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■■  ははじじめめにに  
近年、MI（マテリアルズインフォマティクス）を用いたア

プローチによる材料開発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期待されている。このよう
なデータ駆動型の材料開発を実施するためには、MI手
法を適用するためのデータを確保することが第一に必要
となる。データ取得の方法としては大きく、①データベー
ス、②文献、③計算、④実験、が挙げられる。MI適用に必
要な希望の大量データセットの取得に向けては、実験の
自動化・ハイスループット化が有効な手法である。 
 
■■  活活動動内内容容  
１１．．電電気気化化学学自自動動実実験験技技術術のの開開発発  

筆者らの研究グループでは、バイオ分野で確立された
液体ハンドリング技術、プレート搬送技術を積極的に用い
ることで、リチウムイオン電池用電解液の探索をターゲット
とした実験自動化システムの開発を行ってきた。測定の自
動化・ハイスループット化は、近年創薬分野を中心に発展
が著しく、従来、バイオ分野で確立された装置を利用する
ことで、高性能システムを比較的安価に構築することが可
能となる。このような既存の自動測定装置群を効果的に活
用するためには、バイオ分野で広く用いられているマイク
ロプレートをベースとした電池評価セルを用いる必要があ
る。そこで、96ウェルタイプのマイクロプレートの各ウェル
内部に電極・電解液を配置した微小電気化学セルを開発
した。マイクロプレートのウェル内に配置された微小電気
化学セルを用いて得られた代表的な電気化学測定結果
を示す。このような微小電池セルをウェル内部に搭載した
96ウェルマイクロプレートを用い、ハイスループット電池評
価システムを構築した。グローブボックス内部に設置した、
非接触式分注装置、プレート搬送装置、充放電評価装置
が連動的に制御されることで、電解液の充填操作・電池特
性評価を連続的に実施することができる。このようにして
作成した電池評価システムは、測定スループット1000 
sample/dayを実現し、1週間以上の連続自動運転が可能
である。 
 
２２．．次次世世代代蓄蓄電電池池材材料料ののハハイイススルルーーププッットト探探索索  

開発した電解液添加剤探索の実験自動化装置の有効
性を検証することを目的として、金属リチウム負極をモデ

ル系として採用し、その反応効率を最大化する電解液添
加剤の探索を行った。14種類の溶液を添加剤候補として
用意し、非接触式分注装置により、この14種類の中から任
意の5種類を選択し、マイクロプレートの各微小電池セル
に注液することで、電解液を調液した。注液操作後の微小
電気化学セルが搭載されたマイクロプレートは、充放電装
置に電気化学的に接続され、各セルのクーロン効率を評
価することができる。ここで、クーロン効率は、集電体であ
るニッケル基板上に金属リチウムを析出し、その後、電気
化学的に溶解した金属リチウムのクーロン数から算出する
方法により算出した。14種類の添加剤溶液の中から5種類
の化合物を選択する全ての組合せ（14C5 = 2002通り）に
ついて評価を行うことができる。このような網羅的な探索の
結果、特定の5種類の添加剤を含んだ電解液が、金属リ
チウムの反応効率を飛躍的に向上させることを見出した。
重要なことに、5種類のうち1種類でも化合物が欠けるとリ
チウム反応効率が著しく低下する。この結果は、本電解液
で観測された高いリチウム反応効率が、複数の化合物の
協調的効果に由来することを示唆している。 
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