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【序】 
 太陽電池は化石燃料に代わる代替エネルギーの１つのエネルギー装置として注目されている．特
に有機薄膜太陽電池はフィルム上にインク状の太陽電池を塗布して生産することで低コストかつ

大量生産可能であり，軽量で柔軟性があるため，ほとんどの場所で発電可能であると考えられて

いる．しかし， 大の課題として変換効率がシリコン系の無機系太陽電池と比べると低く，１１％

程度に留まっている[1]．変換効率の向上が難しい理由の１つとして，電荷分離の機構が明らかで
なく，どのような因子が関係しているかはっきりしていない点がある．有機薄膜太陽電池は電子

受容体(アクセプター)と電子供与体(ドナー)で主に構成されており，両者が相互に混ざり合った
BHJ 構造が主に採用されている．BHJ 構造における互いの分子構造や相性の良さなどが変換効
率に大きく寄与しているため，一概に電荷分離機構・電荷移動過程を表せないものとなっている． 
ここで有機薄膜太陽電池の簡単な動作原理を説明すると(1)電子供与体の光励起と励起子生成，

(2)励起子の電子供与体・電子受容体界面への拡散，(3)界面における電荷分離と電荷生成，(4)電荷
の拡散．(5)電極における電荷捕集，という複数の素過程からなっている．さらに(3)の部分につい
ては界面における電荷移動で熱緩和を起こした後に電荷が分離するクールプロセスと熱緩和が起

こらず，そのまま電荷分離するホットプロセスの２種類のパスが考えられている．そこで，本研

究では界面がはっきりと分かれた構造と実際の BHJ 構造に近い混合構造を作成後，励起状態計
算や電荷分離過程の考察を行い，界面における電荷分離過程に及ぼす影響を明らかにし，有機薄

膜太陽電池の電荷分離機構の理解を目的とした． 
【研究方法】 
電子受容体と電子供与体は有機薄膜太陽電池で もよく扱われ，実験値が多く報告されている

PCBM，P3HTを用いた．BHJ構造に近い構造を作るため
に分子動力学計算を用いて，シミュレーションを試みた．

構造に用いた P3HTと PCBMの数は 48個と 144個で行い，
セルの大きさは実験値で見積もられている値と一致するよう

に調整した[2]．力場については両者とも OPLS-AAを用いた
[3][4]．P3HT，PCBMがともに順序良く整列していて，界面
がみえる構造を作成後，構造 適化計算を行ったのが図１

(bilayer)になる．(a)の上側が PCBM，下側が P3HTとなって
いる．図１の P3HT部分をランダムに傾かせた後，周期境界条
件をいれ希薄高温条件下での NVT計算をし，再度構造 適化計算を行ったセルが図１(inter mix)
となる． 
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各セルで P3HT５分子と PCBM１２分子を選択し，側鎖を水素原子に置換後，励起状態計算を行
った．さらに長距離的な作用を考えるために，選択した P3HT５分子は変更せずに PCBM１２個
を変更していき，６組の組み合わせについてそれぞれ励起状態計算を行った．得られた計算結果

について，励起エネルギーと電子―正孔間距離，電子と正孔の存在分布についてまとめた．計算

パッケージはMD計算には GROMACS[5]を用いて，励起状態計算はMOLDSで半経験的手法で
ある PM3/CISを行い，励起状態を 7225準位求めた． 
【結果と考察】 
 分子動力学計算によって，
P3HT と PCBM が良く混合さ

れたセルが得られたことが図

１より明らかである．P3HTは
PCBM に沿って形を変えてい

る構造などが見られた．励起状

態計算によって得られた結果の

うち，bilayerの P3HT内で励起
が起こっているものを電子供与

体の結晶層におけるピークとみ

なして 600nmにシフトした．電
荷密度軌道から，電子・正孔間距

離を求め，励起エネルギーとプ

ロットしたものと再配向エネルギー

を考慮した励起エネルギーとプロットしたものを図 2 に示す．両者とも低い準位から 1152 準位
についてプロットした．Inter mixの方が， bilayerよりも全体的にエネルギーが低くなっている
が，プロットがまばらになっていることが分かる．よって，inter mixでは低励起エネルギーで電
荷分離が起こるが，電荷移動という点では bilayerのほうが優れることが分かる．個別の軌道のい
くつかは当日のポスターで示す．さらに界面からの電子と正孔の分布を，図 3 に示した．界面の
位置については 低エネルギーでの電子と正孔の中点を横切る平面を選択した．正孔の移動度は

bilayerではとても密になっているのに対して，inter mixでは電荷分離が阻害されるような空白
が存在し，空間的に再結合しやすくなっていることが分かる．電子の移動度は bilayerでも inter 
mixでも距離が長く，全体的に密なプロットをしていることが分かる．これは PCBMが球状なた
め，電子の移動時に PCBMの向きに依存しにくいからだと考えられる． 
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