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電池素材の探索

自動車産業では環境保全や排ガス規制に対応するた
め，バッテリーを利用して電気モーターで駆動する
バッテリー電気自動車やハイブリッド車の開発が年々
加速している．現在自動車に搭載されるバッテリーは
液体電解質を用いたリチウムイオン電池（以降，液体
リチウム電池）が主流であり，これはリチウムイオン
伝導性が高い（=バッテリーとしての性能が高い）た
めである．一方で液体リチウム電池には短所があり，
例えば電解液が揮発したり，液漏れを起こしたりする
可能性があるなどの課題がある．そこで現在注目され
ているのが，電解質に液体ではなく固体の素材を採用
する全固体電池である [1]．すべての素材を固体とす
ることで揮発性や液漏れの問題をクリアできるが，従
来はリチウムイオン伝導性が液体リチウム電池よりも
低い素材しか知られておらず，LGPSをはじめとした
高性能な固体素材が発見され始めたのは 2011年頃か
らである [2, 3]．
固体素材には何らかの結晶を用いる．結晶構造を取
得する有用な手段である結晶構造データベースには，
毎年数万件以上のペースで結晶構造が登録されてお
り，誰でも自由にアクセスすることが出来る [4, 5]．そ
の一方で，材料特性も登録されているデータベースの
登録数は比較的少数に留まっているため，多くの結晶
構造に対しては材料特性を得ることができない．材料
特性を知るためには，実験を行う，または長時間かか
るコンピュータシミュレーションを実行する必要があ
り，きわめて高い時間的，金銭的コストが必要になる．
本研究プロジェクトでは，機械学習を活用するマテ
リアルズ・インフォマティクス手法を用いて，有用な
材料特性を示すことが期待される候補物質を効率的に
探索する手法の構築を目標としている．講演者の竹内
はトポロジカルデータ解析を用いて，結晶データの幾
何的な配置構造のみから，リチウムイオン伝導性を予
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測する手法の開発に取り組んでいる．

トポロジカルデータ解析とパーシステンス図

トポロジカルデータ解析は 2000年代初頭から発展
を始めた比較的新しいデータ解析手法であり，データ
の持つ幾何的な特徴（トポロジー）を記述することが
できる [6, 7]．データの幾何的特徴量を記述する代表
的な手法がパーシステンス図であり，1枚の平面図で
データに潜在する円周状の穴（もしくは球面状の空
洞）の種類や数を表現することができる．
機械学習に特徴量として用いるには，このパーシス
テンス図を何らかの方法でベクトル化する必要があ
る．本研究で用いるベクトル化の手法は，データの幾
何スケールを 1パラメータで動かした場合の穴の数の
変化を表す Betti曲線を採用した．他にもよく知られ
た有力なベクトル化の手段として，パーシステンス図
を 2次元ヒストグラムとしてベクトル化する方法もあ
るが，後述の機械学習プロセスでは実計算上の問題が
生じたので，その試行についても紹介したい．

機械学習による予測と特徴量探索

機械学習を行う際，どの機械学習モデルを採用する
かを決める必要がある．例えば説明変数の分布に制限
があったり，説明変数が多数であるなど，データに関
する知見や特徴があれば，それに応じたモデルを選
択する．しかし，常にそのような知見が得られるとは
限らない．そのような場合に有用となるのが自動機
械学習（Automated Machine Learning，AutoML），
つまり機械学習プロセスを自動化する方法である．
AutoML では様々なモデルを並行して扱うことがで
き，パラメータの最適化を行いながら精度を高め，最
終的にどのモデルの性能が良かったかを比較すること
ができる．ここでは Python の AutoML ライブラリ
である PyCaret[8] を用いた．結論としては，モデル
として LightGBM を用いた場合に R2 値が高い傾向
が見られ，従来手法による予測結果と同等もしくはそ
れ以上の予測結果が得られた．



では，実際にどのような幾何的特徴が素材性能に寄
与したのだろうか？ LightGBMなどの決定木ベース
のモデルでは，特徴量の寄与度を表す SHAP (SHap-
ley Additive exPlanations) [9]を用いて，穴の種類の
順位付けをすることができる．その結果，リチウムの
成す層状構造が高性能素材において顕著に現れること
がわかった．
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