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背景・経緯

今後の展開

本課題の背景：
二次電池の劣化挙動の調査
⇒ 電池材料の充放電過程における正極材の結晶構造の評価

NO2BF4は不活性雰囲気下で取り扱う必要がある。
Liを抜き出す量の制御もかなりの知見が必要。

実験・結果・考察 （LiNi1/3Co1/3Mn1/3O2のイオン交換と熱処理効果）

Li溶出量を細かく制御し、Li溶出量の異なる試料群の結晶学情報
をハイスループットで得られれば、そこで得られるデータと既存の
データ、さらには計算化学により導かれたデータ等を併せた、より
高精度の機械学習も可能になるはず。

この実現のためには、ハイスループット合成装置の活用手法を検
討するとともに、粉体で詳細な結晶学情報の取得が必要。

放射光施設の粉末X線回折測定（XRD）やX線吸収微細構造
（XAFS）のデータ収集のハイスループット化だけでなく、XRDや
XAFSのデータ収集速度、そしてこれらのデータ解析のハイスルー
プット化の事例を目指す。
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