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高スループット合成･評価と情報学に基づく革新的触媒材料の開発
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高エントロピー酸化物触媒のベイズ最適化による設計 ペロブスカイト(La, Sr)(Fe,Co)O3の高スループット評価

目的

概要

目的 二つのサイトに金属元素が混合した

ペロブスカイトの高温での合成と

酸素発生触媒活性の評価が可能な

機構を開発する。

ü Pt上合成したペロブスカイトの触媒
活性を評価可能な機構を開発した。

ü (La, Sr)(Fe,Co)O3に対する評価か

ら、連続的なランドスケープを得た。

概要
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W. Hong et al., Energy Environ. Sci. 8 (2015) 1404.

次世代のエネルギー変換
酸素発生反応 (OER): 
4OH–→ O2 + 2H2O +4e–
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理想

安価な触媒でエネルギー

損失を低減する。

5種類の金属元素が混合したペロブスカイトの化学組成を
ベイズ最適化を用いて設計し、高活性触媒を開発する。

ü 最適化を実施した組成を
持つ酸化物は高い触媒活

性を示した。

ü Fe, Co, Niの合計/個別の
含有割合の調整が酸素発

生触媒活性に重要だった。
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結果
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ベイズ最適化
獲得関数: 信頼性上限
説明変数: 3d遷移金属の含有濃度
目的変数: 1.6 V vs. RHEでの電流密度

高エントロピー酸化物は

高いOER触媒活性を示す。

結果と考察

金属元素の混合によるOER活性の向上

xの増加に対し、
活性が向上した。

yの増加に対し、
活性は多様な
挙動を示した。

最適化を実施した組成の酸化物は

Benchmarkより高いOER活性を示した。
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既報の記述子ΔSmixはOER活性と相関なし

Fe, Co, Niの合計の含有割合と活性に相関

従来の手法では高温焼成が困難だった。

ペロブスカイトの合成に高温焼成は必要

立方晶･菱面体晶･直方晶ペロブスカイトで合成成功
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