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光電変換効率 10%を超える有機色素増感型太陽電池の実現が、1991年に Grätzelら
1
によ

って初めて報告されて以来、変換効率向上を目的とした実験的・理論的研究が世界規模で盛

んに行われている。特に、光電変換効率向上を目的として、近赤外領域の長波長太陽光を十

分に吸収する、ルテニウム錯体光増感色素の開発が急務である。例えば、最近、瀬川らは、

光電変換効率 12.5%、~740nmに吸収ピークを持つ、ルテニウムホスフィン錯体(DX)タンデム

型太陽電池の開発に成功した
2
。しかし、更なる高効率色素を開発するためには、多くの実験

的な試行錯誤を繰り返すことが必須となり、将来的に、多大な経済的・人的浪費を伴う問題

点が深刻になると考えられる 

一方、近年の顕著な第一原理計算技術の進歩に伴い、実験することなく、所望の複雑な分

子やマテリアルを計算により、事前に、「設計」することが可能になった。長波長光の吸収を持つ

有機系分子が、有機色素系太陽電池の変換効率向上の点で有利なため、長波長帯の光吸収を持つ

有機色素分子の合成が特に重要である。有機色素分子としては、典型的に、ルテニウム錯体が用

いられる。ルテニウムのような重金属を含む分子では、正確な吸収スペクトルを計算するには、

通常の非相対論的な量子化学計算に加えて、スピン-軌道相互作用を摂動として取り込まなければ

ならない。本発表では、DXよりも長波長光吸収ピークを持つ分子の理論的設計を目的として、

その計算方法と、設計分子の特徴を述べる。 

 

 

 

 

 

 

 

[1] B. O’ Regan and M. Grätzel, Nature, 353 (1991) 737.  

[2] T. Kinoshita, J. T. Dy, S. Uchida, T. Kubo, and H. Segawa, Nat. Photonics (in press). 

200 400 600 800 1000 1200
0.00

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

 

 

o
sc

il
la

tr
o

 s
tr

en
g

th

wavelength/nm

Fig. 4: Theoretical absorption spectra of 

DX1CYANO

200 400 600 800 1000 1200
0.00

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

 

 

o
sc

il
la

tr
o

 s
tr

en
g

th

wavelength/nm

Fig. 4: Theoretical absorption spectra of 
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Fig. 3: Cyano-carboxilic ruthenium complex 
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