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機械学習と光電極 

         神戸大学 隈部佳孝 

 

神戸大学の隈部と申します。この度は、

ニュースレターへの寄贈の機会をいただき、

誠にありがとうございます。本稿では、機

械学習を用いたヘマタイト光電極の性能予

測に関する研究を紹介いたします [1]。 

赤錆として知られるヘマタイト (α-Fe2O3) 

は、安全性・低コスト・高安定性を兼ね備

えた光触媒として、古くから太陽光水分解

システムへの応用が期待されてきました。

一方、光照射によって生成した電子と正孔

がすぐに再結合してしまうため、光エネル

ギー変換効率が著しく低いという課題があ

ります。私たちの研究グループでは、ヘマ

タイトナノ粒子の結晶配向・配列を制御し

たメソ結晶化や、粒子表面へのドーパント

偏析を利用した複数元素の共ドープによる

表面構造の改質により、ヘマイト光電極の

性能向上を実現してきました [2,3]。複数の

元素をドープすることで、単一ドープでは

得られない特性を付与することは可能です

が、どの元素をどの程度、またどのような

組み合わせでドープすべきかについては、

いまだ十分な指針が確立されていません。

これは、ヘマタイト光電極の作製方法の違

いによって、同じドーパントでも性能が大

きく変化する場合があるためです。さらに、

ドーパントの種類が 2種類、3種類と増える

につれて探索空間を急速に拡大し、その最

適条件を見出すには膨大な実験が必要とな

ります。そこで私たちは、効率的なドーパ

ント探索を可能にする機械学習モデルの構

築に取り組んできました (図 1)。 

実験データを活用した機械学習では、デ

ータの質が予測精度を大きく左右するため、

再現性の高い光電極の作製工程が重要にな

ります。本研究で用いた光電極の作製プロ

セスは、ソルボサーマル法による複数ドー

パントを含むヘマタイト粒子の合成、洗浄

と分散液化、導電性ガラス基板上へのマル

チスピンコート、焼成とアニールから構成

されます。スピンコートによる電極作製で

は、分散液の分散性が電極上の触媒量に影

響するため、洗浄工程を見直して分散性の

向上を図りました。また焼成工程では、冷

却過程や炉内での電極の設置位置まで配慮

し、再現性の高いプロトコルを確立しまし

た。このようにして得られた光電極を用い

て、光電流密度を目的変数に、サンプルの

組成情報から作成した元素特徴量や各種分

析データを説明変数として、二段階の

LASSO 回帰による光電流密度の予測を行い

ました。LASSO 回帰を二段階にすることで、

モデルの予測精度を最大化する説明変数を

選択でき、過学習や学習不足による予測精

度の低下を抑えることができます。本研究

で使用したサンプル数は 97 種と少数でした

が、二段階 LASSO回帰を適用することで、

良好な予測精度が得られました。また、最

終的に選択された特徴量は、化学的観点か

らの考察が十分に可能なレベルまであり、

光電流密度予測において重要な特徴量を見

出すことができました。今後は、外挿的予

測と実証を繰り返しながら、最適なドーパ

ント量や組み合わせの探索を進めるととも

に、助触媒などへの応用展開にも取り組ん

でいきたいと考えています。 

 
 図 1. 機械学習モデルの概略図 
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