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 全固体電池は，高い安全性や高エネルギー密度を有する次世代電池として期待されているものの，その

量産化には，電極製造プロセスの確立が課題となっている．離散要素法は，粉体粒子の特性をシミュレー

ションでモデル化する手法であり，電極部材が粉体粒子から構成される全固体電池の電極製造プロセスに

適用されている．本原稿では，離散要素法を全固体電池のモデル化に適用した昨今の研究事例を紹介する

とともに，その概要と将来的な展望を述べる． 

 

1 全固体電池への関心の高まり 

 

 脱炭素社会に向け，世界各国で脱炭素化の動きが

加速する中で，日本は 2020 年にグリーン成長戦略を

策定した．特に運輸部門では，2030年度において 2013

年度比で二酸化炭素排出量 35%削減を目標としてお

り，さらに 2035 年に新車販売で電動化 100%の方針

を掲げている． 

 車の燃料として従来使用されているガソリンや軽

油はエネルギー密度が高いため，電動車に実装する

バッテリーには大容量化，高性能化が必要とされる．

リチウムイオン電池は高エネルギー密度や長寿命な

どの観点から，ほかの二次電池に比べて社会への普

及が進んでいるものの，有機電解液の可燃性や液漏

れへの懸念，さらにはエネルギー容量が理論限界に

達しつつあるといった課題がある．一方で，全固体電

池は難燃性・不燃性であり，高い安全性を有し，エネ

ルギー密度の増加や，高レート化による超急速充電

対応への期待などにより，昨今注目が高まっている 1)．

日本の自動車メーカー各社は電気自動車（BEV）向け

に全固体電池の開発を進めており，2020 年代後半の

商用化を目指している．例として，トヨタ自動車と出

光興産は，2023 年 10 月 12 日に全固体電池の量産化

に向けて技術開発と事業化で協業することに同意し

たと発表し，2027~2028 年に限定的な台数で全固体電

池搭載の BEV を発売する予定と発表している 2)． 

 全固体電池の構成部材のうち，活物質や固体電解

質はともに固体粉体粒子から構成される．電池容量

の向上には，活物質と固体電解質の界面の接触面積

の増大が求められるが，従来の液系リチウムイオン

電池に比べ，固体粉体粒子では設計の自由度が低く，

接触面積を稼ぐことが難しい．また，負極活物質には

一般的に Si などが使用されるが，充放電サイクルの

中で Si は膨張，収縮を繰り返すため，塑性変形やク

ラックの発生を引き起こし，固体界面の接触面積を

減少させ，導電率を不可逆的に減少させる恐れがあ

る．全固体電池の量産化に向けた製造プロセスの開

発においては，これら課題の解決が必要であるとさ

れている． 

電極の最適設計や機械的劣化の抑制に向けて，電

極層の微細構造が電池特性に与える影響の理解が必

要不可欠である．しかしながら，電極微細構造内の応

力分布を実験的に可視化，定量評価することは困難

である．この課題を克服するために，シミュレーショ

ンを用いたアプローチが有望視されている．特に，全

固体電池は固体粉体粒子から構成されるため，活物

質や電解質の力学特性を加味した離散要素法と親和

性があり，離散要素法を用いた研究が精力的に行わ

れている． 
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2 全固体電池へ離散要素法を適用した最

近の研究 

 

2.1 離散要素法 

 研究事例の紹介に入る前に，離散要素法の概要を

簡単に述べる．粉や砂に代表される粉体粒子は身の

回りにあふれており，粉体に関する研究は土木工学

や産業，その他多くの分野で行われている 3-5)．粉体

は離散的な粒子の集合体であり，連続体では記述で

きない離散系特有の効果を持つ．例えば，粉体が圧縮

される際に体積が増加するダイラタンシー特性 6)や

粉体粒子が互いに接触した際に生じるエネルギーの

散逸が挙げられる．そのため，粉体の特性を解析する

ためには，粉体同士の相互作用や接触，粒子間の摩擦

などの力学的な影響を考慮する必要がある．離散要

素法（Discrete Element method; DEM）7-9)は，多体系の

粒子の運動をラグランジュ的に追跡する手法であり，

粉体に関する研究分野で幅広く適用されている．

  

 

 

表 1 全固体電池へ離散要素法を適用した研究事例（2023年 11月現在） 

 

文献 出版年 概要 

Shi, T., et al.10) 2020 
全固体電池のエネルギー密度向上のため，活物質粒子と固体電解質粒子の粒

径比最適化を実施． 

Sangrós, G., et al.11) 2020 
全固体電池のカソード内の活物質粒子とカーボンブラック粒子の比電気伝

導率を決定する方法を提案． 

So, M., et al.12) 2021 
電極の製造工程（コールドプレス加工）や充放電サイクル時の劣化を再現す

るため，粒子の塑性変形を加味した 2 次元の離散要素法モデルを開発． 

So, M., et al.13) 2021 

物質移動性能に及ぼすコールドプレス圧力と活物質の充填率の影響を調査．

先行研究の塑性変形を加味した 2 次元モデルを 3 次元モデルに拡張した．さ

らに，屈曲度を計算し，そこから相対イオン伝導係数を推定． 

So, M., et al.14) 2022 
固体電解質による被覆活物質粒子のコールドプレス加工を模擬する新しい

アプローチを開発． 

Komori, C., et al.15) 2022 
多孔質構造内の粒子間応力分布を推定する機械学習モデルを開発し，構造物

性との相関を算出． 

So, M., et al.16) 2022 
全固体電池における Si 陽極の充放電サイクル時の劣化（膨張・収縮による

損傷）を再現するためのシミュレーション手法を開発． 

So, M., et al.17) 2022 

Maxwell 粘弾性モデルに基づいて，全固体電池電極の塑性変形を説明するシ

ミュレーションモデルを構築．先行研究の実験結果と比較することで，モデ

ルを検証． 

Otani, K., et al.18) 2023 

固体電解質層のイオン伝導率を低下させる要因を定量的に分離し，複合電極

の有効イオン伝導率を予測するモデルを開発．さらに，複合材料内部の経路

を活性物質を避ける巨視的経路と空隙を避ける微視的経路に分離すること

により，全体のイオン伝導率を予測する経路抵抗分離モデルを提案． 

図 1 離散要素法のイメージ図（赤い粒子が固体活物

質，青い粒子が固体電解質に対応） 



 

