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はじめに 量子ドット(QD)は体積に対する表面の割

合が大きいため、コロイド状の QD の光学特性に影

響を与える上で、QD の表面は不可欠である。そこで、

コア/シェル構造が開発され、QD のフォトルミネッ

センス（PL）、PL 量子収率（QY）、光安定性が劇的に

向上した[1]。近年、第一原理計算による信頼性の高

い計算を行うことが可能になったことにより、QD の物性を計算により予測できるようになった

[2]。QD のデバイス応用には QD の物性だけでなく、電荷輸送も重要になってくる。図 1 は電荷

輸送解析のモデルである。ここで、コアシェル QD のデバイス応用に向けて、第一原理計算と非

平衡グリーン関数法を用いて、コアシェル QD の作成および電荷輸送の解析を目指す。 

実験結果 図 2(a),(b)は、作成した量子ドットの

Gaussian16 と QuantumATK による計算で得られ

た最適な構造の模式図を示している。図 2(c),(d)

は作成した QD の HOMO,LUMO の電子状態で

ある。Gaussian16 の密度汎関数法を用いて、計

算により作成したコアシェル QD の構造最適化

を行う。さらに、QuatnumATK を用いて非平衡

グリーン関数法により最適化された構造のコア

シェル QD の電荷輸送の解析を行う。 

 今後、厚さの異なるコアシェル QD を作成し、

コアシェル QD の第一原理計算と非平衡グリー

ン関数法を用いた電荷輸送解析について研究を

行い、会議の際にその結果について報告する。 
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図2 (a)コアシェル量子ドット模式図, (b)(a)の
コアの図, (c),(d) コアシェル量子ドットの
HOMO,LUMO の電子状態, (e) コアシェル量
子ドットのバンド構造 

図 1 電荷輸送計算モデルの模式図 
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