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Proposal of Evaluation Metric for Machine Learning Model
for Battery Voltage Estimation
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リν΢ムΠΦンόッテリのిѹを推ఆする機ց学शϞ

σルのධՁを໨的として，ΞϨニ΢スଇにجづいたਫ਼度ࢦ

ඪを新たに構ஙし，機ց学शϞσルの༏ྼを൑断できるか

しないྖࡏした．機ց学शϞσルとして，σータがଘূݕ

Ҭで཭ࢄ的な推ఆをするϞσルと，࿈ଓ的な推ఆがՄ能な

Ϟσルの二छྨをબఆした．ͦ の上でిಈंからऩ集した

ϑローテΟンάΧーσータをجにԹ度が཭ࢄ的なσータを

生成し，Ϟσルの学शとධՁをおこなった．ͦ の݁Ռ，Ұ

ൠ的に༻いられるධՁࢦඪであるテストσータにରするޡ

ࠩධՁでは，二छྨのϞσルのධՁ݁Ռに明確なࠩが出な

いことを確認した．ͦ のҰ方で，զʑが新たに構ஙしたΞ

Ϩニ΢スଇにجづいたධՁࢦඪでは，ϞσルධՁのࠩがよ

り明確となることを確認した．本ࢦඪのಋೖにより，ऩ集

σータがݶられる৔߹でも機ց学शϞσルのධՁがՄ能と

なり，機ց学शϞσルを׆༻したόッテリిѹ推ఆ技術の

実༻化に޲けてલ進できた．
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In order to evaluate a machine learning model 
that estimates the voltage of a lithium-ion battery, 
we built a new accuracy evaluation metric based on 
the Arrhenius law, and tested it to see if it could be 
used to judge the relative merits of machine learning 
models. Two types of machine learning model were 
selected. One was a type that performed discrete 
estimates in regions where data are not available, 
while the other was capable of performing continuous 
estimation. Then, discrete temperature data based on 
floating car data collected from electric vehicles were 
generated, and the models were trained and evaluated. 
The results confirmed that the commonly used 
evaluation metric for evaluating deviation from test 
data showed no clear differences in evaluation results 
between the two model types. On the other hand, the 
authors’ new evaluation metric based on the Arrhenius 
law showed clearer differences in the evaluations of 
the two models. Implementing this metric made it 
possible to evaluate a machine learning model even 
with limited collected data, thereby advancing the 
practical application of battery voltage estimation 
technology using machine learning models.
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Hondaは 2050 年ΧーϘンニュートϥルの実現に޲けて，

όッテリి気自ಈ （ंҎ下 #EV）・೩ྉి஑ंの開発を進

めている．#EV のエネルギーストϨーδとして，リν΢ム

ΠΦンόッテリ（Ҏ下όッテリ）が޿く࠾༻されている（１）．

Ұൠ的にόッテリはԹ度などのڥ؀༺࢖৚݅やं྆からの

ཁٻエネルギー৚݅にԠじてաిѹ（ดճ࿏ిѹと開ճ࿏

ిѹのࠩ）が変化し出力Մ能なエネルギーが変化すること

が知られている（２），（̏）．೚ҙの৚݅下におけるόッテリの

աిѹを高ਫ਼度に推ఆできれば，あらΏるڥ؀下において

#EV のߤଓՄ能ڑ཭を高ਫ਼度にٻめることにつながり，ి

ܽのリスク௿ݮやిܽにରするお٬様のෆ҆ղফにݙߩで

きると考える．

ۙ年，実ࡍに૸行しているं྆からσータ（ϑローテΟ

ンάΧーσータ）を大ྔにऔಘできるようになり，όッテ
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リの #iH Data と機ց学शを׆༻したόッテリిѹ推ఆ技

