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“最適化研究”においては，機械学習(Machine Learning; ML)を中心とした人工知能(Artificial 

intelligence; AI)技術は圧倒的な力を発揮し，化学・材料分野においてもすでに成功例が出始めている．一

方，真に革新的な材料・触媒の開発は未だ達成されていない．1革新的な材料・触媒の発見は今までのデータ

中に無い，もしくは極めて少ない元素の活用等から生まれるものであるが，従来型の AI 技術ではデータの中

に含まれていない情報は提案できないためである．つまり，AI が提案する触媒候補元素は既出のものとなり

(内挿的提案)，未探索の元素を提案(外挿的提案)することはない． 

我々のグループでは，この外挿的提案を実現することを目的とした ML モデルを開発した．2,3本手法では，

触媒構成元素そのものを学習に使うのではなく，その特徴量(原子半径，電気陰性度，イオン化エネルギー等)

と構成比の積を予測記述子(Elemental Descriptor)として利用する．Elemental Descriptor から触媒組成を

復元するアルゴリズムと合わせることで，元々のデータセットに含まれている元素に縛られることなく有望

な触媒候補元素を提案することが可能である．本発表では, この ML 手法を活用し，CO2水素化反応の 1 つで

ある逆水性ガスシフト(RWGS: Reverse Water Gas Shift)反応に有効な多元素含有触媒を開発した事例を紹介

する.4 
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