
研究の概要

本研究では、反応に関係する電子状態計算の結果と実験結果の
データベースを構築し、データ科学の手法を協働的に利用すること
で、吸着エネルギーや活性化エネルギーといった反応指標を予測
し、その原因の特定を可能とし、さらには化学反応における多元系
のシナジー効果を評価する手法を確立することを目指した。これに
より、触媒開発のスループットを劇的に向上させるだけでなく、多く
の化学現象で生じる多元系のシナジー効果を情報学的視点から解
明することを目的とした。

研究の成果

金属ナノクラスター触媒をターゲットに、反応経路自動探索プログ
ラムGRRM等を用いて得られた反応経路や遷移状態のデータベー
スを作成し、インフォマティクスの手法を利用することにより、触媒
活性要因の特定（図1）や吸着・活性化エネルギーの予測（図2）を
行った。また、不均一触媒反応の解析に資する表面分子吸着系の
電子状態データベースを構築した。本データベースの活用例として、
文献から得た実験データベースと組み合わせたデータ解析によりメ
タン水蒸気改質反応の触媒特性の予測を行った。
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