
ホワイトペーパー

エネルギーおよび材料
科学研究

著者
Wesam Alwan and 
Fabian Zieschang 
Agilent Technologies, Inc.

はじめに

リチウムイオン電池（LIB）は、特に電気自動車分野でその需要が高まっています。このような動向の一因
となっているのは、内燃機関の使用に伴う二酸化炭素の排出を削減するための政府の政策と規制です。
市販の高性能 LIB の価格は低下しつつありますが、業界内に開発の機会はまだ残っています。世界中の
研究者たちは、電池のエネルギー容量を向上させ、充電時間を短縮し、より安価で安全な LIB の部材
の代替材料を見つける方法を模索しています。1 

Agilent Cary 630 FTIR 分光光度計による
リチウムイオン電池の研究の推進

世界各国の研究グループが発表したリチウムイオン電池の研究
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このホワイトペーパーでは、LIB の材料と部材の分析と特性解析を対象
とした、有力な研究グループによる Agilent Cary 630 FTIR 分光光度計
の使用に関する事例を紹介します。 

FTIR 分光分析は、材料の組成に関する情報をもたらす、確立された高
度な技法です。成熟した分光分析手法ではあるものの、FTIR のサンプリ
ングインタフェースの柔軟性と用途は広がり続けています。サンプリング
インタフェースによって FTIR の適用範囲が広がったアプリケーションの
例として、ポリマーと電解液のすばやく簡単な定性・定量分析が挙げら
れます。

Cary 630 FTIR 分光光度計

Cary 630 FTIR 分光光度計は、極めてコンパクトで柔軟性に優れ、高
性能なベンチトップ FTIR 機器です。経験が浅いユーザーでも簡単に操
作できる使いやすい機能が多数搭載されています。画期的な Cary 630 
FTIR では、交換可能なさまざまなサンプリングモジュールを機器の光学
系に組み合わせて構成できます（図 1）。 

汎用性に優れたモジュール型設計であるため、LIB 材料の堅牢かつ確実な
分析に必要とされる柔軟な構成が可能です。アノード、カソード、電解液
（溶媒や塩など）、セパレータ材料などの LIB の主要なコンポーネントに
おいては、さまざまな材料が使用されます。 

複数ユーザーの環境では、堅牢で信頼性の高い FTIR 機器が、ダウン
タイムを防いでデータ品質低下のリスクを低減する鍵となります。習熟が
容易で、トレーニングが最小限で済むウォークアップシステムは、多忙な
ラボ環境において重要です。Cary 630 FTIR の現場で実証された堅牢な
光学系は、卓越した性能と再現性を実現することが実証されています。

Cary 630 FTIR 分光光度計は、高度な Agilent MicroLab ソフトウェアで
制御します。このソフトウェアは、直感的な画像インタフェースを使用して、
サンプルの導入からレポートまでの分析手順をユーザーにガイドします。
このソフトウェアは設置されているサンプリングアクセサリを自動で検知
し、必要な設定を適用し、該当のサンプリングアクセサリ用の説明画像を
ロードします。

図 1. リチウムイオン電池の研究を促進する、Agilent Cary 630 FTIR 用の交換可能なサンプリングモジュール

https://www.chem-agilent.com/contents.php?id=1002106
https://www.chem-agilent.com/contents.php?id=1002108
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MicroLab ソフトウェアにより、未知のサンプルの FTIR スペクトルが自動で
既知化合物のスペクトルライブラリと照合され、分析者は未知化合物を
特定できます。また、Cary 630 FTIR 分光光度計では、定量情報（電解質
溶液中の塩濃度など）を得ることができます。このソフトウェアは必要な 

すべての計算を実行し、分析者に最終的な回答を提供します。色分けさ
れた結果によりデータの解釈が促進され、分析者は適切なアクションを
実施できます（図 2）。サンプルの FTIR スペクトルは、研究に有用な、
LIB 部材の特性解析のための貴重な情報をもたらします。 

図 3. ATR サンプリングモジュールを備えた Agilent Cary 630 FTIR によるシート
材料の分析

色分けされた実用的な結果が
すぐに表示される

分析開始 画像付きのソフトウェアガイダンスに従う

図 2. Agilent MicroLab ソフトウェア と Agilent Cary 630 FTIR を使用した 3 つのシンプルなステップにより、簡単に分析と意思決定を行うことができます。このソフトウェアは
手順を画像で提供しているため、トレーニングの必要性を減らし、ユーザーベースのエラーのリスクを最小限に抑えます。