術の研究が੝んにおこなわれている（̐）-（̒）．先行研究事ྫ

として，ి ಈόスからऩ集したόッテリの時ྻܥσータを

に，Deepج LearninH を׆༻してిѹを推ఆするΞルΰリ

ζムを構ஙした研究がใࠂされている（̐）．4hVanHRi Li ら

は，時ྻܥσータをجに生成したテストσータでిѹ推ఆ

ਫ਼度をূݕした݁Ռ，ઈରパーセントޡ （ࠩ.A1E）2.42�

でిѹを推ఆՄ能であったとใࠂしている．また，ଞの先

行研究事ྫとして，充์ిࢼ験૷ஔでόッテリの充์ిα

Πクルࢼ験をおこない，ऩ集したσータをجに機ց学शで

όッテリのిѹとԹ度を推ఆするΞルΰリζムを構ஙした

研究もใࠂされている（̑）．.anh-,ien Tran らはऩ集した

σータの 30� をテストσータとして׆༻しਫ਼度をূݕし

た݁Ռ，ܾ ఆ木Ϟσルはܾఆ܎数 0.99 でిѹとԹ度を推ఆ

Մ能であったとใࠂしている．զʑは，機ց学शはෳ数Ҽ

子がؔ༩する非ઢ形なόッテリのిѹڍಈを高ਫ਼度に再現

Մ能な技術であるとして，஫໨している．

しかし，実ࡍにద༻する৔߹には，市৔においてόッテ

リがどのように࢖われるか，े 分なূݕがඞཁである．ྫ

えば #EV，ϋΠブリッυ，プϥάΠンϋΠブリッυといっ

たパワーユニットの形式や，シテΟίϛューターか長ڑ཭

Ҡಈ༻かなどのं྆のಛੑによって，όッテリの࢖༻৚݅

がҟなることが想ఆされる．さらには，学शσータがे分

にಘられないことも考えられる．このようなόッテリの࢖

༻ঢ়گの૬ҧから，機ց学शのΞルΰリζムタΠプによっ

て，推ఆਫ਼度にҧいが出ると思われる（̓）．ͦ のため，ं ྆

のಛੑや市৔によってҟなるόッテリの࢖われ方σータの

ಛੑにରԠした，ద切な機ց学शख๏をબ୒するඞཁがあ

ると考える．

本研究では，機ց学शϞσルのධՁにి気化学の知見を

ͦ．みをおこなったࢼする༺׆ の݁Ռとして本稿では，Ұ

ൠに知られている化学൓Ԡ๏ଇであるΞϨニ΢スଇを༻い

て，όッテリిѹ推ఆの機ց学शϞσルをධՁするख๏を

ఏҊする．

̎ɽ՝୊ͱΞϓϩʔν

�����σʔλʹΑΔ՝୊
機ց学शϞσルはԋえき的に推ఆ஋をࢉ出する෺理Ϟσ

ルとはҟなり，ऩ集したσータをجにؼೲ的にσータの܏

ͦ．出するख๏であるࢉを学शし推ఆ஋を޲ のため，ऩ集

σータがଘࡏしない৚݅での推ఆは，ਫ਼度が௿下するՄ能

ੑがある．

Ұྫとして Fig. 1 に，ऩ集σータがଘࡏしないྖҬで機

ց学शϞσルがどのような推ఆをするかൺֱした݁Ռを

