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Applying materials informatics to catalysis often faces difficulty in revealing mechanisms 

behind catalytic reactions. First-principles calculations, on the other hand, is restricted by high 
computational cost. In this study, we employed a universal neural network potential to 
accelerate data-curation, with the aim of searching for multi-element alloy catalysts though 
data-driven approach and simultaneously clarify theoretical origin of reactivity. We explored 
the RuRhPdIrPt alloys and in combination with Au, Ag, Sn, Ni, and Cu to find catalysts for 
hydrogen evolution reaction. The adsorption energy distributions calculated for the 
nanoparticle models that matches the experimental compositions are presented as histograms 
(Fig. 1a), converted into a two-dimensional feature using t-SNE, and predicted the activity 
using Gaussian process regression (Fig. 1b). As a result, it showed good accuracy as a two-
variable model, and we were able to narrow down the active adsorption sites.  
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 マテリアルズ・インフォマティクスを触媒化学に応用する場合、活性メカニ

ズムはブラックボックスである。他方、第一原理計算を用いる場合は計算コストの制

約が大きい。そこで本研究では汎用ニューラルネットワークポテンシャルを用いて高

速にデータを収集、実験的活性を記述・予測し、合金触媒の探索と理論的な活性解明

とを同時に実現することを企図する。RuRhPdIrPt 五元系合金と Au, Ag, Sn, Ni, Cu 添

加した水素発生反応触媒を対象とした。実験の組成に合わせたナノ粒子モデルの水素

吸着エネルギー分布をヒストグラムに変換し(Fig. 1a)、t-SNE を用いて 2 次元に次元

削減し、ガウス過程回帰を用いて予測した(Fig. 1b)。その結果、2 変数モデルとしては

良好な精度を示し、活性な吸着サイトを絞り込むことができた。 

 
Fig. 1 (a) Example of the histogram of H adsorption energy of Ru28Rh16Pd1Ir18Pt138 alloy. (b) Map of the 
catalytic reactivity by turn over frequency (TOF) as a function of t-SNE features 
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