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水素利用拡大に向けた共通基盤化のための研究開発事業/燃料電池・水電解の共通基盤技術開発/
DXおよびマテリアルズ・インフォマティクスを用いた燃料電池・水電解材料の研究開発

連絡先： 物質・材料研究機構
袖山慶太郎 (SODEYAMA.Keitaro@ nims.go.jp)

ウェブブラウザ（Chrome推奨）
でURLにアクセス
→データをアップロードする画面が表示
アップロード後、以下の機能が利用可能。

１．生データの読込と実験データ解析

２．統一的な形でデータを保管

→PEFCデータベースへ
３．簡単なMI解析を手元で実施

現在、ver.4として運用中。
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MIX Platfrormによるデータ蓄積と活用

■利用者・データ件数の拡大

■FC-Cubic電気化学Grとの磨き上げ

■ウェブブラウザによるデータ蓄積

エクスプローラー

28850ファイル
（解析G 9802ファイル, 電気化学G 9797ファイル）
（2026.04.13)

ECSA解析

RDEのORR解析

過電圧計算結果の
ファイルを出力

計算に用いる
データ列を選択

NEDOプロトコル
に従った解析を簡
単な操作のみで実
行

Efficiency ratio @0.9VSMILES

・表面修飾分子により、
触媒活性が実験的に
向上

・どんな分子を使えば
触媒活性がより向上す
るか知りたい。

まず、分子構造を与えたら触
媒活性が予測できるようなモ
デルを構築(SMILES-X)

・触媒活性が高くなると予測されるような新規分
子をAIで自動生成(提案)。(SMILES-X)
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新規提案分子 MAの予測値 #2

#3 #4

#7

#5

・提案した分子の実験結果(SMILES-X)

提案した分子の中でMAの予測値が
比較的高いものを選び、MAを測定
⇒高いMAを示すことを確認できた

新規表面修飾分子探索

・実験データ

• その他、顕著な経済・技術・社会的な効果、
人材育成の取り組み等
基本的なMI解析手法が自由に利用できるような
プラットフォームになっているため、これを用いたMI
解析の実習が可能であり、研究者のスキルアップに
貢献できる。

DX・MIグループ活動内容

・各事業者のデータを蓄積

・データのMI解析を実施⇒事業者にフィードバック

水電解
データ

水電解PF
データ

グループ体制

線形回帰分析(重回帰分析)

線形回帰パート

特徴量抽出
（重要な特徴量を描画）

アップロードした実験値と
回帰による予測値を比較

■今後の開発

MI解析パート

相関係数のヒートマップ(Pearsonの相関係数)

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）。

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)

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）電解質膜用ブロックポリマーの最適設計

分子モデリングを実施
⇒分子サイズでの構造を検討
⇒どのようなモノマー構造がプロトン伝導が
上がるかを大量の計算データから提案予定

（名古屋大学野呂先生）

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）

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

• 実用化・事業化のイメージ（成果がどのように
使われるか）
本事業で構築したPEFC データベースを用い、
本事業で得たMI解析のノウハウを利用することで
事業者が独自にMI解析を行い、新材料探索の
指針を得ることができる。

• 実用化・事業化に対する今後の課題と対応方針
作成したデータベースを事業終了後にどのように
扱うかを決める必要がある。基本的にはNEDOに
よる許可のもと、可能なデータは国内で公開する。

• 実用化・事業化に向けた具体的な取り組み
（計画や戦略等）
作成したデータベースおよびMI解析プラットフォームを
より利用しやすく改修することを計画している。
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