ࣔす．ൺֱした機ց学शϞσルはタΠプのҟなるҎ下四छ

ྨのϞσルであり，આ明変数は x，໨的変数は y でڞ௨で

ある．

・	 Random ForeTt ReHreTTor 	RF


・	 ,-NeareTt NeiHhCorT ReHreTTor 	,NN


・	 (aVTTian 1roceTT ReHreTTor -R#F Lernel 	(1


・	 4Vpport Vector ReHreTTor -R#F Lernel 	4VR


ここで RF と ,NN はσータがଘࡏしないྖҬで཭ࢄ的

な推ఆをおこなうϞσル，(1 と 4VR は࿈ଓ的な推ఆがՄ

能なϞσルの代表ྫとしてࣔした．
Fig. 1 ਤ中のഁઢは y = x2 のਅのトϨンυを，఺ઢは機

ց学शϞσルの推ఆ஋を表している．また，ؙ ఺は学श

σータ，四֯఺はϋΠパーパϥメータνューニンά༻のݕ

ূσータを表しており，ڞにਅのトϨンυから཭ࢄ的にα

ンプリンάしたものである．この݁Ռより，いͣれの機ց

学शϞσルでもσータがଘࡏする৚݅ではਅのトϨンυに

ۙい஋で推ఆできていることが確認できる．Ұ方，学श・ݕ

ূσータがଘࡏしない৚݅にؔして，RF と ,NN の推ఆ஋

はਅのトϨンυからҳ୤していることが確認できる．RF

は学शσータをࢀ考にܾఆ木のϊーυ分ذを生成しσータ

の޲܏を学शするため，学शσータが཭ࢄ的に༩えられる

と推ఆ஋が཭ࢄ的となるੑ࣭がある．,NN は学शσータ

中のۙ๣σータをجに推ఆ஋をࢉ出するΞルΰリζムであ

るため，RF とಉ様に学शσータが཭ࢄ的に༩えられると

推ఆ஋が཭ࢄ的となるੑ࣭がある．よって，ਅのトϨンυ

が࿈ଓ的に変化する৔߹，RF と ,NN はσータがଘࡏし

ていない৚݅でਅのトϨンυからかい཭する޲܏となる．

(1 と 4VR にؔしては，ূݕσータがଘࡏしないൣғでも

推ఆ஋がਅのトϨンυからҳ୤していないことが確認でき

る．これは，推ఆ஋が࿈ଓ的な஋となる (1 と 4VR のੑ࣭

が，࿈ଓ的なਅのトϨンυを学शするためにޮՌ的に作༻

Fig. 1   Comparison of estimation results of machine 
learning models when data are given 
discretely
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Fig. 2   Flowchart of entire evaluation in this study

