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研究成果の概要 

2023年度における本チームの研究計画はデバイスインバースデザインに必須の計算科学・情報

科学基盤手法の構築と、連動解析のため導入された光電子分光装置(XPS)による最適化対象電

池材料の電子状態計測である。それぞれの成果概要は以下の通りである。 

【ナノスケール領域】 多田グループ・谷口グループにより、１分子伝導計測データ[1]をもとに観

測された分子の特定を高速に行える量子逆推定法の有効性が実証された[2]。逆推定対象が分子

ではあるが、同推定手法は電池材料最適化への展開へとつながる成果である。立川グループ・洗

平グループでは、経路積分MD法と物理モデル内包機械学習ポテンシャル法の融合が達成さ

れ、プロトン量子性を考慮した電池材料中での正確な反応障壁計算が実行可能な状態となった。

以上により、ナノスケールで必要な技術基盤が構築できた。 

【ナノ～メソスケール領域】 多田グループでは最適化対象となる電池材料の各種素過程イベン

トの第一原理計算が実施され、複雑計算に展開する上で必要となる第一原理計算の素過程デー

タの大半が取得できた。ナノからメソスケールへ接続するには複雑表界面構造生成や反応イベント

抽出が必須のため、洗平グループにて物理モデル内包機械学習ポテンシャル法が開発され、多

田グループの第一原理計算データを学習データとし機械学習ポテンシャル法の最適化が実施さ

れた。以上により、ナノ～メソスケールで必要な技術基盤の大半が構築できた。 

【メソ～マクロスケール】 メソからマクロスケールをシームレス接続する情報科学手法の開発が必

要であり、田村グループ（手法開発）と多田グループ（データ生成）により開発を実施した。シームレ

ス接続に必要な微視的記述子の決定法を構築するとともに、標的物性から微視的構造を予測する

逆推定モデルも構築した。また、多田グループにより最適化対象材料の XPS計測も実際され、表

界面稼働状態決定法にむけて順調に計画が進んでいる。 
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