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再エネマネジメントを担う電気化学デバイス

超大容量・長寿命・低コスト・汎用元素・環境耐性

新材料創製（電極・触媒・電解質）

東大マテリアル先端リサーチインフラハブ
東大情報基盤センターmdx, NIMS, 富岳, NanoTerasu

材料研究者×データ科学者の融合研究
⇒教育プログラム展開

問題設定能力涵養・目利き人材の育成

巨大パラメータ空間の系統的・効率的探索

ロボット実験
×

ポピュレーション
アニーリング

×

ヒューマン
×

マシンコラボ

×

データ同化

モデル高度化
インフォマティクス

➞

➞

大規模データ・計算・計測基盤インフラ活用

マテリアル×データ総合力人材育成

資源エネルギー庁資料

再エネ主力電源化に伴う
電力需給ミスマッチ

蓄電池

水電解
H2

発電

燃料
化学原料

移動体

グリーン
水素

再エネ
電力

需要

系統の
調整力

社会インフラとして，超大容量・低コストなどを実現する新材料が不可欠．
データ活用型材料開発の重要なターゲット．
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技術トレンドと課題設定

現状

液体電解質 固体電解質 液体電解質 固体電解質

リチウムイオン電池
希少金属使用
(Li, Co, Ni,…)
発火リスク,限定寿命

アルカリ水電解
強アルカリ
（コスト増）
高純度の水

PEM型水電解
H+伝導膜
希少金属使用(Pt, Ir)

今後の
方向性

超低コスト･高安定化
汎用元素転換
(Na, K, Fe, …)
超機能電解液開発
高電圧水系電池
(+ H, Zn, …)

固体積層型電池
イオン伝導体開発
(無機／ポリマー)
連続界面形成

中性水電解
軽度な水処理
汎用元素転換
(Fe, Mn, …)
超低コスト
長寿命

PEM型
汎用元素
転換
(Mn, …)
変動電源

アニオン
透過膜型
汎用元素
(Fe, Mn, …)

変動電源

蓄電池 水電解

課題１ 課題２

課題３

課題３

課題１「汎用元素機能最
大型蓄電池」

>500kWh/kg@活物質, 寿命>25年, <1万円/kWh

課題２「多様な水環境に適合
する水電解材料システム」

中性pH領域において電流密度0.6 A/cm2 (@1.78 V)

課題３「固体活用型新規
電気化学デバイス」

全固体電池： 無機固体 伝導体で10-2 S/cm台, 高分子伝導体で10-3 S/cm台
水電解： 高分子アニオン伝導体で10-1 S/cm台
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拠点の体制（課題・グループと主要研究者）

材料創製G

GL 杉山正和
東京大学

材料

デバイス

構造

電子状態

特性

界面

電解液

研究課題１

蓄電池
研究課題2

水電解

PL 山田淳夫
東京大学

PL 杉山正和
東京大学

電極材料 界面

PL 一杉太郎
東京大学

研究課題3

界面科学
固体活用

拠点長：杉山正和

GL 塩見淳一郎
東京大学

GL 柴田直哉
東京大学

GL 館山佳尚
NIMS

計測評価Gデータ活用促進G 理論計算G

東大情報基盤センターmdx
NIMS 富岳

マテリアルリサーチインフラハブ
東北大ナノテラス
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データ駆動型
マテリアル創製

蓄電池
★山田 (東大)
駒場 (東理大)
藪内 (横国大)
大久保 (早大)

水電解
★杉山 (東大)
高鍋 (東大)
中村 (理研)
坂牛 (NIMS)
村越 (北大)

計測／データ創出 計算／データ創出・利活用

★館山 (NIMS)
澁田 (東大)
杉野 (東大)
武次 (北大)
杵淵 (東大)

データ利活用／計測・計算・文献データ

★塩見 (東大)
津田 (東大)
中山 (名工大)
長藤 (東大)
中山 (東大)
村岡 (東大)
徐 (NIMS)
吉川 (NIMS)

ARIM
東大ハブ
NanoTerasu
SPring-8
蓄電池PF

富岳
NIMS MDR

再生可能エネルギー最大導入に不可欠な電気化学エネルギー変換に資する
データ活用型マテリアル開発手法の確立

データ中核拠点＠NIMS
NIMS DPFC

次世代
電気化学マテリアル創製の

効率化・高度化

東大情報基盤センターmdx
量子コンピュータ

人材育成

★柴田 (東大)
松田 (NIMS)
岡田 (東大)
高橋 (東北大)

実験・データ解析
協調手法の構築

【事務局】
東京大学エネルギー総合学連携研究機構

（企画マネージャー：山下）

参画研究者
拠点長：杉山(東大)
副拠点長：山田(東大), 塩見(東大), 一杉(東大), 松橋(東大)