したためと考える．本݁Ռから，機ց学शϞσルがਅのト

Ϩンυを学शできているかをূݕするためには，཭ࢄ的な

σータでのূݕのみではෆे分であり，આ明変数を࿈ଓ的

に変化させた上での໢ཏ的なূݕがඞཁである．

�����Ξϓϩʔν
લઅに記載したように，機ց学शϞσルを׆༻したόッ

テリిѹ推ఆ技術をద༻するためには，機ց学शϞσルを

࿈ଓ的かつ໢ཏ的にධՁをおこなうという課題をղܾする

ඞཁがあると考える．

本課題へのରԠとして，ϑローテΟンάΧーσータを

あらΏる৚݅で໢ཏ的にऩ集して，機ց学शϞσルのূݕ

を໢ཏ的に実ࢪするΞプローνが考えらえる．しかし，ϑ

ローテΟンάΧーσータからಘられる৚݅はं྆の؀༺࢖

ྫ．に大きくґଘするڥ えば，Թ度σータはं྆が࢖༻さ

れる気ީにґଘし，௿Թから高Թまで࿈ଓ的かつ໢ཏ的に

σータをಘられるอূがない．ͦ のため，ඞཁे分なσー

タをऩ集するために大ྔのं྆と長ظ間のσータ஝ੵがඞ

ཁとなるՄ能ੑがある．実༻ੑの観఺からͦのΞプローν

は現実的ではないため，別のΞプローνによるূݕがඞཁ

である．

上記の課題をղফするため，本稿でզʑはి気化学的知

見を༻いた新たなධՁࢦඪをఏҊする．本ධՁࢦඪは，Ծ

想的に生成した࿈ଓ的かつ໢ཏ的なσータを機ց学शϞσ

ルにೖ力し，ͦ の出力஋のೖ力σータにରするԠ౴をධՁ

するものである．ೖ力σータをԾ想的に生成する৔߹，Ϟ

σル出力஋にରԠするਅの஋はଘࡏしていないため，出力

஋とਅの஋のࠩޡをఆྔ化することはෆՄ能である．しか

しながら，ೖ力σータの変化にରする出力஋のԠ౴は，ి

気化学的な理論式でトϨンυを表現することがՄ能であ

る．ఏҊするΞプローνは，ೖ力σータの変化にରするϞ

σルの出力஋のԠ౴と理論式とをൺֱすることで，ఆྔ的

なධՁࢦඪをࢉ出するものである．

本研究ではऩ集したϑローテΟンάΧーσータをもと

に，Թ度が཭ࢄ的なσータを生成し，四छྨの機ց学शϞ

σル（RF
 ,NN
 (1
 4VR）の学शとධՁをおこなった．ͦ

の上で，学शσータが཭ࢄ的に༩えられた৔߹に，཭ࢄ的

な推ఆをおこなう RF，,NN と࿈ଓ的に推ఆがՄ能な (1，

4VR のࠩを൑断できるかূݕした．

̏ɽূݕͷϑϩʔ

Fig. 2 に本研究શମのূݕϑローの֓略をࣔす．ղੳશ

ମは 4tep 1：Ϟσルの学श，4tep 2：ϞσルのධՁ，の二

つのステップで構成した．4tep 1 では，ं ྆からऩ集し

たόッテリのϑローテΟンάΧーσータをجに，機ց学

शϞσルの学शにඞཁなσータを生成した．ͦ の上で，四

छྨの機ց学शϞσル（RF，,NN，(1，4VR）の学शを

おこなった．4tep 2 では学शࡁの機ց学शϞσルのਫ਼度

を，Ұൠ的なධՁࢦඪと新たにఏҊするධՁࢦඪとでఆ

ྔ化した．

Ҏ下本稿においては，第 4 章で 4tep 1 についてৄࡉを

記ड़する．第̑章では 4tep 2 について，二つのධՁࢦඪの

Ռをࣔした上で，૒方݁ূݕをઆ明する．第̒章ではࡉৄ

のධՁࢦඪのҧいを議論する．最後に第̓章で本研究の݁

論をड़΂る．

̐ɽϞσϧͷֶश

4tep 1 は，Ҏ下のプロセスで構成した．

（１）学शσータの生成

（２）機ց学शϞσルの学श

本章では，֤ プロセスのৄࡉを記ड़する．

�����ֶशσʔλͷੜ੒
本研究では，1lVH-in HZCrid ंからऩ集したόッテリ

のϑローテΟンάΧーσータ（Ϩίーυ数 21
765
370）を

して，学शσータを生成した．σータऩ集ର৅のं྆༺׆

は，࢖༻開始後 30 日Ҏ内のं྆であり，初ظからのόッ

テリੑ能変化がখさいं྆である．ऩ集したσータ߲໨は

όッテリのաిѹ，Թ度，ి ྲྀ，開ճ࿏ిѹである．本研究

の໨的は，཭ࢄ的なσータで学शした機ց学शϞσルにର

して，Ϟσルの༏ྼをద切に൑断Մ能なධՁࢦඪを見出す

ことである．ͦ のため上記σータをجに཭ࢄ的なσータを

Trained model

Model training

Training data

Step 1:
Model training

Test data

Model
evaluation

RMSE_test

Step 2:
Model evaluation

Data, Model Process

Virtual data

Model
evaluation

RMSE_arrhenius

Machine learning model

Conventional metric Proposed metric
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Fig. 3   Frequency histogram for temperature of 
training data

Fig. 4   Structure of machine learning model Fig. 5   Flow chart of evaluation of RMSE_test

