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はじめに これまで、複数の半導体物質からなるコアシェル量子ドットが注目され、実験解析行わ

れてきた。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、量子ド

ットの物性を計算により予測できるようになった。

[1]しかし、第一原理計算による予測は計算コストが

高いため、ごく小規模の分子の計算に限られた。本

研究は大きなコアシェル量子ドットの光物性の予

測及びコアシェル量子ドットの逆設計のため、第一

原理計算、機械学習と強化学習を融合した A I 逆設

計手法の構築を目指す。(図 1) 

実験結果 図 2 は、作成した量子ドットの Gaussian16 による計算で得られた結果を示している。量

子ドットは Cd,Se,Te から構成される様々な大きさの小規模のコアシェル量子ドットを作成した。

図 2(a)は作成した CdSe/CdTe コアシェル 

量子ドットである。また、量子ドットの計

算は TD-DFT/CAM-B3LYP を用いて行っ

た。図 2(b),(c)は TD-DFT 計算によって得ら

れた CdSe/CdTe コアシェル 量子ドットの

吸収・蛍光スペクトルと HOMO,L U M O 

の電子構造である。計算結果と文献[2]で報

告されている方法を用いて、蛍光寿命の計

算をした。 

 今後、コアシェル量子ドットの第一原理

計算と AI 予測最適化を用いた逆設計手法

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 1 コアシェル量子ドットの AI 逆設計の

仕組み 

図 2 (a)作成した量子コアシェルドット, (b)量子

ドットの吸収・蛍光スペクトル, (c)量子ドットの

HOMO,LUMO の電子構造 
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