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触媒のマルチスケールシミュレーションと
マテリアルズインフォマティックス

No.1022

コベルコ科研ではこれまでに種々の反応を考慮したシミュレーション技術に関するシミュ
レーション技術を構築してまいりました。そこで開発された技術を触媒関連にも適用し、
ミクロ領域からマクロ領域までの解析を可能としました。また、触媒に関する機械学習に
よる検討も開始しております。さらに、当社の保有する実験、計測技術との融合により、
より精緻な解析モデル開発も可能です。

マルチスケールシミュレーション例

触媒のマテリアルズ・インフォマティクス
第一原理計算の解析結果と機械学習アルゴリズムを活用し、窒素酸化物の還元反応を対象とし、それを
還元剤を用いず直接分解できる材料を探索した場合

最高値に近いほど青色、最低値に近いほど赤色にマップ化

43種×43種の説明変数を用いて機械学習モデルにより
検討した結果、良いグループは比較的左側、悪いグルー
プは右側の元素が使われる傾向であった。
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