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序論

近年、有機薄膜太陽電池はその大量生産可能性や製造時のエネルギー消費が比較的少な

いこと、また素材の柔軟性などから、次世代の太陽電池として開発が進められている。そ

の中でも、P3HT/PCBMバルクヘテロ接合太陽電池は比較的確立した成果が得られてお
り、様々な研究がこれまでになされている1。PCBMと同じナノ炭素材料であるカーボン
ナノチューブは、PCBMと比べてキャリア移動度が高い2,3ことや、その高い比表面積な

どから、バルクヘテロ接合太陽電池材料として PCBMよりも適していると考えられる。
そのため、P3HT/SWNTバルクヘテロ接合太陽電池の実現可能性について多くの研究が
成されてきた。しかし、その多くはP3HT/SWNT接合太陽電池はP3HT/ PCBM接合太
陽電池と比べて著しくキャリア寿命が短く、太陽電池として実用できるレベルではないと

いう結果に終っている。

このような状況の中で近年、これまでの結果に比して非常に長寿命で、P3HT/ PCBM
接合と比較できる程度のキャリア寿命がP3HT/SWNT接合において得られたとする結果
が報告された4。このことはP3HT/SWNT接合面におけるP3HTがバルクのP3HTとは
異なる分子構造・電子状態にあることが原因であると考えられている。

本研究の目的は、P3HT/SWNT接合面におけるP3HTの分子構造・電子状態を調査し、
より高効率の有機薄膜太陽電池の開発へとつなげることである。

方法

本研究ではモデル系として数百原子を含むポリチオフェンと SWNTを用意し、半経験
的分子軌道法を用いて解析を行なった。

P3HT/SWNT接合面においてはP3HTはπ−πスタックによってSWNTと分子間結合
し、SWNTに螺旋状に巻きついた構造をとることが知られている5。π − πスタックには



P3HTの側鎖は寄与しないと考え、P3HTの側鎖を除いたポリチオフェンとSWNTにつ
いて、様々な初期構造から構造最適化を行なった。また、π − πスタックの引力は分散力

に相互作用に起因することが知られているため、PM3に分散力補正を加えた PM3-D6,7

を用いて構造最適化を行なった。

また、ZINDO/Sによる励起状態計算により、分子構造に依存して光学的性質がどのよ
うに変化するかについても当日報告する。

結果

図 1: ポリチオフェン/SWNTの安定構
造 (赤:ポリチオフェン骨格炭素)

図 2: P3HT/SWNTの螺旋構造 (赤:ポリ
チオフェン骨格炭素緑:側鎖炭素)

ポリチオフェン/SWNT系について様々な螺旋状初期構造からPM3-Dにより構造最適
化を行なった結果、全ての初期構造について図 1のようにポリチオフェンが直線状構造に
収束した。また、エネルギー面はポリチオフェンが SWNT表面上を滑る方向には非常に
平坦であることがわかった。このことから側鎖の存在が接合面における分子構造の決定に

大きく寄与しているものと思われた。そこで側鎖を含むP3HT/SWNT系の構造最適化を
行なったところ、図 2のような結果が得られ、構造の決定において側鎖の重要性が示唆さ
れた。

また、図 1の安定構造ではポリチオフェンの共平面性が崩れており、共平面性の崩れた
構造は π共役系の切断を引きおこし、キャリア移動度を低下させ再結合を起こりやすくす

ると考えられるので、側鎖の存在がポリチオフェン誘導体/SWNT接合太陽電池を作成す
る上で重要であると思われる。
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