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【緒言】色素増感型太陽電池の開発をより高効率化するために実験に加えコンピューターシミュ

レーションによる理論設計が有用であると考えられる。 

これまで当研究室では、色素増感型太陽電池マルチスケールシミュレータの開発を行ってきた

[1,2]。本研究では、従来の手法に新たに透明導電酸化膜(TCO) / TiO2電極界面における電圧ロスを

考慮したシミュレーション手法を開発した。 

【方法】Tight-binding 量子化学計算プログラム“Colors”[3]により増感色素(N3 色素)の振動子強

度を算出した。TiO2 多孔質電極の計算モデルを三次元多孔質シミュレータ[4]を用いて構築した。

計算モデルに対して電子移動・屈曲度シミュレーション[1]を行い、TiO2内電子拡散係数・屈曲度

を予測した。得られた振動子強度、電子拡散係数、屈曲度を入力し、従来の手法[2]に TCO / TiO2

界面における電圧ロス V1 を考慮した電流-電

圧特性シミュレーションを行った。V1は式(1)

で表される[5]。 
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 [5])、Φb:

ショットキー障壁高さ) 

【結果】計算モデル(図 1)に対して電子移動・

屈曲度シミュレーションを行った結果、電子

拡散係数は 1.24×10
-4
 cm

2
 s

-1、屈曲度は 1.66

と算出された。以上を入力値とし、V1を考慮

した本手法と従来の手法[2]により得られた

電流-電圧曲線の比較を図 2 に示す。本手法に

より、電流密度：24.0 mA cm
-2、開放電圧：710 

mV、フィルファクタ：0.826、エネルギー変

換効率：14.1 %が得られた。TCO / TiO2界面

における電圧ロスを考慮することにより、従

来の手法に比べて実験値[6]に近い予測値が

得られた。 
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図 1 電流-電圧特性の計算フロー 

(破線：従来法、 

実線：TCO/TiO2界面電圧ロス考慮) 

図 2 電流-電圧特性の従来法との比較 
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