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はじめに 近年、溶液法に基づくペロブスカイト/PbS 量子ドット中間バンド太陽電池が実証され、

注目を集めている[1]。ただし、溶液法中間バンド太陽電池の変換効率は３％前後にとどまり、非

集光条件化での中間バンド太陽電池の理論変換効率 47%より遥かに低い状況になっている。本研

究はペロブスカイト/PbS 量子ドット中間バ

ンド太陽電池の高効率化に向けた逆設計を

図るため、最新鋭の機械学習手法と光干渉

を考慮した量子ドット太陽電池デバイスシ

ミュレーションを融合したAI予測最適化手

法の構築（図１）を目指す。 

実験結果 図 2 は、文献[1]に報告されたペロブスカイト/PbS 量子ドット中間バンド太陽電池デバ

イス構造に基づきシミュレーションした結果を示している。デバイスの構造は ITO/Tio2/PbS 

QD/CH3NH3PbBr3 (×5)/OMeTAD/Au というモノリシック設計を取り入れた。また、ペロブスカイ

トと量子ドットの混合領域に５周期のペロブスカイト層と量子ドット層を交互に配置することで

中間バンド超格子構造を設けた。図 2a に溶液法有機太陽電池の解析[2]に特徴とする励起子生成率

(左)と光干渉によるデバイス内の

光電場|E|2 の位置分布（中）、そし

て各層において換算された短絡電

流（右）を示している。また比較

のために、発電層が CH3NH3PbBr3

ペロブスカイト層のみの場合（図

2b）と PbS 量子ドット層のみの場

合（未表示）と比較解析を行った。 

 今後、AI 予測最適化を用いた逆

設計手法と中間バンドを導入したデバイスの解析とを融合したデバイスの逆設計について研究を

行い、会議の際にその結果について報告する。 
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図 図１ AI予測最適化手法を用いた溶液法中間バンド

太陽電池の逆設計の仕組み 

図２ 光干渉効果を考慮した光活性層におけるデバイス特性解析：励起子生成

率 率、電場分布と短絡電流；(a) 発電層は量子ドット/ペロブスカイト超格子から 
なるデバイス構造の場合；(b)発電層はペロブスカイト構造のみの場合 
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