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背景：近年，次世代蓄電池として電解質に固体材料を用いた全固体電池が盛んに研究されている．

全固体電池の実現のためには，高イオン伝導性を示す固体電解質の開発が必要である．そのよう

な材料創出を目指し，第一原理計算を用いた材料探索に期待が高まっているが，イオン伝導の評

価には計算コストの高い第一原理分子動力学（MD）を用いる必要があり，ハイスループットな材

料探索が困難であった．本研究では，溶媒分子の分布を統計力学に基づいて算出する 3D-RISM理

論と第一原理計算を組み合わせた 3D-RISM-SCF 法 1,2を固体電解質材料に適用し，固体中の拡散

イオンを溶液として扱うことで，固体電解質材料のイオン伝導を高速評価する手法を構築した． 

計算方法：実験および計算の報告例が多いリチウムイオン固体電解質材料 Li7La3Zr2O12を例とし，

実験的に報告される結晶構造から Li イオンを削除し，削除した Li イオンと同数の負電荷と溶媒

Liイオンを加えて計算を行った．3D-RISM-SCF法の計算には Quantum Espressoを用いた． 

計算結果：図 1に 3D-RISM-SCF法と第一原理 MD計算により得られた Li7La3Zr2O12内の Li分布

を示す．3D-RISM-SCF 法により得られた Li イオン分布は，第一原理 MD の結果を再現できてい

る．また，電子状態計算においても，Li7La3Zr2O12のような Li 原子が部分占有した構造では，従

来は Li 原子の配置パターンの異なる複数の構造を計算する必要があったが，3D-RISM-SCF 法で

は部分占有構造でも一度の計算で十分であり，計算コストを削減できる．以上から，3D-RISM-SCF

法を用いることで，

固体電解質材料の

イオン伝導，電子

状態を高速に評価

することが可能と

なり，ハイスルー

プットな固体電解

質材料の探索を実現

できる． 

図 1. (a) Li7La3Zr2O12の結晶構造．(b) 3D-RISM-SCFによる Li分布．(c) 第一

原理MDによる Li分布． 
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