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新材料設計へのデータ科学や機械学習の活用が近年爆発的な注目を集めている。マテリアルズ

インフォマティクス （MI）と呼ばれるこの分野はここ数年で誕生した新しいものであるが、す

でに実用的な成果が多数報告されている。中でも環境保護の観点から注目を集めているリチウム

イオン電池（LIB）材料は MIの格好の舞台となっている[1-3]。 

本研究では MI 技術を活用した長寿命電池材料の探索について報告する[4]。一般に LIB は充放

電を繰り返すことにより電池容量が低下するが、高容量 LIB 正極材料として注目を集める LiNiO2 

(LNO)は容量維持率が他の正極材料と比較して低いことが課題となっている。充放電サイクルに

よる容量低下の原因はいくつか考えられるが、LNO においては充電による結晶構造の大幅な変化

が主要因である[5]。そこで長寿命 LNO の実現を目指し、充放電に伴う結晶構造変化を抑制する

添加元素のハイスループットスクリーニングを実施した。当日はファンデルワールス汎関数を用

いた密度汎関数理論計算により LNO 結晶構造の変化が高い精度で計算できること、並びに結晶構

造変化を抑制する添加元素について報告する。 
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