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§１．研究開発実施体制 
（１）「電気化学」グループ（北海道大学） 
① 研究開発代表者：村越 敬 （北海道大学大学院理学研究院化学部門・教授） 
② 研究項目 

・階層構造電極触媒材料の探索と水素・酸素発生触媒電極能評価 
・階層構造電極の反応中間体振動分光計測 
・水素・酸素発生反応の速度論解析（量子化学グループと共同） 

（２）「量子化学」グループ（北海道大学） 
① 主たる共同研究者：武次徹也 （北海道大学大学院理学研究院化学部門・教授） 
② 研究項目 

・水電解反応における電極表面での反応中間体の量子化学計算による探索 
（電気化学グループと共同） 

・機械学習による反応経路探索の検討（電気化学グループと共同） 
 
§２．研究開発成果の概要 
革新的な水電解プロセス創出のために水電解電極インフォマティクスの構築に取り組んだ。水素

発生反応(HER)、酸素発生反応(OER)それぞれに特徴的な活性を有するナノ・マイクロ構造電極

を創出した。多種多様な構造電極の特性を同時多数評価可能な新たな実験観測手法を開発し、

活性の構造依存性探索を加速した。反応素過程の評価には、in-situ 電気化学ラマン振動分光法

を適用し、構造電極特有の反応中間体の観測に成功した。反応の分子プロセス探索には、量子

化学計算によって得られた重要反応中間体の熱力学パラメータを用い、電気化学速度論とあわせ

た理論解析によって電気化学電位応答を予測する計算手法を開発、適用した。実験的に得られ

た電極活性については、機械学習アルゴリズムに基づく情報解析によってその特徴を明確とし、電

極電位に依存した反応素過程の寄与を記述因子として示す手法を確立した。これらの電極活性因

子と電極の構成材料、構造、電解質、電解セルなど系の構築要因をパラメータ化し、より最適な分

子プロセスを理論探索する水電解インフォマティクスを構築した。 
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