
研究の概要
高機能リチウムイオン電池実現に向けて、新しい電池材料探索のスピード加
速が求められている。電池の構成要素の中で正極および負極固体材料の探
索にはマテリアルズ・インフォマティクスを用いた報告が多くある一方、Liイオ
ン伝導を担う電解液材料に関してはそのような研究は進んでいない。本研究
では、まず多数の電解液に関するデータベースを第一原理計算により構築
する。次に、高性能化したい物理量の記述に本質的に必要となる特徴量を
データ科学手法を用いて抽出し、それに基づいた新規電解液探索手法を確
立する。これら技術は他の新規材料探索分野への普及が期待できる。

研究の成果
カタログに記載されている電池用溶媒103種に関して単分子クラスターモデル
計算を行い、融点、沸点といった実験値と共に、HOMO、LUMO、溶媒分子中
酸素のMulliken電荷、Liと溶媒酸素間の距離などの値をデータベース化した。
これらに対し、データ科学手法(多変数線形回帰(MLR)、LASSO、線形回帰に
よる全状態探索（ES-LiR）法を用いた帰納予測を行った。Liイオンの配位エネ
ルギー予測を行った結果、ES-LiR法が最も高精度に予測できることを確認し
た。さらにウェイトダイアグラムを描くことで、どの記述子を使うと、どの程度の
予測精度が得られるかが分かるため、記述子を求めるためのコストをコント
ロールした、記述子設計が可能となることが明らかとなった。
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