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研究成果の概要 

昨年度に引き続き、金属-酸化物複合体 Pt/CeO2の合成条件（温度、混合ガス比）を変えて、様々

な微細構造を系統的に作製し、ホモロジー解析手法の有効性を検証した。また、本複合体の構造形

成を理解するために、数理シミュレーションによる構造生成も行った。その場透過型電子顕微鏡

（TEM）観察の結果と比較することにより、主に前駆体の Pt5Ce 合金の構成原子の原子拡散率の比

によって微細構造が決定されることが示された。 

今までに、本複合体の走査型 TEM（STEM）像を二値化し、Betti numberを求めて、CeO2相の連結

成分数がイオン伝導性に対する第一指標となることを明らかにしてきた。今年度は、他のホモロジ

ー手法としてパーシステントホモロジーを使って、より多くの幾何学的な構造情報を抽出するこ

とを行った。まずはパーシステントホモロジーのフィルトレーション過程を理解することで、パー

システント図から 5つの特徴量を見出した。さらに、ランダムフォレストを活用することで、それ

らの中から分類に大きく寄与する 2 つの重要な記述子を決定した。それらは構造パターンの乱れ

と構造の大きさを表す指標と捉えることができ、解釈可能な記述子である。この 2 つの記述子を

用いることで、縞状からラメラ構造までの Pt/CeO2複合体の微細構造を分類することに成功した。

これらの結果は、主成分分析や階層的クラスタリングによる分類結果とも一致したが、本研究の解

釈可能な記述子を使った分類は分類結果も解釈がしやすく、定量的に微細構造を評価することが

できる。また、定量的な評価結果はイオン伝導性との相関も見られた。 
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