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§１．研究開発実施体制  

（１）「研究開発代表者（PL）」グループ（京都大学） 

① 研究開発代表者：内本 喜晴 （京都大学大学院人間・環境学研究科、教授） 

② 研究項目 

・耐還元性電解質材料の開発 

・高可逆性正負極材料の開発 

 

（２） 「研究開発グループ a」グループ（東北大学） 

③ 主たる共同研究者：雨澤 浩史 （東北大学多元物質科学研究所、教授） 

④ 研究項目 

・フッ化物および混合アニオンフッ化物固体電解質の開発 

・含有機カチオンフッ化物固体電解質の開発 

 

（３）「研究開発グループｂ」グループ（物質・材料研究機構） 

⑤ 主たる共同研究者：土谷 浩一 （物質・材料研究機構構造材料研究拠点、拠点長） 

⑥ 研究項目 

・正負極ナノ材料の材料設計指針の確立 

 

（４）「研究開発グループｃ」グループ（信州大学） 

⑦ 研究開発代表者：太子 敏則 （信州大学工学部、准教授） 

⑧ 研究項目 

・フッ化物固体電解質材料のバルク単結晶育成 

・フッ化物固体電解質単結晶の基礎物性解析 

・電極材料と界面研究用単結晶固体電解質基板の試作・製作 

 

（５）「研究開発グループｄ」グループ（トヨタ自動車株式会社） 

⑨ 研究開発代表者：三木 秀教 （トヨタ自動車株式会社、グループ長） 

⑩ 研究項目 

・マテリアルズインフォマティクスを用いた新奇固体電解質探索 
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§２．研究開発実施の概要  

 

現状のリチウムイオン二次電池の数倍以上の体積エネルギー密度を有する高エネルギー密度

二次電池を設計することを目指している。そのためには、1 価のアニオンであるフッ化物イオンをキ

ャリアとして動かし、多電子移動を用いることで、高エネルギー密度化をはかる。 

昨年度までの研究により、全固体フッ化物イオン二次電池においてイオン伝導度の高い

固体電解質を用いれば、全固体リチウムイオン二次電池と同様に、液系リチウムイオン二次

電池よりも高入出力の電池構築が可能であることを見出した。さらなる固体電解質/電極界

面抵抗の原因解明のため、固体電解質単結晶の合成を試みた。フッ化物イオン伝導体であるフ

ッ化バリウムランタン La0.9B0.1F3（LBF）およびフッ化スズ鉛 PbSnF4（PSF）のバルク単結晶育成条件

を検討し、スカベンジャー種及びその添加量の探索ができたことにより、LBF および PSF のバルク

単結晶育成条件をほぼ確立することが出来き、イオン伝導異方性を確認することが出来た。 

高容量の正極材料の探索として、複合アニオン化合物に探索の範囲を広げ、これまでの単

純フッ化物系に比べて酸フッ化化合物が形成する系は比較的高い充放電容量と優れたサイ

クル特性を示すことが明らかになった。電子分光の結果、遷移金属イオンと高い混成を形成

する酸素 2p 軌道に欠陥が導入されていることが原因であると考えられる。 

高伝導かつ耐還元性の高い固体電解質の開発に向けて、これまで構築した高伝導電解質

探索システムにおける探索速度と精度向上を目的に、2020 年度中に分子動力学法による伝

導度予測システムを新たに開発することを目標として設定した。開発された新たな材料探

索プロトコルを活用し、並行して材料探索を行った結果、新たに高イオン伝導が期待される

材料群を複数見出した。①フッ化物および混合アニオンフッ化物、②含有機カチオンフッ化物

を対象材料に、新規フッ化物イオン伝導体の開発を実施した。 
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