生成し，Ϟσルの学शσータとして࢖༻した．本研究では

཭ࢄ化はԹ度にରしておこない，ʁ 0.5 deH. $ の෯で -20，

-10，0，10，20，30，40 deH. $ のσータを֤ʑ500 Ϩ

ίーυͣつϥンダムにந出した．ந出したσータのԹ度分

෍は Fig. 3 にࣔす௨りである．

ցֶशϞσϧͷֶशػ�����
όッテリのաిѹを推ఆするϞσルの構଄を Fig. 4 にࣔ

す．ं ྆からऔಘしたσータと機ց学शϞσルを༻いて，

όッテリのաిѹを推ఆする．機ց学शϞσルのઆ明変数

は開ճ࿏ిѹ，ి ྲྀ，Թ度の̏変数であり，໨的変数とઆ

明変数は時間がಉظしているσータとした．機ց学शϞσ

ルはࢣڭありճؼϞσルの内，タΠプのҟなる四छྨのϞ

σルを࠾༻した．学शσータがଘࡏしないྖҬの推ఆ஋が

཭ࢄ的になる機ց学शϞσルとして RF，,NN を࠾༻し，

学शσータがଘࡏしないྖҬでも推ఆ஋が࿈ଓ的になる機

ց学शϞσルとして，(1，4VR を࠾༻した．機ց学शϞσ

ルのϋΠパーパϥメータは学शσータを׆༻して Hold-oVt

๏で最ద化をおこないܾఆした．最ద化したパϥメータを
Table 1 に記す．なお Table 1 に記載していないͦのଞのϋ

Πパーパϥメータは，TciLit-learn 1.0.1 のطఆのものを༻

いた（̔）．

̑ɽϞσϧͷධՁ

4tep 2 では，Ұൠ的に༻いられるධՁࢦඪと，新たにఏ

ҊするධՁࢦඪのࠩをূݕするため，Ҏ下二つのࢦඪで学

शࡁϞσルのਫ਼度をධՁした．

（１）テストσータにରするਫ਼度

（２）աిѹがैう理論式にରするਫ਼度

本章では，֤ ධՁࢦඪのৄࡉを記ड़する．

�����ςετσʔλʹର͢Δਫ਼౓
テストσータにରするਫ਼度は，Fig . 5 にࣔすϑローに

よりఆྔ化した．なお，本ධՁࢦඪは機ց学शϞσルのਫ਼

度ධՁにおいてҰൠ的に࠾༻されているものである．ま

ͣ，テストσータのઆ明変数を学शࡁϞσルにೖ力し，Ϟ

σルの推ఆ஋をऔಘする．ͦ の上で，Ϟσルの推ఆ஋とテ

ストσータの໨的変数をൺֱし，推ఆࠩޡをࢉ出する．推

ఆࠩޡは，Ҏ下の式（１）で表されるฏۉ二৐ฏ方根ࠩޡ

（R.4E）でఆྔ化した．

RMSE = ( fi − yi)2
1

n

n

i = 1

∑ （１）

ここで n は૯Ϩίーυ数，f は機ց学शϞσルの推ఆ஋，y

はテストσータの໨的変数の஋である．Ҏ߱，本ධՁࢦඪ

を R.4E_teTt と表記する．
Temperature (deg. C)
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ΔV: Overpotential
OCV: Open circuit voltage
CUR: Current
TEMP: Temperature
ML: Machine learning

ML model

OCV(t )

CUR(t )

TEMP(t )

Table 1   Optimized hyperparameters of machine 
learning models

ML model Hyperparameters

RF n_estimators: 10; max_depth: 50

KNN n_neighbors: 6; weights: uniform

GP kernel function: RBF
length_scale: 200; length_scale_bounds: fixed

SVR kernel function: RBF
epsilon: 0.01

Trained model

Test data
(input variables)

RMSE_test

Test data
(output variables)

Actual ΔV

Es
tim

at
ed

 Δ
V
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Fig. 6   Frequency histogram for temperature of test 
data

