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Organic electrode active materials are required for development of high-performance energy 

storage. Our group has reported two capacity-predictors for organic anode active materials of 

lithium-ion battery on small data using sparse modeling combined with our chemical insights. 

Here we constructed a new capacity predictor with addiction of the training data. The validity 

of the descriptors and accuracy of the prediction were studied for these three predictors. The 

latest model had sufficient accuracy and validity in terms of chemical and data-scientific 

insights even using a limited number of the descriptors. 
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蓄電池の省資源化とさらなる高性能化に向け、高容量

有機電極活物質が必要である。当研究室では、リチウム

イオン二次電池の有機正・負極活物質に着目し、小規模

データに対し、機械学習と化学的考察を融合したマテリ

アルズインフォマティクスによる性能予測モデルの作

成を行ってきた。1 2 3 しかし、有機負極の容量予測モデ

ルの第 1,2 世代(G1,G2)では、訓練データがそれぞれ 16, 

25 化合物であり、妥当な記述子抽出と十分な予測精度

に至っていなかった。本研究では、訓練データを 36 化

合物に増やし、17 個の説明変数を準備し、新たなモデル

G3 を作成した(Fig. 1)。また、これらのモデルに対し、

抽出記述子の妥当性、データの質や量、用いる機械学習

のアルゴリズムなどが予測精度に与える影響を、データ

科学的に検討した。これらの検討から、作成したモデル

G3 は、化学的かつデータ科学的に妥当な少数の記述子

から成り、予測精度と汎化性を兼ね備えていることが示

唆された。 
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Fig. 1 (a) スパースモデリングによる

線形回帰のための全状態探索結果, 

(b) モデル G3を用いた予測値と実測

値の関係. 
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