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1. はじめに 逆構造有機薄膜太陽電池（OPV）は陰極に金属酸化物を用いるため順構造 OPV に
比べ大気安定性が高く、フレキシブル基板上にも製膜できる特徴を有する。OPV の太陽電池特性
はバルクヘテロ接合（BHJ）の電子物性（電子・正孔移動度（μe、μh）、二分子再結合定数（γ）な
ど）に依存し、効率的な素子設
計には、電子物性の評価が重要
となる。本研究では、デバイス
シミュレーションと機械学習
（ML）により大量の電流-電圧
（J-V）特性を計算し、電子物性
と太陽電池特性の関連を明ら
かにすることにより（Fig. 1、順
問題）、実験により得られた太
陽電池特性から μe、μh、γ の予
測を試みた（Fig. 1、逆問題）。 

2. 解析 デバイスシミュレーション（Atlas、Silvaco）により poly-3-hexylthiophene : [6,6]-phenyl-

C61-butyric acid methyl ester（P3HT:PCBM）BHJ の光吸収スペクトルを有する逆構造 OPV におい
て、μe、 μh、γ を変化させることで、384 の J-V 特性を算出した。J-V 特性から太陽電池特性であ
る開放起電力（Voc）、短絡電流密度（Jsc）、曲線因子（FF）を求め、ニューラルネットワークによ
り電子物性と太陽電池特性の関係を機械学習させることにより、設定した電子物性値の範囲内で
太陽電池特性を予測するモデル[1]を構築した。このモデルを用い、多段グリッドサーチにより太
陽電池特性から電子物性値を求める逆問題を解いた。 

3. 結果 これまで、我々はOPVの電子物性評価法として変調光電流（MPC）法[2]や変調光起電
力（MPV）[3]を提案し、実際に動作しているP3HT:PCBM OPVのμe、μh、γの組成依存性をFig. 2

のように報告している。これらP3HT:PCBM 

OPVの太陽電池特性から上述の逆問題を解く
手法を用いてμe、μh、γを求めることができれ
ば、Fig. 2の実験値と比較することができ、
本手法の有用性を示すことができる。Fig. 2

において、P3HT:PCBM OPVの太陽電池特性
の実験値から本手法によりμe、μh、γを求め
た。μe、γは実験値とほぼ同じ値を得ること
ができた。一方、μhはP3HTの組成が40、50 

wt.%の場合は、実験値よりも一桁程度大きく
なった。この原因は、局在準位、直列抵抗な
どをデバイスシミュレーションでは無視した
ことにあると考えられる。BHJの組成によ
り、μhには一桁程度の差はあるものの、太
陽電池特性（Voc、Jsc、FF）の実験値を入力
するだけで、瞬時に電子物性が得られるこ
とを示せた。 

当日は、P3HT:PCBM以外のOPVの電子物
性予測についても報告する。 
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Fig. 2 Experimentally-obtained and predicted 

electron and hole mobilities and bimolecular 

recombination constants at different P3HT 

contents of P3HT:PCBM inverted OPVs. 

 

Fig. 1 Direct and inverse problems of OPV characteristics. 
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