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１．日本側の研究実施体制 

 

氏名 所属機関・部局・役職 役割 

清水 康司 東京大学大学院・工学系研究

科・助教 

研究項目の全般を担当 

渡邉 聡 東京大学大学院・工学系研究

科・教授 

計算結果の考察 

宮本 健太郎 東京大学大学院・工学系研究

科・大学院生 

計算データ作成・収集・解析 

大塚 耕希 東京大学・工学部・大学生 計算データ作成・収集・解析 

 

２．日本側研究チームの研究目標及び計画概要 

 

 本年度は、2 元素系合金表面に対する網羅的計算データベースをもとに、分子吸着が誘起

する表面偏析反応のマテリアルズ・インフォマティクス手法を用いた解析を本格化する。さ

らに、多元素系合金表面の安定性評価に向けた計算データベースの拡充を進めるとともに、

機械学習ポテンシャル手法の適用範囲を分子吸着系へと拡張することで、ハイエントロピー

合金表面の安定性と分子反応の動的過程解析に向けた基盤構築に取り組む。 
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3. 日本側研究チームの実施概要 

 本共同研究プロジェクトでは、新規の多元素材料であるハイエントロピー合金（HEAs）

の触媒および電池への応用に向けた計算機による設計を目指している。本プロジェクトにお

いてこれまでに、密度汎関数理論（DFT）に基づく第一原理計算によって、9 種類の遷移金

属元素（Co, Ni, Cu, Rh, Pd, Ag, Ir, Pt, Au）の 2 元素系の組み合わせについて、単原子合金

（SAAs）表面の偏析エネルギーを網羅的に調べた。また、酸素還元反応に対する触媒性能

を評価するための指標として重要である、酸素原子およびヒドロキシ基の SAAs 表面への吸

着状態とそこでの偏析エネルギーに対する計算データも蓄積してきた。そこで、これらのデ

ータからマテリアルズ・インフォマティクス（MI）手法を用いた予測モデルを作成すること

で、表面偏析現象の評価に重要となる特徴量を割り出すとともに SAAs 触媒の候補材料をス

クリーニングすることができた。さらに、水素分離膜としての応用が期待される Pd/V 表面

系について、水素原子吸着時の表面偏析エネルギーの DFT 計算を実施したところ、水素原

子の吸着量の増加に伴って V 原子の表面偏析が誘起されることを明らかにした。その他にも、

HEAs 表面の安定性とそこでの分子反応の動的過程の解析に向けて、原子の間にはたらく相

互作用をあらわす原子間ポテンシャルを機械学習する（機械学習ポテンシャル）取り組みを

昨年度に引き続き進めた。様々な原子配置の構造に対する DFT 計算データベースを作成し

て機械学習ポテンシャルを訓練し、触媒応用に向けた組成最適化計算に取り組んだ。 

 

 