★：プロジェクトリーダー
グループリーダー

下線：幹事 下線：副幹事

◼ 産業界アドバイザー
旭化成，エリーパワー，東芝，日本触媒，
日本電子，パナソニック

◼ 東京大学オープンイノベーション機構
データ戦略．新規パートナー探索

◼ 東京大学未来ビジョン研究センター
グローバルコモンズセンター
国内外政策，経営層とのリンク

界面科学・固体活用
★一杉 (東大)
宮武 (山梨大)
林 (阪公大)
冨永(農工大)
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電気化学材料の「界面」に着目した異分野融合

e-

放電 充電

Li+

蓄電池 電位による
反応制御

界面

水電解 電位による
反応制御

e-

e-
H+

½ H2

界面

動的な界面の学理究明
➔材料開発の指導原理

データ科学

化学
固体物理 材料

異分野融合の取り組み

デバイス
エネルギーシステム 社会システム
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実験データの量・性質に合わせたDX方法論の開発と実践

機械学習(3次)
・最適化
・サンプリング

データ獲得(１次,２次)
・特徴量
・計測インフォマティクス

実験
・自動実験
・分散型実験

大量・均質実験データの高速生成×量子機械学習による巨大空間探索

パラメータ空間設計 空間内の自律探索

説明可能なAIメカニズム解明

仮説駆動×データ駆動
因果関係 相関関係

データの追加・混合
・物質/材料データベース
・シミュレーション

メカニズム(因果関係)
・第一原理
・現象論，経験式

可視化(相関関係)
・次元圧縮
・分布

アクション決定
・特徴量
・実験パラメータ

ヒューマン・AIコラボレーション

均一的で速いループ

複合的で広域なループ

【初期】選択/順位付け⇒【究極】思考のモデル化

人間の智慧が介在

材料開発のリードタイムを短縮するロバストなDX方法論を確立！
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電解液添加剤の
コンビナトリアル合成

実験実施

実験結果の自動転送 データ蓄積
＆解析

実験計画
の提示

⚫ ベイズ最適化に対する，レプリカ交換モンテカ
ルロ法の有効性を確認

⚫ 記述子と性能指標の分布を可視化することで，
「最適化に加えて，知見取得が可能に」
→ 研究者の気づきを促進

⚫ 探索アルゴリズムを自動実験ロボットに実装す
ることで，自律的な材料探索手法を構築可能

◆ 超並列・多目的最適化

「均一で速いループ」
電解液材料並列実験ロボット

大量・均質自動実験ロボットによる巨大空間探索

「速いループ」では複数の実験を同時に制御可能な探索アルゴリズムが必要

FS期間にて課題の明確化＆対応方策検討

課題①Na, K電池用電解液探索
課題②水電解用電解液探索
課題③固体電解質探索
に本手法を適用

固体材料自律実験ロボット
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解釈可能なAIへ：多階層の相関解析

組成･分子物性

デバイス性能

入力 出力

入力出力

解釈不可能なAI

人間の知の介入困難

Electronic state layer

組成，分子物性

電子状態

Physical property layer

材料物性

Interface layer

界面状態

定置用蓄電池･水電解

Performance layer

特性

Device layer

性能

解釈可能なAI

人間の知が各階層で積極的に介入

先端計測
計算科学

Structure layer

材料構造
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MD/DFTによる電解液構造計算＋機械学習による⽀配因⼦同定WS後の
成果
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· Geometrical properties (MD simulation) : d1,2,3 = radial distribution function (RDF) around Li+ (Li+-FSI-, Li+-solvent, Li+-Li+),          

d4,5,6 = number distribution function (NDF) around Li+ obtained by the integral of RDF (Li+-FSI-, Li+-solvent, Li+-Li+),                         

d7 = intermolecular interaction energy of electrolyte,  d8 = mass density of electrolyte

· Electrolyte composition: d9,10,11,12 = elemental ratio (O, F, C, H) of electrolyte, d13 = molecular ratio of solvent to Li salt

· Quantum chemical properties of solvent molecule (DFT calculation): d14 = dipole moment, 

d15,16 = HOMO and LUMO energies, d17 = formation energy, d18 = binding energy of solvent to Li+
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計算で求めた溶液構造に関する記述⼦のLi/Li+電位に対する重要度

各溶媒中でのLi+とFSI-の距離がLi/Li+電位に大きく影響することが明確化された．
è新たな電解液開発の指針．

⼭⽥： 1枚にまとめる
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Potential (V vs. SHE)

-3.0 -2.0

➢ Less electrolyte decomposition

➢ Stable Li plating/stripping

Potential windowSEI

Potential windowSEI

Potential windowSEI

Potential windowSEI

-1.0

Generation I

(Carbonate based)

Generation II

(Reduction-tolerant ether based)

Generation III

(SEI modification based)

Generation IV

(Upshifted redox potential based)

(a) (b)

1 mM ferrocene

(Electrolyte-independent redox)

Pt

Fe
II

Li
Fe III

+

Li potential 

(vs. ferrocene)

-0.1 0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

-3.5 -3.4 -3.3 -3.2 -3.1 -3.0 -2.9

20

40

60

80

100

ELi (V vs. Fc/Fc+)

A
v
e
ra

g
e
 C

E
 o

f 
L
i 
p
la

ti
n

g
/s

tr
ip

p
in

g
 (

%
)

ELi (V vs. Li/Li+ in 1 M LiFSI/DME)

