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PRESS RELEASE  2021/8/2   
   

 

触媒遺伝子「触媒シークエンシング」を発見 

～触媒インフォマティクスを駆使した新しい触媒開発に成功～ 
 

ポイント 
・触媒遺伝子「触媒シークエンシング」を触媒ビッグデータから発見。 
・触媒組成を従来の周期表の元素記号ではなく，ゲノム配列のように記号で表現。 
・触媒遺伝子を用いた触媒設計を提案し，実験実証に成功。 
 

概要 
北海道大学大学院理学研究院の髙橋啓介准教授，髙橋ローレン学術研究員，藤間 淳特任准教

授，宮里一旗特任助教らの研究グループは，北陸先端科学技術大学院大学先端科学技術研究科物質
化学領域の谷池俊明教授らと共同で，触媒遺伝子「触媒シークエンシング」を触媒ビッグデータか
ら発見しました。 
これまで触媒組成は周期表の元素記号で表現されてきましたが，反応場での真の触媒の状態は複

雑なため，触媒組成を記述する真の触媒記述子＊1の決定が困難を極めています。そのため機械学習
などを用いる触媒インフォマティクス＊2において，触媒物性を記述する上で情報的制約がありまし
た。 
そこで本研究では，独自に開発したハイスループット実験装置で得られたメタン酸化カップリン

グ反応の触媒ビッグデータに対して，触媒インフォマティクス・信号処理＊3・パターン認識＊4・自然
言語処理＊5を駆使し，新たな触媒の記述方法である「触媒の遺伝子」を定義し提案しました。この
「触媒の遺伝子」を用いることで，触媒組成の情報を，生物の塩基配列のように記号で表現するこ
とが可能となります。この触媒特有の配列を「触媒シークエンシング」と名付けました。この「触
媒シークエンシング」を用いると，従来の元素記号での表記では全く異なる触媒組成であっても，
同じ機能を持つ触媒は同じ「触媒の遺伝子」として表現することが可能となります。触媒組成は周
期表の元素記号で表現されるのが一般的でしたが，本研究により提案された「触媒遺伝子」によ
り，今後触媒は「触媒シークエンシング」で記述することが可能となります。 
この「触媒遺伝子」の有効性を確認するため，同じ「触媒遺伝子」を持つ触媒群の元素を再編成

することにより，同じ触媒遺伝子を持つ触媒の設計を行い，実験実証にも成功しました。結果，高
い C2収率を達成する新規触媒が発見でき，「触媒遺伝子」が触媒設計に大変有用であることが証明
されました。また発見された触媒が既知の触媒と似た遺伝子を持っているのか，もしくは全く新
種の触媒遺伝子なのかなど，バイオインフォマティクスで見られる遺伝子解析のような，全く
新しい視点での触媒情報の解析が可能となりより発展的かつ実用的な適用が期待できます。 
本研究成果は， 2021年 7月 30日（金）に The Journal of Physical Chemistry Letters 誌にてオ

ンライン版が掲載されました。 
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【背景】 
マテリアルズインフォマティクス・触媒インフォマティクスの登場により材料・触媒科学は大きな

転換期を迎えています。マテリアルズインフォマティクス・触媒インフォマティクスでは、第 4の科
学であるデータ科学を用い、材料・触媒データのパターンから材料・触媒設計を行います。そのよう
な中、触媒組成は周期表の元素記号で表現されてきましたが，反応場での真の触媒の状態は複雑なた
め，触媒組成を記述する真の触媒記述子の決定が困難を極めています。そのため機械学習などの触媒
インフォマティクスにおいて，触媒組成の記述方法が大きな障壁となっています。周期表の元素記号
に頼らず、触媒の特徴を反映した触媒組成の記述方法を決定する必要があります。 

 
【研究手法】 
独自開発したハイスループット実験装置で得られたメタン酸化カップリング反応の触媒ビッグデー

タを用い，触媒インフォマティクス・信号処理・パターン認識・自然言語処理を駆使し，触媒ビッグ
データに隠されているパターンから「触媒の遺伝子」を提案しました。 

 
【研究成果】 
発見された「触媒の遺伝子」は生物の塩基配列のように記号で表現することができます。この触媒

特有の配列を「触媒シークエンシング」と名付けました（図 1）。この「触媒シークエンシング」を用
いると，従来の元素記号での表記では全く異なる触媒組成であっても，同じ機能を持つ触媒は同じ
「触媒の遺伝子」として表現することが可能となります。「触媒遺伝子」を持つ触媒群の元素を再編
成することにより，同じ触媒遺伝子を持つ触媒の設計を行い，実験実証にも成功しました。 

 
【今後への期待】 
今回提案した「触媒遺伝子」は，様々な触媒データに適用することにより，発見された触媒が

既知の触媒と似た遺伝子を持っているのか，もしくは全く新種の触媒遺伝子なのかなど，バイオ
インフォマティクスで見られる遺伝子解析のような，全く新しい視点での触媒情報の解析が可能
となります。したがって，触媒インフォマティクスにおける触媒データの取り扱い手法の基盤技
術として，より発展的かつ実用的な適用が期待できます。 
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お問い合わせ先 
【研究に関すること】 
北海道大学大学院理学研究院 准教授 髙橋啓介（たかはしけいすけ） 
ＴＥＬ 011-706-4665       メール keisuke.takahashi@sci.hokudai.ac.jp 
ＵＲＬ http://catalystinfo.eng.hokudai.ac.jp/index.html 

【JST事業に関すること】 
科学技術振興機構戦略研究推進部グリーンイノベーショングループ 
嶋林ゆう子（しまばやしゆうこ） 
ＴＥＬ 03-3512-3531   ＦＡＸ 03-3222-2066   メール crest@jst.go.jp 

配信元 
北海道大学総務企画部広報課（〒060-0808 札幌市北区北 8条西 5丁目） 
ＴＥＬ 011-706-2610   ＦＡＸ 011-706-2092   メール jp-press@general.hokudai.ac.jp  

北陸先端科学技術大学院大学評価・広報室（〒923-1292 石川県能美市旭台１丁目１番地） 
ＴＥＬ 0761-51-1031   ＦＡＸ 0761-51-1025   メール kouhou@ml.jaist.ac.jp 

科学技術振興機構総務部広報課 (〒102-8666 東京都千代田区四番町５番地３)  
ＴＥＬ 03-5214-8404   ＦＡＸ 03-5214-8432   メール jstkoho@jst.go.jp 
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【参考図】 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 1 発見された触媒遺伝子-触媒シークエンシング 
 
 
【用語解説】 
＊1 触媒記述子 … 触媒の特徴を数値化して表現したもの。 
＊2 触媒インフォマティクス … データ科学手法を用いて触媒設計・触媒解析を行う学問。 
＊3 信号処理 … 信号を数理処理によって解析・処理する技術。 
＊4 パターン認識 … データの中から規則性を取り出す技術。 
＊5 自然言語処理 … 言語や記号をコンピューターで処理する技術。 