テストσータは，学शσータの生成とಉ様に，ϑロー

テΟンάΧーσータからʶ 0.5 deH. $ の෯で -20，-10，0，

10，20，30，40 deH. $ のものを֤ʑ500 Ϩίーυͣつϥ

ンダムにந出した（Fig. 6）．ୠし，学शσータでந出した

σータとはॏෳしないようにந出した．

�����աిѹ͕ै͏ཧ࿦ࣜʹର͢Δਫ਼౓
աిѹがैう理論式にରするਫ਼度は，Fig . 7 にࣔすϑ

ローによりఆྔ化した．なお，本ධՁࢦඪは機ց学शϞσ

ルを࿈ଓ的かつ໢ཏ的にධՁする໨的で，ࠓճ新たにఏҊ

するධՁࢦඪである．本研究では，理論的な式をൺֱ的に

؆қ的にఆめることができる，աిѹのԹ度ґଘੑをධՁ

のର৅とした．

ධՁは࿈ଓ的かつ໢ཏ的にઆ明変数σータを生成した

上で，生成したσータを学शࡁϞσルにೖ力し，Ϟσルの

推ఆ஋をऔಘした．次にԣ࣠をೖ力したԾ想σータのԹ度

஋，ॎ࣠をϞσルの推ఆ஋としてプロットした．ͦ の݁Ռ

にରして，ΞϨニ΢スの式からಋいたؔ数でϑΟッテΟン

άをおこない，ͦ のࠩޡを R.4E でఆྔ化した．Ҏ߱，本

ධՁࢦඪを R.4E_arrheniVT と表記する．

Ծ想σータは，όッテリの想ఆ࢖༻৚݅ൣғ内において

࿈ଓ的に৚݅を変化させて生成した．۩ମ的には，Ҏ下の

パターン（֤Թ度 671 パターン）でσータを生成した．

・	 ి ：ྲྀ0.5 から 1.5 $，0.1 $ ごと（11 パターン）

・	 開ճ࿏ిѹ：3.5 から 4.1 V，0.01 Vごと（61 パターン）

Թ度৚݅はҎ下のパターンで生成した．

・	 Թ度：-20 から 40 deH. $，1 deH. $ ごと（61 パターン）

生成したσータのԹ度分෍を Fig. 8 にࣔす．テストσー

タのԹ度分෍である Fig. 6 とൺֱして，σータが࿈ଓ的か

つ໢ཏ的であることが確認できる．֤ Թ度のશパターンに

おける機ց学शϞσルのฏۉ推ఆ஋を，֤ Թ度の代表஋と

して࠾༻した．

機ց学शϞσル推ఆ஋のԹ度ґଘੑのධՁのための理論

式はΞϨニ΢スの式を׆༻した．όッテリの内部఍߅のう

ͪ，ք໘ిՙҠಈ఍߅やΠΦン֦ࢄ଎度の௿下に൐う఍߅

のԹ度ґଘੑは，ΞϨニ΢スの式にैうことが知られてい

る（９）．Ұ方で集ిମやిۃ中のಋిࡐをྲྀれるిྲྀのి気

఍߅はΞϨニ΢スの式にैわない．これら఍߅のԹ度ґଘ

ੑを考ྀし，աిѹのԹ度ґଘੑは，ΞϨニ΢スの式にఆ

数߲をՃえたҎ下の式（２）にैうと考えた．

ΔV = A exp( ) ΔV0
−Ea

RT + （２）

ここで，϶V はաిѹ，R は気ମఆ数，T はԹ度，Ea は׆

ੑ化エネルギー，A はԹ度にґଘしない܎数，϶V0 はΞϨ

ニ΢スの式にैわないաిѹを表現するఆ数である．機ց

学शϞσルの推ఆ஋のԹ度ґଘੑを，式（２）でϑΟッテΟ

ンάするࡍの最ద化パϥメータは A，Ea，϶V0 である．
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Fig. 7   Flow chart of evaluation of RMSE_arrhenius
Fig. 8   Frequency histogram for temperature of 

generated data
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Fig. 9   Evaluation results of machine learning models

Table 2   Evaluation results of machine learning models

Fig. 11   Temperature dependence of machine learning 
model estimations compared to curves 
predicted from Arrhenius equation