MicroLab ソフトウェアを搭載した Cary 630 FTIR 分光光度計は、多様
な種類の材料の分析に最適なソリューションです。630 FTIR に対しサン
プリングモジュールが選択されると、アプリケーションに合わせてメソッ
ドを調整できます。例として、シート状材料の分析のための減衰全反射
（ATR）モジュールを備えた Cary 630 FTIR を図 3 に示します。

アジレントはまた、Cary 630 FTIR 用の高度な FTIR 分光分析ソフトウェア
を用意しています。MicroLab Expert は、優れた柔軟性とスペクトル視
覚化機能を備えており、高度なデータ処理を実現します。 
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斬新なマイクロ流体プロセスによる、リチウムオン電池中のリチ
ウム貯蔵のための高配向酸化グラフェン：パルス冷凍2

Yifan Liu のチームは、優れた性能を発揮する LIB 用の自立する炭素
リチウムホストとして、垂直配向の酸化グラフェン（GO）薄膜を作成する
新しい方法について報告しました。このプロセスにより、GO 薄膜の微細
構造の多孔性と垂直配向の改善へとつながりました。この配向と多孔性
微細構造は、作成された薄膜の電子およびイオン移送性能の両方を向上
させます。これらの GO 薄膜を特性解析するために、Cary 630 FTIR を
使用して熱処理に基づく C–OH 基除去を評価しました。未処理の GO 薄
膜と比較し、熱処理された GO 薄膜では、3,429 cm－1 でのピーク強度
の大幅な低下により C-OH 基の除去が確認されました。

大気中の水分や酸素は、電解液塩（例、ヘキサフルオロリン酸リチウム
（LiPF6））など、LIB 部材の特性解析に大きな影響を及ぼす可能性が
あります。したがって、この種の実験は、酸素と水分が管理された環境で
実施することが推奨されます。少ない設置面積、交換可能なモジュール
などの使いやすい機能とその堅牢性により、Cary 630 FTIR は、図 4 に
示すようなグローブボックス制御環境での操作に最適です。 

FTIR を用いたリチウムイオン電池の 
研究アプリケーション

下記の事例で説明されているように、世界各国の研究グループは、LIB 
部材の分析と特性解析のための統合型ソリューションとして Agilent 
FTIR 機器を使用しています。 

図 4. 水分や酸素の濃度を管理可能なグローブボックス内部の Agilent Cary 630 FTIR 分光光度計。LIB 研究アプリケーションに最適な設定です。
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充電式電池のリチウム化磁気イオン素子3

Yong Hu のチームは、分子磁気イオン性物質（充電式 LIB のカソード）
における可逆的なリチウム化/脱リチウム化による、磁気秩序の動的な可
変性を通じた、リアルタイムの充電状況の正確なモニタリングについて報
告しました。この研究では、Cary 630 FTIR を使用してリチウム化による
化合物の変化を調査しました。このシステムを使用して、最初の状態の
化合物の振動シフトを調べました。2,108 cm–1 で C≡N 結合に対応する
ピークが確認されましたが、リチウム化を経てピークが消失し、2,075 と 
2,012 cm–1 のより低い波数で 2 つの新しいピークが発生しました。 

リチウムイオン電池のアノード材料としての、N ドープナノポーラス
カーボンを使用した ZIF 67 由来 Co–Sn 複合材料4

Sheeraz Ashraf のチームは、2-メチルイミダゾールコバルト塩である 
ZIF-67 を使用して、SnO2 とナノポーラスカーボンの複合材料を合成しま
した。ZIF-67 は、複合材料の優れた構造安定性に関与する、Co–Sn 合
金と Sn–C ネットワークで構成されるフレームワークを作成します。この
研究では、Cary 630 FTIR を使用して、3 つの合成複合材料において分
子レベルで存在する結合の種類を分析しました。 