3 

みずほリサーチ＆テクノロジーズ技報 Vol.3 No.1 

2.2 離散要素法の研究事例 

 2020 年代に入り，全固体電池の量産化の動きが活

発化している．その背景として，固体電解質の技術開

発の進展や BEV の普及が挙げられる．中でも，全固

体電池の電極製造プロセスである加圧成型法に対し

て，離散要素法を適用した事例は 2020 年以降に多数

出版されており，主要な先行研究事例について，表 1

に示した． 

 先行研究では，全固体電池を構成する活物質や固

体電解質，導電助剤を球形粒子としてモデル化し，そ

の力学特性や電気化学特性をシミュレーション上で

解析している．Shi, T. et al.10)は，活物質粒子と固体電

解質粒子の粒径最適化を実施し，固体電解質粒子の

粒径が小さい方が物質移動に有利であると結論付け

ている．また，Sangrós, G., et al.11)は，活物質粒子と導

電助剤であるカーボンブラックの電気伝導率をモデ

ル化する数値手法を示した．さらに，電極の微細構造

から屈曲度を算出し，イオン伝導率を導出した．So, 

M., et al.12-17)は，Maxwell 粘弾性モデルに基づいて全

固体電池の塑性変形を表現する粒子間相互作用をモ

デル化し 17)，コールドプレス圧力が電極製造に及ぼ

す影響の調査 12,13)や，電極材料にかかる応力分布 15)，

電池の充放電サイクルにおける Si 活物質の膨張収縮

による電極劣化 16)など，様々な現象をシミュレーシ

ョンで再現しており，電極の製造プロセスに対して

重要な示唆を与えている． 

 しかしながら，先行研究の離散要素法はそれぞれ

の現象に特化したモデルになっており，全固体電池

電極の大量生産に向けた実用的なシミュレーション

モデル構築には，複数の課題がある．まず，先行研究

の計算体系では，約数十 μm 四方の電極が用いられて

いるが，実用的な電池の大きさとして，数~数十 mm

四方オーダーの電極が必要となる．アセンブリ方向

の正極活物質，負極活物質，固体電解質全体を解くた

めには，計算体系の大規模化が必要である．また，導

電助剤は内部抵抗の低減や電子伝導率の向上など，

電池性能の向上へ寄与するため，モデルへの組み込

みが必要である．しかし，微細なカーボンブラック粒

子は，活物質粒子や固体電解質粒子とは粒径が大き

く異なり，多分散系となる．離散要素法の計算高速化

で一般的に使用される近接粒子リスト法は，大きな

活物質粒子でリストを構築するため，リスト一つ当

たりに入る微細なカーボンブラック粒子が多数に及

ぶ．そのため，近接粒子リスト法の高速化によるコス

トメリットが発揮されない．さらに，全固体電池のマ

クロスコピックな物理特性として，温度分布や電流

密度を計算するためには，有限要素法が有効である

が，ミクロスコピックな構造からマクロスコピック

な特性の接続には，マルチスケールのモデリングが

必要となる． 

 

3 実用的なモデル化に向けて 
 

 前章では，全固体電池へ離散要素法を適用した事

例紹介，ならびに全固体電池の電極の実用的なモデ

ル化に向けて解決が求められる課題について考察し

た． 

課題の解決に資すると想定される離散要素法の研究

については以下の事例がある． 

 まず，計算の大規模化に関しては，MPI 並列計算は

然ることながら，複数粒子を単一の粗視化粒子に置

き換えて粒子数を削減する粗視化モデル 19,20)や，GPU

を用いた超並列計算の適用が試みられている 21-23)．

特に，坂口 et al.24)によると，GPU 並列によって，10

億，100 億粒子の大規模計算も可能になるという報告

もある． 

さらに，計算の高速化の目的のため，粒子法や離散

要素法に畳み込みニューラルネットワークを適用し

た事例がある 25,26)．粒子配置に応じた相互作用を学

習し，個々の粒子間相互作用の計算を機械学習によ

る予測結果に代替する方法である．Lu, L. et al26)では，

通常の離散要素法の結果と比較して，計算精度を落

とすことなく，約 78 倍の高速化に成功したと報告し

ている．これらを全固体電池のモデルに適用するこ

とにより，実用的なモデルに近づけると期待する． 

 

4 おわりに 
 

 EV 用途をはじめとする全固体電池の社会実装に

向けて，離散要素法は電極の設計において必要不可

欠なシミュレーションツールとなると考えられる．

現在，離散要素法は全固体電池の電極製造プロセス

や充放電時の基礎研究へ適用が試みられている段階

であるが，今後，マルチスケールのモデリングなどの

技術的な進歩が実現されれば，全固体電池の実用化

が大きく加速すると期待される．当社として，当該分

野の技術開発に貢献していきたいと考えている． 
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