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アンモニアは化学肥料として人類が最も多く生産する化学物質である。しかし従来のアンモニ

ア合成反応は高温高圧条件下で行われており、それによる CO2 排出は総排出量の数％となってい

る。従って昨今、マイルドな条件でのアンモニア合成の実現を目指して、触媒材料の開発が盛ん

に行われている。本研究では、新規アンモニア合成触媒の発見を目的とする。材料の選定には、

オープンデータベース、機械学習モデル、そして、第一原理計算を用い、高速なスクリーニング

を行うことを試みた。 

 機械学習モデルとして Open Catalyst Project (OCP)のオーブンデータベースで訓練されたニュー

ラルネットワーク（NN）モデルを用いた [1]。OCP が提供する Python モジュールを用いて、低ミ

ラー指数表面 353 個の表面を作成し、吸着物である窒素原子を吸着可能なサイトに設置した。次

に、NN モデルを用いて構造最適化を行い、安定な吸着構造と吸着エネルギーを求めた。吸着エ

ネルギーに関しては、第一原理計算結果と比較し、妥当性を確認した。 

 本研究で生成した E(N*)のヒストグラムを

Fig.1 に示す。表面のデータは -3≦E(N*)≦-1.5

に集中している。一方、アンモニア合成の触媒

活性 は -2≦E(N*)≦-1に頂点を成す火山型であ

ることが知られている[2]。そこで、CrabNet [3]

の self-attention 機構を用いて、組成と E(*)の関係

を、より詳細に調べることで材料設計の指針を

得ることを試みた。上記データを用いて、組成

の埋め込みベクトルから E(N*)を予測するモデ

ルを構築した後、各元素の E(N*)に対する寄与を

調べた。Fig.2 に各元素の寄与度の平均値を示す。

これらの結果より、-2≦E(N*)≦-1 を有する物質

への寄与が大きい元素として、希土類元素、IIIA

族（B, Al）、および、遷移金属元素（Ru、Rh、

Ni、Cu、Co）が示された。 
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Fig.1 Catalyst surface distribution 

 

 

Fig.2 Element contribution to E(N*) 
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