̒ɽ݁ Ռͱ࡯ߟ

σータがないྖҬで཭ࢄ的な推ఆをおこなうϞσル

RF，,NN と，σータがないྖҬでも࿈ଓ的な推ఆがՄ能

なϞσル (1，4VR との༏ྼを൑断できるかをূݕするた

め，FiH. 9 に四छྨの機ց学शϞσルを二छྨのධՁࢦඪ

でධՁした݁Ռをࣔす．なお，学शσータとテストσータ

の生成において，ϥンダムパターン（ϥンダムシーυ）を

32 ճ܁りฦして学शとূݕを実ࢪした．また，R.4E 32

ճ分のฏۉを機ց学शϞσルごとに Table 2 に整理してࣔ

す．本݁Ռから，R.4E_teTt にؔしては，RF，,NN のޡ

（ࠩฏۉ 20.8 mV）と (1，4VR のޡ （ࠩฏۉ 20.4 mV）のࠩ

がখさく，༏ྼの൑断ができないことが確認できた．Ұ方

で，ࠓճ新たにఏҊしたࢦඪであるR.4E_arrheniVTでは，

RF，,NN のޡ （ࠩฏۉ 12.3 mV）は (1，4VR のޡ （ࠩฏ

ۉ 1.2 mV）にൺ΂ 10 ഒ大きくࢉ出され，྆ 者のࠩが明確

に൑断できることを確認した．

機ց学शϞσルの༧測஋とテストσータの実測஋をൺ

ֱした݁Ռを Fig. 10 にࣔす．なお，本݁Ռではϥンダムパ

ターンをҰつにݻఆしてある．この݁Ռから，テストσー

タにରする推ఆにおいて，֤ Ϟσルにおいてಛ௃的な޲܏

は確認できͣ，֤ Ϟσルࠩが無いと൑断した．テストσー

タのԹ度ൣғは，学शࡁϞσルのԹ度ൣғとಉ様であるた

め，શてのϞσルがσータの޲܏をద切に学शできたこと

が理༝と考える．

機ց学शϞσルの推ఆ஋のԹ度ґଘੑと式（２）とのൺ

ֱ݁Ռを Fig. 11 にࣔす．ここでؙ఺は学शࡁϞσルにԾ

想σータをೖ力してಘられた推ఆ݁Ռの，1 deH. $ ごとの

ฏۉ஋である．実ઢは，式（２）で上記ฏۉ஋をϑΟッテΟ

ンάしたものである．この݁Ռから，RF，,NN は，(1，

4VR とൺֱしてϞσルの推ఆ஋がԹ度変化にରしてෆ࿈

ଓに変化しており，式（２）から༧測される理論஋から૬

ର的に明らかにҳ୤していることが確認できた．Ұ方で，

(1，4VR は，Ϟσルの推ఆ஋がԹ度変化にରして，࿈ଓに

変化しており，௿Թから高Թにかけて，式（２）とよくҰக

していることが確認できた．

本݁Ռより，ै 来のධՁࢦඪ（R.4E_teTt）ではσータが

ଘࡏしないྖҬでのਫ਼度の༏ྼを൑断できなかったが，新

たにఏҊしたධՁࢦඪ（R.4E_arrheniVT）では，༏ྼを明

確に൑断できることを確認した．
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Fig. 10   Comparison of estimations of machine 
learning models with actual values of test 
data 
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本稿では，機ց学शを׆༻したόッテリిѹ推ఆϞσル

のධՁにؔし，ి 気化学的な理論式（ΞϨニ΢スの式）にج

づいたධՁࢦඪを新たにఏҊした．զʑはं྆からऩ集し

たσータをもとに，Թ度が཭ࢄ的なσータを生成し四छྨ

の機ց学शϞσル（RF，,NN，(1，4VR）の学शとධՁを

おこなった．ͦ の݁Ռ，ै 来のධՁࢦඪ（テストσータにର

する R.4E）では RF，,NN と (1，4VR のࠩが明確に൑

断できないҰ方で，ఏҊする新たなධՁࢦඪではࠩが明確

に൑断できることを明らかにした．

ै来のධՁࢦඪを༻いた機ց学शϞσルのධՁでは，Ϟ

σルのධՁに大ྔのं྆から長ظ間のσータをऩ集するこ

とがඞཁであり，実༻ੑの観఺から課題があった．しかし，

ఏҊするධՁࢦඪにより，ऩ集σータがݶられる৔߹でも

機ց学शϞσルのධՁがՄ能となり，機ց学शϞσルを׆

༻したόッテリిѹ推ఆ技術の実༻化にલ進できたと考え

る．本研究においては，理論的な式を؆қ的にఆめること

ができる，աిѹのԹ度ґଘੑをධՁに׆༻した．しかし

ながらトϨンυを表現できるࢧ഑的な理論式をఆめること

ができれば，ଞの変数（ిྲྀ，充ి཰など）もධՁに׆༻が

Մ能であると考える．ࠓ後の研究においては，աిѹのԹ

度ґଘੑͩけでなく，ͦ のଞの変数のґଘੑධՁも進めて

いく༧ఆである．
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