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1. 期間
開始 ：2020年8月
終了（予定）：2025年3月

2. 最終目標

3.成果・進捗概要

NEDO燃料電池ロードマップにおける2030年以降に目指すべき目標達成に向けて、革新的な新規材料開発のための

指針提案を行うことを目的とする。

そのために以下を実施する。
・これまでに得られている知見を集約し、新規データを蓄積する。
・データ蓄積のために、自動自律探索実験を実施する。
・上記DBとMI解析を用いた指針提案法のノウハウを蓄積する。

・新規データ蓄積のためのデータベースと、それを利用するためのプラットフォームを構築、機能追加した。
・自動自律探索実験の装置を導入し、設定を実施している。
・上記DBとMI解析を用いた指針提案を、材料研究グループと共同で実施し、成果を得た。
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１．事業の位置付け・必要性

①材料研究Gr.およびPFのデータを蓄積し、PEFCに関する共通フォーマットに基づいた
データベースPFを構築する。

②自律自動実験を実施し、データを蓄積すると共に高性能材料の設計指針を得る。
③DBを利用したMI解析を実施し、設計指針提案を含むノウハウを構築する。



4

１．事業の位置付け・必要性

一般的な材料研究

材料探索
空間

材
料
機
能

新材料のアイディアを思いついても
その後の実験による最適化に時間
がかかって進みが遅い。

大量の実験による
条件最適化

新材料アイディアの
ひらめき
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１．事業の位置付け・必要性

データを使った材料探索（内挿）

材料探索
空間

材
料
機
能

MIにより、実験による最適化に
かかる時間を短縮する。
次のアイディアを実現するまでの
タイムサイクルを短縮。

AIによる
高速条件最適化

新材料アイディアの
ひらめき
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１．事業の位置付け・必要性

材料探索
空間

材
料
機
能

・大量のデータ蓄積により、これまで
調べていない材料系を提案
・新しいMI探索手法を提案

新しい手法提案

データを使った材料探索（外挿）
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１．事業の位置付け・必要性

①PEFCデータベース
②自律自動実験データ
③PEFCに関するMI解析ノウハウ
と解析手法開発

⇒新規材料の設計指針提案
①, ②

③
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2 ．研究開発マネジメントについて

機械学習
(材料改良指針)

精密分析
(材料物性・構造)

電気化学計測
(材料性能・耐久)

材料改良
指針提示

マテリアルズ・

インフォマティクスGr

マネジメントGr

材料分析/解析Gr

電気化学的

特性測定Gr

WP1: 

ﾃﾞｰﾀ駆動材料設計

A） 材料改良方針

D) 革新材料創生 
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３．研究開発成果について

MIX platform開発

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

エクスプローラー

現在、ver.4として運用中。
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３．研究開発成果について

MIX platform開発

実験データ蓄積のための仕組み

・ウェブアプリとして開発
⇒使いやすさ、データの入れやすさを重視

・講習会を2度実施

MIX 
platform

ver.4 (2023.09) 

Active 
learning

MIX 
platform

ver.X (2025.03) 

PEFCデータ PEFCデータ

MI予測
手法

実験データ
解析

Active 
learning

MI予測
手法

スペクトル
解析

画像解析

材料辞書
DxMT連携

生成AI活用
（解析・検索） …

実験データ
解析

スペクトル
解析

画像解析

材料辞書
DxMT連携

生成AI活用
（解析・検索）Smiles-X

生成AI解析
Smiles-X

生成AI解析
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３．研究開発成果について

MIX platform 解析申請書自動作成機能実装 （研究活動のDX化）

1. MIX platformへデータ投入

2. メタデータ記入ウィンドウ開く
（分析解析依頼書作成を選択）

3. 解析依頼書に必要な情報を記入
するウィンドウ開く(内容記入)

4. 解析依頼書(Excelファイル)が
自動作成される。5.マネジメントグループに自動転送
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３．研究開発成果について

自律自動実験均質なデータを高速収集

実証段階の現在で
20倍の加速

安全性を確保したま
ま100倍まで加速を
最終年度に目指す

稼働時間ベースなのでELVESは
夜間週末も稼働させると更に加
速効果は大きい

人間の既存の開発時間は超人的な値（上限値）として設定

データ処理、機器制御
をスクリプトで制御

ロボットと人工知能の集合システム（ELVES）

ORR活性の
自動計測
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３．研究開発成果について

自動自律実験
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３．研究開発成果について MI解析実例紹介
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1st batch 2nd batch 3rd batch 4th batch 5th batch

Pt-HEA(111)モデル触媒の
合成条件検討
（東北大学和田山先生）

初期活性

5k PCs後
活性

ORR活性 (初期・5k PCs)

✓ 1st ~ 4th batchまでは、batch内で最高の特性を示した試料の”5kPCs後活性”が

batch毎に向上⇒ 4th batchで Pt / 等組成Cr-Mn-Fe-Co-Ni と同等のORR特性

✓ 非等組成比5元系, 4元系の合金化元素でも高ORR特性を示す合成条件を発見

ハイエントロピーアロイ
触媒の組成と実験条件を
アクティブラーニングに
より最適化。
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４．今後の見通しについて

異なる研究者、分野のデータ連携→合体した大きな表を作成

サ
ン
プ
ル
名

特徴量

事業者A
データ

事業者B
データ

…

①共通するデータ
を抽出

1. 拠点内の全てのデータを融合させ、一
枚のテーブルを作る。

2. 個別データ間の関連性を考慮していな
いため、非対角成分にデータが無く、データ
解析ができない。

3. 非対角成分にデータを与えるため、
①個別データ間で共通するデータを抽出
する。（データの共通リスト化）

②個別データ間で共通する計測手法や
計算データを利用する。

⇒大量に蓄積される、異なる性質のデータ
を利用した解析の実施が可能に。

事業の全データを融合させたテーブル

②共通する計測・
計算データを利用

XRD
DFT

自動実験…
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４．今後の見通しについて

• 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。

• 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。

• 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。
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