安全なリチウムイオン電池を対象とした、CO2 化学吸収のための
新しいポリマー被膜5

Jean-Christophe Daigle のチームは、アルミホイルの被膜など、トラッ
プシートとして機能する、CO2 を化学的に吸収可能なポリマー混合物の
使用について報告しました。著者たちはこの被膜手法について、経済的
に実行可能で、産業的に利用可能であり、サイクル寿命の大きな可能性
を秘めた、大型セルをベースとする安全な高出力リチウムイオン電池を
作成できると結論付けています。この研究では、ATR 搭載の Cary 630 
FTIR により、異なるタイミングと温度でトラップシートを測定し、エポキ
シ基の分解と変換率をモニタリングしました。

リチウムイオン電池に適用可能な、Li4Ti5O12 粒子へのポリマー
グラフト化の汎用的な方法6

Jean-Christophe Daigle のチームは、分散を介した界面重合により、チ
タン酸リチウム（LTO）にポリマーをグラフトする、新しく汎用的な方法に
ついて報告しています。この方法では、電池アプリケーションに有用な、
薄くて均一なポリマー薄膜を作成できます。Cary 630 FTIR システムを
使用して、2,900 cm–1 におけるポリマーの -CH2-CH に特徴的な信号の
存在をモニタリングすることにより、ポリマーシェルを特性解析しました。

フーリエ変換赤外分光光度計と機械学習を使用した、リチウム
イオンセル中の電解液成分の濃度を測定するための新しい 
メソッド7

L. D. Ellis のチームは、標準的な LIB 電解液に含まれる主要成分の未知の
濃度を測定するための、新しいメソッドを紹介しています。ゲルマニウム
減衰全反射（ATR）と機械学習機能を搭載した Cary 630 FTIR を使用
することで、迅速かつ安価で、高精度なメソッドが開発されました。機械
学習技術により、未知の電解液の FTIR スペクトルの特徴と、既知の複
合物質の FTIR スペクトルの同じ特徴とを適合させました。研究者たち
は、このメソッドを使用して、FTIR により、誘導結合プラズマ発光分光分析
（ICP-OES）メソッドと同程度の真度と精度で LiPF6 の濃度を測定でき
たと報告しています。

酸化グラフェンナノシートを用いた高性能固体高分子電解質8

この研究で Mengying Yuan のチームは、広い表面積と優れた力学的性
質をもつ二次元酸化グラフェン（GO）シートを、固体ポリエ
チレンオキシド/リチウム塩電解質に導入しました。GO シートはイオン伝
導性とポリマー電解質の引張強度を向上させ、リチウムイオン電池の性
能を大幅に改善したと見られます。リチウム塩の解離度を測定するため
に、MicroLab ソフトウェア搭載の Cary 630 FTIR システムを使用しまし
た。解離度は、解離した「遊離」ClO4

–1 イオンを表す 620～ 624 cm–1 
範囲と、イオンペア LiClO4 を表す 630～ 635 cm–1 範囲の、2 つの特
定の範囲にあるそれぞれのピーク下面積の比率として取得しました。 

フーリエ変換赤外分光光度計、ベールの法則、機械学習を使用
した、リチウムイオンセル中の電解液成分の濃度を測定するための
ユーザーフレンドリーなフリーウェア9

Sam Buteau のチームは、 LiPF6、エチレンカーボネート（EC）、エチル
メチルカーボネート（EMC）、ジメチルカーボネート（DMC）、ジエチル
カーボネート（DEC）など、電解液の濃度を測定するための FTIR 測定7 
に基づくモデルを洗練化しました。この研究では、ゲルマニウム ATR を
備えた Cary 630 FTIR を使用して電解液の組成の特性解析を実施しま
した。このモデルを適用し、特定のコンポーネントセットを用いて、未知
の電解液サンプルの組成を高速で測定することが可能です。 



結論

Agilent Cary 630 FTIR は、リチウムイオン電池に取り組む研究者たちに
とって、多様な対象材料の特定解析のための有効な分光光度計となって
います。完全交換可能なさまざまなサンプリング技術を搭載可能で、該
当のアプリケーションに最適なサンプリング手法を使用できます。 

これらの研究論文の概要は、LIB の性能と安全性の向上に必要とされる
材料に関する知識の拡大において、Cary 630 FTIR の優れた柔軟性と実
用性を示しています。
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