
・界面反応解析
・電気化学測定
・測定システムの構築

■ 技術相談に応じられる関連分野

Keyword : マグネシウム二次電池、薄膜材料、電解質

■ その他の研究紹介

学術院工学領域
電子物質科学系列
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嵯峨根 史洋

マグネシウム二次電池用電解質の開発

・ 全固体リチウム二次電池の反応機構の解明
・ ハイブリッドキャパシタに向けた炭素電極の反応機構の解析
・ 新規水系二次電池の開発 など

・特筆すべき研究ポイント：
スピンコート法を用いて100 nm程度の厚みを有する結晶性の高い薄膜電極を作製できること。

・新規研究要素：
リチウムイオン電池に代わる新規蓄電デバイスを開発していること。

・従来技術との差別化要素・優位性：

マグネシウム二次電池の電極反応を可能とする電解質には大きな制限があるが、従来報告されてきた電解質
よりも化学的な安定性を向上させた電解質の開発に成功している。

・特許等出願状況：なし

電極反応を詳細に調べる手段として、導電助剤や結着剤を排し、活物質だけを取り出すことが有効である。本
研究室では活物質を薄膜化することで材料の純粋な特性を調べることに注力している。

電極材料の性能を十分に引き出すために電解質が満たすべき性能を明確化し、機能性新規電解質の開発を
目指す。

マグネシウム二次電池 ～多電子反応でより多くの電気を蓄える電池～

マグネシウムは二価のイオンを形成
するため、リチウム金属の2倍の電

気を蓄えることができます。

夜間の余分な電力を蓄電池に充電し、
昼間に放電することで電力不足を補
うことが考えられています。
たくさんの電気を蓄えられるマグネシ
ウム二次電池は、特に有力だと言え
るでしょう。
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マグネシウム二次電池の反応式

正極
Mg1-xMo3S4 + xMg2+ + x2e MgMo3S4Mg1-xMo3S4 + xMg2+ + x2e MgMo3S4

負極
Mg Mg2+ + 2eMg Mg2+ + 2e

（マグネシウムイオンの挿入・脱離）

（マグネシウム金属の溶解・析出）

負極 液体もしくは固体電解質 正極

・ リチウムイオン二次電池に関して全般
・材料、とくに電池材料の設計、合成、評価
・上記材料設計のための各種理論計算法（分子軌道計算、密度汎関数法、分子動力学計算）
・有機合成化学
・各種分光法（NMR，IR，UV‐Vis，発光分析、円二色性分光、質量分析）

■ 技術相談に応じられる関連分野

Keyword : 分子設計、リチウムイオン電池添加剤、量子化学計算、分子動力学法

■ その他の研究紹介
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分子の設計請け負います
ー「勘と経験」に「理論計算」も加えた材料設計へー

・理論円二色性スペクトルと実測円二色性スペクトルによる光学活性分子の
絶対配置決定（D= or L-）に関する研究

・超分子化学，分子認識化学，分子間相互作用に関する研究

学術院工学領域
電子物質科学系列

准教授

田中 康隆

分子設計、特にリチウムイオン電池の電解質、リチウム塩、電解質添加剤、レドックスシャトル分子、負正極活
物質、液晶分子、有機EL分子等々、特に有機分子の理論計算を請け負います。合成する前に理論計算を行なう

ことで、目的生成物の物性（酸化電位、還元電位、色、溶解度、分子の体積、各種スペクトル）を予測する事が可
能です。つちかってきた勘と経験に加えて、理論計算の助けを借りて材料を設計する事で、無駄な合成を避ける
ことができ、材料合成の著しい効率化をはかる事が可能になります。

下の図の左に示した分子構造を有する材料は、われわれの研究室で開発した分子です。左上の分子は高い
酸化分解電位を持つ電解質として働きます。電解質の酸化分解電位が高いとリチウムイオン電池のサイズを

・特筆すべき研究ポイント：
近年の計算プログラムの開発、グラフィック・ユーザー・インターフェース（GUI）の開発、ハードの性能向上と価

格低下により、理論計算が実用レベルに成りつつあり、かつ誰でも手が出せる様になりつつあります。われわれ
は長年の理論計算の実績を有し、さらに有機合成を中心とした分子の合成も行なう事から、理論計算が本当の
分子の物性を反映しているかどうかを身をもって体験してきています。われわれの答えは，「理論計算はつかえ
る！」です。

・新規研究要素：
さすがに世界初あるいは日本初などはありませんが...

・従来技術との差別化要素・優位性：
「理論屋さん」と「合成屋さん」の融合は少しだけ先駆的だと思います。

・特許等出願状況：
・リチウムイオン電池に関する特許 １０件
・特願2009-223373号、特願2011-533083号、特願2011-071248、特願2013-507682号など

小さく、重さを軽くする事ができます。左下の分子は、ごく
少量リチウムイオン電池に添加するだけで、リチウムイオ
ン電池の寿命が長くなる事が判明しています。右の図に
分子の集団を扱う計算の結果を示しています。リチウム
イオン電池の電解液などの溶液や電極などの結晶構造
を扱うことができ、リチウムイオンの溶液中や固体中での
動きやすさや、電極の標準電極電位などを見積もること
ができます。

未知の分子の化学構造をコンピュータ上に描画して、
理論計算を行なう事で種々の物性が予測できますが、描
画（入力）にも「経験と勘が」必要になってきます。
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