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研究成果の概要 

2024年度の研究計画は、最適化目標の電池材料を対象として昨年度までに構築したデバイス

インバースデザイン(以下、DevID)手法を用いた計算・計測の実施である。各グループの成果概要

を以下に記載する。 

【ナノスケール領域】 

プロトン移動の精密計算である立川グループ洗平グループ共同開発の PINN(Physically 

informed Neural Network)ポテンシャル立脚の経路積分分子動力学法が完成した。テスト系として

Li 拡散を同手法により実行し量子効果が存在することを明らかにした。また、高プロトン伝導体固

体材料に対して PINN を最適化し高精度ポテンシャルを取得した。谷口グループでは１分子伝導

計測系の高度化・精密化を継続実施している。 

【ナノ～メソスケール領域】  

多田グループでは高プロトン伝導体固体材料と白金電極からなる燃料電池カソードの出力計算

に必要な最低限の微視的素過程情報収集が完了し、プロトン流の大規模データ出力を調整し同

電池カソードの出力計算実施に至った。 

【メソ～マクロスケール】  

DevID に必須の計測情報として、山崎・兵頭グループでは温度、酸素分圧の制御/記録ができる

直流・交流電気化学測定装置系を立ち上げた。本評価系を用いて研究対象の高プロトン伝導体

固体材料におけるプロトン伝導度の再現を確認し、電極特性評価を開始するとともに、カソード界

面における反応素過程を実験的に決定する手法の構築を試みている。田村グループでは、DevID

に必須の情報科学手法としてイジングマシン利用のブラックボックス最適化手法である FMQAを実

施した。具体的には固体中の安定プロトン配置を効率的に探索することを目的としテストモデルと

してプロトン伝導材料と知られる Sc元素をドープした BaZrO3酸化物を対象とした配置最適化を実

行した。第一原理計算による全エネルギーを最小化するためのプロトン配置探索が効率的に実施

できることを示し[1]、目的とする物理量（状態）を入力し、それを満たす三次元微視的構造の逆推

定が可能であることを明らかにした。 
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