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次世代蓄電池の研究開発の現場において、近年、マテリアルズ･インフォマティクス（MI）と

呼ばれるデータサイエンスを用いた材料探索の高速化・効率化に関する試みが盛んである。従来

の研究者の経験と勘に頼った材料探索に替わって、材料データベースや機械学習などを活用する

ことで、新材料発見の時間やコストの削減が可能となる。蓄電池は、正極/負極/電解質の主要３材

料で構成され、その組み合わせが性能向上の鍵となる。その中でも、電解液は、有機溶媒、リチ

ウム塩といった主構成要素に加え、微量濃度成分が複数種添加されており、様々な化合物の中か

ら最適な組み合わせを見つけ出す必要があり、探索する候補の数は膨大である。電解液の評価に

おいては、電極との反応性を考慮する必要があるため、計算化学的なアプローチは容易ではない。

また、解析のもととなる実験データも不足しており、MI を用いた材料探索が進んでいない状況に

ある。そこで我々の研究グループでは、人手よりはるかに高速に実験を行うことができる実験自

動化ロボット（ハイスループット電池評価システム）を開発した。これを使えば、50 種類以上の

化合物を組み合わせて様々な組成の電解液の作製から、その電池特性を評価する作業に至るまで、

全てを自動で行うことができる。人が行っていたときには 1 日 10 サンプル程度の評価しかでき

なかったものを、実験自動化ロボットを用いることで 1日 1000サンプル以上の評価が可能になる。

さらに、取得した大量の実験データに対して、ベイズ最適化に代表される MI 手法を適用するこ

とで、より効率的に高機能電解液を探索することが可能となる。 

 

ハイスループット電池評価システム装置：(左)分注操作ユニット：組成の異なる電解液をそれぞれのセ

ルに注入、(中)システムの全体像、(右)電極部：プレートの上下で電極を挟み、電解液特性を計測 
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