DME

G2

FEMCTHF

DME:Toluene

DME:HFE

1,4-Dioxane

Sulfolane

FEC EC

PC

Rapid

increase

Mild increase

THF:Toluene DMM

-0.3 0.0 0.3 0.6

-3.7 -3.4 -3.1 -2.8

ELi (V vs. Fc/Fc+)

N
o

rm
a

liz
e

d
 c

u
rr

e
n
t 

(-
)

ELi (V vs. Li/Li+ in 1 M LiFSI/DME)

0.6 V upshift

LiFSI/G2

(1:6.4)

LiFSI/EC

(1:1.5)

MD/DFTによる電解液構造･物性計算＋機械学習による支配因子同定

リチウム析出溶解効率の反応電位依存現象

組成･物性因子
(DFT)

構造因子
(MD)

反応電位に対する多角的影響因子解析

電位 (V vs. SHE)
リチウム析出溶解電位 (LiFSI/DME系に対する相対値)
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課題１：蓄電池の早期社会実装と次世代シーズへの展開

世界的に随一の蓄積データベース最大活用（リチウム・ナトリウム･カリウム電池）

次元圧縮による含外挿空間物質探索 次世代シーズへの展開

電解液：多様性のさらなる拡大と自律実験ロボット活用 電極材料：多元複雑系の効率探索のための機械学習

多次元情報の人間の直感への変換 新たな研究方法論によるインキュベーション期間短縮
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Zn(OTf)2:TEP/H2O (1:5)
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Zn | Cu

超高効率･長期サイクル亜鉛電池 等

合理設計溶媒分子

超高電圧水系電池

Nature Energy2016 Nature Energy2020 Submitted
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課題２：多様な水環境に適合する水電解システム

桁違いの導入量を可能にする，次世代水電解システムを実現．

⚫ 汎用元素の複合化された電極
⚫ 弱酸性～弱アルカリ性電解液
⚫ 幅広い温度領域（25～80 ℃程度）
⚫ 高電流密度（> 100 mA/cm2）

O2 H2

Cl−

ミネラル
重金属

電極材料溶出

無限の電極材料候補：ハイスループット実験・理論計算・データ科学を活用して材料探索

Mn

Tc

Re

Fe

Ru

Os

Co

Rh

Ir

Ni

Pd

Pt

中性化

アルカリ
安定

中性
溶出

高
活
性
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200

400

600
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1000

j 
/ 
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A
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m

−
2

E − iR / V vs. RHE

FeOx(Cu)/ECA-Ni

(pH 10.5, 353 K)

pH > 14
(333-358 K)

(iR free)

pH 7.4~9.2
(298 K)

高鍋（東大）

中性
エレクトロライト
エンジニアリング

アルカリ電解に
非貴金属で匹敵

1 A cm−2達成

ChemSusChem

2022, 15, e202102294

2021, 14, 1554-1564.

Diffusion
Electrocatalysis 

Protonated 
species

Deprotonated 
species

A−
H+

A−
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自動・自律実験を活用した高速なモデル界面形成と
最先端計測(界面情報の質･量の確保)

→ 界面イオン伝導メカニズムの解明

高機能イオン伝導固体材料の開発

CathodeAnode

アニオン伝導体材料の開発 ポリマーコンポジット
Liイオン伝導体開発

Naイオン伝導体開発

フィラー

ポリマー・
フィラー

界面

Na3BS3ガラス
セラミックス

結晶子

ガラスNaイオンの
拡散経路

正極 負極
水電解
装置

全固体
電池

課題３：電気化学材料界面の制御と固体活用デバイス

気体透過性抑制 機械特性の向上高アニオン導電率
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スポーク

データ中核拠点

（ N IM S）

他ハブ

他ハブ 微細加工

最先端デバイス

微細構造解析

スポーク

スポーク

東京大学マテリアル

先端リサーチインフラ（ ハブ）

革新的エネルギーマテリアル

連携

連携

データの接続

(S IN ETなど )

データ基盤

研究成果の展開と普及活動

データのクラスとアクション

前半フェーズでは方法論開発・実証，後半フェーズでは産業利用・社会貢献

２次データ
（抽出した意味あるデータ）

１次データ
（生データ）

３次データ
（学習後の高価値データ）

マテリアル先端
リサーチインフラ
に蓄積

キュレータによるマイニング・構造化

実験
・自動実験
・分散型実験

2022 2027 2032

オープン＆クローズ戦略

実証による信頼獲得方法論開発

【前半】クローズフェーズ 【後半】オープンフェーズ

企業メンバとの連携に
よるフォーマット開発

３次データ・モデルへのアクセスを「リワード」と
して，賛同者から２次データを収集してオープン

２次データの収集・構造化⇒３次データ
創出により，方法論の開発・実証

産業利用・社会貢献

参画メンバー拡大⇒データの広がり mdx連携の在り方の創出・提唱

学習モデル

(２次+３次)

研究者が担当
(拠点の強み)

参画企業の協力
Iteration

(洗練)

東京大学マテリアル先端リサーチインフラハブ
東京大学オープンイノベーション機構 と連携

・利用価値の実証
・ユーザビリティの追求

フォーマット開発
⇒プリ構造化
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