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自動自律実験や文献解析など大量のデータを扱うため
にAPIを構築（テスト段階）。

MIX Platform開発状況
7/17



• MI解析(アクティブラーニング)により、白金を含まない触媒組成を探索

MI解析実施例紹介:
非白金水素酸化触媒の組成探索

北海道大学
加藤先生、八木先生
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アクリル材質による簡易燃料電池セル
・アノード/カソードGDL：0.3～0.4mm厚（東レTGP-H-120）＋触媒塗工済み膜

・GDE（電極塗工済み拡散層）を膜に挟み込む構造
・集電板はTiにガラス状カーボンをコート(集電版の耐久性維持のため)

・ガスを流す場合の流路:サーペンタイン流路
・セルはトルクレンチによる均等な膜厚になるように設計
・MEAサイズ:1.0cm2

現在セルの工作中
今後はFC-Cubicの助言をいただきながら簡易セルの性能評価

その後5-10連によるハイスループット燃料電池実験によるMEA及び
多元素触媒データの取得を実施予定

MIによるMEA最適化のため
並行してFC-Cubicと連携しデータ取得項目の決定を実施

今後機械学習・ベイズ最適化・ネットワーク法による解析実施予定

ハイスループット燃料電池セルの開発 (北海道大学)
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貴金属合金（Pt, Pd, Ir, Rhなど）
古典MD，第一原理MD，機械学習MD

ナノ粒子，ナノロッド，結晶，
ガラス等のモデル作成

内殻空孔効果を取り入れた
第一原理計算によるXANES

スペクトル形状データの蓄積

（VASP, CASTEP, WIEN2k）

Expt.

Pt-L3

Calc.

Y. Lei et al., Topics in Catalysis 
54 (2011) 334

XANESから構造

構造からXANES

（LAMMPS, VASP, MACE, GPUMD）

種々の構造を持つ貴金属合金の第一原理XANES
スペクトルのデータ蓄積 （京都大学、早稲田大学）
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触媒組成：16万件、プロセス：24万件、
物性：82万件を達成

中間目標（2027年度）：
触媒組成：10万件、プロセス：5万件、
物性：20万件

テキストデータマイニングによる文献からのデータ抽出
（名古屋大学、豊田工業大学）
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テキストデータマイニングによる文献からのデータ抽出 15/17



材料語彙の標準化

語彙を統一的に扱うため、リスト化する。
⇒MatVocサービスを利用
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まとめ
• データ蓄積と電気化学解析、MI解析ができるサービス

⇒ MIX Platformの現状について紹介した。

⇒ 積極的にご利用ください。利用に関してご連絡ください。

• 以下のMI解析実施例の紹介をした。

⇒ 1. 多元系合金触媒

2. 有機修飾系

3. MEA

4. 電解質膜

5. テキストデータマイニング

6. データ標準化

⇒ 事業者データの解析も行います。
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