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研究成果の概要 

本研究課題「固液電気化学相界面の多階層構造制御」は，リチウムイオンおよびナトリウムイオ

ン電池における固液界面構造と電気化学性能の関係を探求し，材料設計の高度化を目指すもの

である。2024 年度は，基礎研究として 5 つのテーマで顕著な成果を上げた。第一に，O3/P2 ハイ

ブリッド型NaₓTMO₂正極材料では，従来困難とされたO3/P2相の存在比制御に成功し，Tiおよび

Cuによる多元素置換の効果を明確化した。Na組成の微調整やK置換を通じて構造安定性とサイ

クル特性の向上が達成された。また，計算科学的手法により原子配置と反応特性を結び付ける構

造モデルを構築した。第二に，ハイニッケル系 LiNi₀.₈TM₀.₂O₂正極材料に対して、多元素化による

構造安定化と高電圧条件下での歪み抑制を実現した。機械学習と NNP を組み合わせたハイスル

ープット組成探索により有望材料を抽出し，実験と連携した高信頼性な材料開発が進展した。第

三に，Wadsley-Roth 型 TiNb₂O₇系負極材料において，Ta や他元素の多元素置換による構造歪

み制御とサイクル特性向上を確認した。占有率や八面体歪みの定量化，Operando XRD による構

造可逆性の解析から，格子変形の緩和と構造安定性向上が実証された。第四に，ASPI-Li 誘導

体によるリオトロピック液晶電解質開発により，界面構造・イオン輸送制御にも新知見が得られた。

特に，π 系骨格主鎖の剛直性や側鎖の親疎水分離特性の異なる ASPI-Li 誘導体において，電解

液溶媒の補液により形成される ASPI-Li 誘導体薄膜の組織構造とリチウムイオン伝導度の関係を

明らかにした。ASPI-Li 誘導体主鎖の運動性や分極率とイオン伝導度に一次相関し，リチウムイオ

ン伝導機構に主鎖のイミド環の寄与が明らかになった。以上の成果は、次世代電池材料の実用化

に向けた学術的・技術的基盤を形成するものである。 
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