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研究成果の概要（和文）：  量子ドット型多層膜太陽電池の作成過程において発生する歪を定量的に予測する解析技術
を確立した。物質の組み合わせ、界面方位、外部から加えられた歪成分に対して界面近傍の歪分布が決まる弾性理論結
果を得た。光-電気エネルギー変換過程に関しては、結晶の歪によってエネルギーバンドが変化することを歪成分の効
果として整理し、発生する格子歪から光-電気エネルギー変換を評価する理論的枠組みを明らかにした。界面弾性効果
を用いて、電池に用いられる候補材同士の結晶界面近傍の歪に及ぼす異種原子結合の影響を明らかにした。界面弾性効
果で得られた界面近傍の特性を界面連続体モデルを用いて連続体力学に導入する方法を明らかにした。

研究成果の概要（英文）： An analytical method to predict strain fields in multi-layer quantum dots solar c
ells during its fabrication processes. The strain field due to material combination, interface direction, 
external strain are given using the developed methods. The change in energy bands due to strain is describ
ed through combination of strain components. An interface elasticity between the dot material and matrix m
aterial is considered to predict the strain field near the dot-matrix interface and its influence is evalu
ated. A continum mechanical theory to include the interfacial elasticity is applied to the quantum dot pro
blem. 
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１．研究開始当初の背景 
気候変動の原因となるエネルギー源から

環境負荷の低い新エネルギー源への移行は

急務である。太陽光発電はその新エネルギ

ー源として期待されているが現状の太陽電

池の発電効率は低く、光から電力へのエネ

ルギー変換の高効率化が課題となっている。

半導体多層膜中に異なる寸法の量子ドット

を配列させる量子ドット型多層膜太陽電池

は、多数のエネルギーバンドギャップを有

するとともに超格子構造による中間バンド

を形成し、高効率化の最有力候補とされて

おり、膜の多層化が技術開発課題の中心と

なっている。膜の多層化において問題とな

るのは量子ドット型多層膜太陽電池に発生

する歪である。半導体結晶のエピタキシャ

ル成長過程で発生する歪は歪誘起ポテンシ

ャルによるエネルギーバンドギャップ変化、

量子ドットの自己組織化寸法の変化、ミス

フィット転位の発生などをもたらし、その

発電効率に及ぼす影響は大きい。半導体量

子ドットに生じる歪の解析方法として、従

来、周期的に配列した量子ドットについて

Valence force 法、Green 関数法、有限要素

法による解析法が提案されており、報告者

らは単一層に孤立した量子ドットが存在す

る場合について解析法を提案してきた。し

かし、原子サイズと比較して大きな電池セ

ルを解析対象とする場合、歪解析は連続体

力学に基づいて行われ、量子ドットや多層

膜は均質弾性体に、界面は完全接着状態に

モデル化されており、その界面近傍の歪の

解析精度は充分でない。量子ドットを含む

多層膜の層数の増加に伴い蓄積する歪も増

加し、その高精度なシミュレーション技術

の開発は量子ドット型多層膜太陽電池の実

用化にとって不可欠である。近年、固体力

学の分野において、格子欠陥の原子論的取

り扱いと連続体的取り扱いを相互に関連さ

せる枠組みが確立しつつある。報告者らは

従来、量子ドットの歪誘起ポテンシャル変

化に関する研究を行ってきた。本研究では

その発展として、歪誘起ポテンシャル変化

や界面弾性効果による歪発生について原子

論および連続体論を結び付ける新しい理論

的枠組みを構築することを意図している。 
 
２．研究の目的 
 量子ドット型多層膜太陽電池の作成過程

および光-電気エネルギー変換過程におい

て発生する歪を定量的に予測する解析技術

を確立する。電池の作成過程に関しては、

量子ドット型多層膜太陽電池を構成する候

補材の結晶界面近傍の歪に及ぼす異種原子

結合の影響を、界面弾性効果に注目して、

定量的に明らかにする。具体的には、物質

の組み合わせ、界面方位、外部から加えら

れた歪成分に対して界面近傍の歪分布が決

まる弾性理論結果を得る。光-電気エネルギ

ー変換過程に関しては、結晶の歪によって

エネルギーバンドが変化することを歪成分

の効果として整理し、発生する格子歪から

光-電気エネルギー変換を評価する理論的

枠組みを明らかにする。具体的には、中間

層の組み合わせとエネルギーバンドに対し

て電子が励起状態になる前後の格子歪成分

の値を定量的に得る。明らかにしたそれぞ

れの効果を連続体の力学に組み込み、歪誘

起ポテンシャル変化と界面弾性効果起因歪

を考慮可能な界面モデルを、界面弾性係数

を定義することにより、開発する。開発し

た界面モデルを用いて、量子ドット型多層

膜太陽電池の歪シミュレーションを行い、

歪解析結果に基づく発電効率最適化に対す

る指針を提案する。 

 

