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論文審査の要旨（2000 字程度） 

本論文は「推薦システムを活用したリチウムイオン伝導体の探索」と題し，日本語で書かれて
おり，以下の 6章より構成されている． 
第 1章「序論」では，リチウムイオン伝導体の探索における課題，コンピュータ技術の活用を
概観したうえで，物質探索における推薦システムの重要性と本研究の目的と意義を述べている． 
第 2章「実験手法」では，推薦システムの活用方法，リチウムイオン伝導体の合成手法，結晶
構造解析手法，イオンおよび電子伝導率評価手法，充放電特性評価手法について記述している． 
第 3章「推薦システムの期待値の大きさをもとにした固体電解質と電極活物質の探索」では，
約 12 億通り想定可能な四元系組成のうち，Li と O を含む Li-M-M’-O の約 22 万件を選別し，
さらに期待値の大きい 20 件の予測組成を大気圧下ならびに高圧下で合成し，相同定されてい
る．期待値が大きいほど新物質が生成する割合が高いことから，推薦システムによる物質探索
の有用性が実験的に示されている．見いだされた新規物質の構造解析とイオン測定から，
Li5Ge2AlO8は層状岩塩型構造，LiMo4/3V2/3O6はコルンバイト型構造を有するイオン伝導体であ
ることを見いだしている． 
第 4 章「リチウムイオン伝導体 Li5Ge2AlO8 の結晶構造解析およびイオン伝導率評価」では，
Li5Ge2AlO8を基本組成とし，Li, Ge, Al構成比が異なる Li5+xGe2–xAl1+xO8 (–1 ≤ x ≤ 1)，S置換され
た Li5Ge2AlO8–xSx (0 ≤ x ≤ 1)を合成し，結晶構造とイオン伝導率が調べられている．
Li5.5Ge1.5Al1.5O8 (x = 0.5)のイオン伝導率 3.1×10–4 S cm–1 (573 K)と Li5Ge2AlO8 (2.7×10–6 S cm–1)と
比べて 2桁高い値を示すことを見いだしている．中性子回折 Rietveld解析から，Li5.5Ge1.5Al1.5O8
の化学組成は Li4.76Ge1.88Al1.37O8であり，Li5Ge2AlO8(Li5.00Ge2.26Al0.74O8)と比べてリチウム量が少
なく，主相として α-LiAlO2を含むことを明らかにしている．伝導種であるリチウムイオンが少
なくても伝導性が向上したことから，α-LiAlO2複合化による伝導率向上の可能性を指摘してい
る．さらに，S置換体 Li5Ge2AlO7.5S0.5 (x = 0.5)は室温でリチウムイオン伝導（1.0 × 10–7 S cm–1）
を見いだし，伝導経路内 Oを分極率の高い Sで置換することで，リチウムイオン伝導が促進さ
れると考察している． 
第 5章「LiMo4/3V2/3O6の電極活物質としての評価」では，LiMo4/3V2/3O6の電子伝導性およびリ
チウムイオン電池電極特性が調べられている．電子ブロッキングおよびイオンブロッキングセ
ルを用いた電気化学測定から，室温でイオン伝導率 4.8×10–7 S cm–1，電子伝導率 2.4×10–6 S cm–

1 を示す混合伝導体であることを確認している．Li 金属を対極とした液系リチウムイオン電池
の充放電評価から，2.5 V付近で充放電反応が進行し，150 mAh g–1程度の充放電容量が得られ
ており，LiMo4/3V2/3O6が電極活物質として機能すると結論づけている． 
第 6章「総括」では，以上の結果を総括している． 
これを要する本論文は，結晶構造およびイオン伝導性を考慮しない材料推薦システムを用いて
イオン伝導体を探索し，リチウムイオン伝導体およびリチウム電子混合伝導体の合成に成功し
ている．研究者の知見や第一原理計算からは想定しにくい化学組成と結晶構造の組み合わせを
見いだしうることが結論づけられており，イオン伝導体の探索領域の拡張に有益な知見を与え
るものであり，理学面の貢献が大きい．よって本論文は，博士（理学）の学術論文として，十
分な価値があると認められる． 
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