
Fig. 3 Feature importance based on the random forest algorithm. 

Fig. 1 Energy band diagram. 

Fig. 2 Plot of predicted device efficiency versus true experimental 

efficiency using random forest regression algorithm. 
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1. はじめに 

コロイダル量子ドット(CQD)は、粒径を変化させることで発光波長を制御でき、高い発光
量子効率を有する無機半導体である [1]。我々は、機械学習により CdSe 系 CQD 発光ダイ
オード（QLED）において、正孔輸送層（HTL）から QDへの正孔注入障壁が電流効率の支
配因子であることを示し、さらに、実験的に正孔輸送層(HTL)の電子移動度も効率支配因子
であることを示した [2]。 

本研究では、CdSe CQD を発光層に有する順構造 QLED のデバイスシミュレーションデ
ータを用いて、電子物性と発光効率の関係を機械学習させ、QLED特性を予測するモデルを
構築することを目的とした。この結果、実験的に明らかにした効率支配因子[2]の妥当性を
示すことができ、さらに、効率予測モデルから HTL等の電子物性値を最適化することによ
り QLEDの高効率化指針を得ることができた。 

2. 実験 

デバイスシミュレーション（Atlas、Silvaco）によ
り CdSe CQD を発光層に有する典型的な順構造
QLED (Fig. 1)において、5 つの物理量（HTL の電
子、正孔移動度、LUMO、HOMO、ETLの電子移動
度）を変化させることで J-L-V特性を算出した。ま
た J-L-V 特性から内部量子効率(IQE)を求め、ラン
ダムフォレスト回帰により、電子物性と IQE の関
係を機械学習させることで IQE を予測するモデル
を構築した。 

3. 結果 

デバイスシミュレーションにより生成したデータを用いて行った機械学習では、上記の 5

つの物理量を説明変数、得られた IQEを目的変数とした。Fig. 2に予測された IQEと IQEの
値の比較を示した。決定係数は 0.997、平均平方二乗誤差 (RMSE)は 0.0108 となった。ま
た、Fig. 3には特徴量の重要度を示しており、QD層内への電子の閉じ込め（HTLの LUMO）、
HTL の電子移動度、QD への正孔注入障壁 (HTL の HOMO) が高い重要度となった。さら
に、本研究で得られた機械学習モデルにより実験結果 [2]を説明することができ、QLEDの
高効率化指針が得られた。 
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