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研究成果の概要 

 

本研究は、高イオン伝導性を示す分子結晶固体電解質の開発と、これを用いた全固体電池の

実現を目指している。目標達成に向けて、実験と理論計算を融合させた物質探索と、ロボットや機

械学習を用いたハイスループット合成・計測技術の構築に取り組む。 

2024年度に以下の成果を得た。 

1. 分子結晶 Li{N(SO2F)2}{NCCH2CH2CN}2 と正極材料の界面におけるイオン拡散につい

て、微視的な理解を深めた。得られた知見を活用し、バルク電池動作が可能である見通し

が立った。 

2. 分子結晶とフィラーを複合化したコンポジット電解質において、高い伝導度を実現した。フ

ィラーの最適量、またフィラー添加による界面化学状態変化に関する実験結果が得られた。 

3. イオン相関を考慮した非平衡分子動力学(MD)計算を、さらに高速化することに成功した。

分子結晶固体電解質へ適用するための自動計算基盤の構築を進めた。 
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