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【【【【緒言緒言緒言緒言】】】】近年，次世代太陽電池の一つとして色素増感型太陽電
池が注目されており，実用化に向けた材料開発が盛んに行われ
ている．非経験的な材料設計への応用を目指して，我々は色素
増感 TiO2多孔質電極のマルチスケールシミュレータの開発を試み
てきた．今回，TiO2 電極の複雑な三次元構造を考慮するために，
電子拡散シミュレーションを取り入れた．  

【【【【計算方法計算方法計算方法計算方法】】】】当研究室で開発した三次元多孔質シミュレータ
POCO

2を用いることにより，粒子の平均半径 10 nm，空隙率を
変化させて Fig. 1 のような計算モデルを作成した．開発した電
子拡散シミュレータでは，計算モデルをメッシュに切り，電子
は三次元 6 方向に等確率で進むとした．また，電子は粒子外に
出たとき捕捉時間 τr s の間トラップされるとした[1]． 
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ここで，NCは TiO2 の伝導帯の状態密度，υthは
電子の熱運動速度，σ はトラップの断面積，ET
はトラップのエネルギー準位，kBはボルツマン
定数，Tは温度を表す．  

【【【【結果結果結果結果とととと考察考察考察考察】】】】空隙率を横軸に，透明電極側に
達した電子数の濃度換算値，及び計算モデル中
の粒子の平均配位数を縦軸にとったグラフを
Fig. 2 に示す．Fig. 2 から空隙率が増加すると粒
子の配位数，及び透明電極側に達した電子数が
減少することがわかった．また，Fig. 3 には空
隙率に対する電子の総捕捉時間，及び配位数の
関係を示した．Fig. 3 から，空隙率が減少する
ほど捕捉時間が減少することがわかった．さら
に，空隙率 0.5 の場合に着目し，配位数の変化
に伴う電子のトラップへの捕捉時間を検討した
ところ，配位数が増加するとともに捕捉時間が
減少したことから，電子のトラップへの捕捉時
間は粒子の配位数に影響されると考えられる．
当日はこの結果を基にマルチスケールシミュレ
ーションを行った結果も報告する予定である． 
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Fig. 1 計算モデル 

Fig. 2 空隙率の変化に対する透明電極側に
達した電子数，及び平均配位数の関係 
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Fig. 3 空隙率の変化に対する電子の総捕捉
時間，及び平均配位数の関係 
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