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有機太陽電池において現在主流であるバルクヘテロ接合（BHJ）型太陽電池では、ドナー(D)・

アクセプター(A) 相分離構造の精密な制御が必要であり、D-A 界面でのエネルギー緩和が光起電

力ロスの原因となる（Fig. 1a）[1]。我々はその問題を解決するため、有機半導体材料の膜バルク

での光電荷分離挙動に着目し、単一化合物のみの有機膜からなる薄膜太陽電池の可能性を検討し

ている（Fig. 1b）。一般的に有機半導体は誘電率が低く励起子束縛エネルギーが大きいため、膜バ

ルクでの光電荷分離は難しい。これまでに我々は、分子内 D-A 共役構造を有し電荷移動吸収を示

す分子が、励起状態で大きな分極を持つことにより比較的高い光電荷分離能力を示すことを報告

してきた[2]。本研究では、膜バルクでの光電荷分離確率を向上させるためのもう一つのファクタ

ーである、光励起寿命を延ばすことを企図し、熱活性化遅延蛍光（TADF）分子に着目した。TADF

分子は一重項励起状態（S1）と三重項励起状態（T1）のエネルギー差 （ΔEST）が小さく逆項間

交差が起こりやすいため励起寿命が長くなる（Fig. 2）。その中でも特に可視域まで吸収を持つ

TADF分子を活性層に用いることで PCE の向上が期待できる。 

本発表では、TADF分子を用いた単一成分太陽電池の VOCおよび JSCの支配因子、そして量子化

学計算に基づいた分子設計指針について述べ、単一成分太陽電池の可能性と問題点について考察

する。 
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Fig. 1. Charge separation process at (a) BHJ OSCs, and (b) single 
component OSCs.  

Fig. 2. Energy diagram of TADF molecules. 
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Fig. 2. Jablonski diagram for TADF 
molecules. 
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