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§１．研究実施体制 

（１）「ハイスループット実験グループ、及び社会実装」グループ（北陸先端科学技術大学院大学） 

① 研究開発代表者：谷池 俊明（北陸先端科学技術大学院大学 先端科学技術研究科、教授） 

② 研究項目 

・ハイスループット実験技術の実装 

・機械学習法の開発 

・触媒ビッグデータの取得 

・材料シーズ創出 

・産業界へのヒアリング 

・知財マネジメント 

 

（２）「データ科学」グループ（北海道大学） 

① 主たる共同研究者：髙橋 啓介（北海道大学大学院 理学研究院、教授） 

② 研究項目 

・機械学習法の開発 

・材料シーズ創出 

・プラットフォーム開発 

 

§２．研究開発成果の概要 

材料開発にかつてない難度と速度が要求される中、研究開発現場の課題は、研究のグランドデ

ザインを真に効率的なデータ駆動型のそれへと転換する基盤技術及び人材の欠如にある。本研

究開発の目的は、①高品質な材料ビッグデータを自製するハイスループット実験技術、及び材料

探索を効率化するデータ科学技術を基盤とする、超高効率な材料イノベーション創出システムを

構築し、周期表の大部分を網羅するような前例の無い規模の材料探索を行い、具体的な材料シー

ズの発見を以てシステムの有効性を実証すること、及び、②システムの社会普及を推進する構想を

準備することである。 

探索研究では、メタンの低温ドライリフォーミングを例題に据え、日に 20 触媒の調製・評価、

3000 データの蓄積を可能にするハイスループット実験技術を実装した。さらに、事前知識無しで

高精度な回帰を与える自動記述子設計技術やその効率化のための MonteCat 法を開発し、これ

らによってデータ駆動型アプローチの未探査材料空間への適用を阻んできた、2 つの課題（十分

な質と規模を備えた実験データの欠如、及び、記述子設計におけるドメイン知識への依存）を解決

した。計画的なサンプリングに基づきハイスループット実験と記述子設計をループさせる能動学習

を通じて、61元素から構成され、少なくとも 109個の触媒を内包する広大な組成空間を、仮定や前

提を置くことなくゼロベースで探索し、高収率や高安定性を特徴とする多数の触媒シーズを見出し、

材料イノベーション創出システムの概念実証に成功した。自動記述子設計技術を触媒データウェ

ブプラットフォーム CADS 上に実装し、頒布の基盤を整えた。特許 4 件を申請した他、約 150 社

を対象にヒアリングを実施し、協賛企業 22社の獲得、かつ、社会実装構想の具体化に成功した。 
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