３．研究の方法 

 量子ドット型多層膜太陽電池に発生する

歪を高精度に予測する解析技術を開発する

ために、界面弾性効果を用いて、電池に用

いられる候補材同士の結晶界面近傍の歪に



及ぼす異種原子結合の影響を明らかにする。

界面弾性効果で得られた界面近傍の特性を

マイクロメカニックスの手法（界面連続体

モデル）を用いて連続体力学に導入する方

法を明らかにする。結晶界面の結合の影響

を考慮した連続体力学に基づき、量子ドッ

ト型多層膜太陽電池セルの有限要素解析を

行い、発生する歪、エネルギーバンドを計

算し、公表されている発電特性と比較する

ことにより、解析技術の最適化を図る。得

られた解析技術を用いて、従来実現されて

いない多くの層数を有する量子ドット型多

層膜太陽電池の最適設計を行い、最適化へ

の指針を提案する。 

 

４．研究成果 

（１）基本的な歪状態における変換効率   

9 通りの基本的な歪状態について、それ

ぞれ変換効率を計算した。せん断歪が 0

であるとすると、垂直歪が負の方向に発

生した場合に変換効率が向上する。理想

的には 、、のそれぞれの方向に-0.0293

の歪が発生した場合に最も変換効率が向

上する。垂直歪が発生するよりもせん断

歪が発生した方が価電子帯の分裂が顕著

になる。バンドギャップの値が理想的な

値に近い場合は価電子帯がなるべく分裂

しない方が変換効率は向上する。量子ド

ットでは正のせん断歪と同程度の大きさ

の負のせん断歪が対称な位置に発生し、

全体で平均するとそれらが打ち消 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図１ 歪状態と変換効率の関係 

しあうので、垂直歪に比べて見かけ上かな

り小さくなる。モデルのせん断歪がほぼ 0

に近いことから価電子帯があまり大きく分

裂しないので、伝導帯に近い価電子帯から

励起される場合の効率 Eff1 と半数の電子

が伝導帯から遠い価電子帯からも励起され

る場合の効率 Eff2 は近い値になる。 

（２）中間層が変換効率に及ぼす影響   

(a)中間層の材質を変更した場合、(b)中間層

の厚さを変更した場合、(c)中間層の配置を

変更した場合の変換効率と変化量を表１に

示す。(a)の材質について、中間層の素材を

GaN0.01As0.99 に変更すると、Eff1 と Eff2

の 変 換 効 率 が と も に 向 上 し た 。

GaN0.01As0.99の格子不整合歪は 0.03076で

あり、母材である GaAs の格子不整合歪よ

りも値が大きい。母材よりも格子不整合歪

の大きい材料を中間層として使用したこと

で変換効率が向上したものと考えられる。

格子定数は物質によって異なるが、太陽電

池に使用できる半導体材料の中で格子不整

合歪がより大きくなるものは種類が限られ

てくる。以上から、この方法によって変換

効率を上昇させるには理論的にも技術的に

も課題が多いと考えられる。(b)の厚さにつ

いては、中間層の厚さを 1/2 にすると、Eff1

と Eff2 ともに変換効率がわずかに向上し

た。しかし、中間層がない場合と比べると、

どちらも変換効率は低下した。(c)の配置に

ついては、量子ドットの下にあった中間層

を中間層の上に配置したところ、変換効率

の変化は小さく、中間層が無い場合と比べ

ると変換効率は低下した。(a)、(b)、(c)に

共通して見られる特徴として、z を層法線

方向として、x 方向と z 方向の垂直歪の変

化量と、y 方向の垂直歪の変化量の符号が

逆で、それらの比率が同じような値になっ

ていた。これは中間層を付け加える前と後

の垂直歪の変化量の x、y、z 方向の比率と

同じような比率になっている。このことか



ら今回の量子ドットのモデルにおいて中間

層によって歪状態を変化させる時、材質や

厚さなどのパラメーターを変化させたとし

ても、歪状態はこの比率に従って変化する

のではないかと考えられる。理想的な歪状

態に近づけるには垂直歪を 3 方向とも減ら

す必要があるが、中間層による垂直歪の変

化がこの比率に従うのであれば 3 方向とも

減らすことはできないので、中間層によっ

て理想的な歪状態を作り出すには、課題が

多いと考えられる。 

表１ 中間層による変換効率の変化 

  Eff1 Eff2 

(a) 
材質変更 50.37% 52.24% 

変化量 1.48% 2.04% 

(b) 
厚さ変更 49.67% 51.26% 

変化量 0.77% 1.06% 

(c) 
位置変更 48.86% 50.19% 

変化量 -0.04% 0.00% 
 

（３）一様な外力が変換効率に及ぼす影響   

y 方向に外力を加えると、x 方向と z 方向の

垂直歪が増加し、それに比べて y方向の垂直

歪が大きく減少した。これにより理想的な歪

状態(垂直歪が3つとも-0.02934)に近くなり、

変換効率が一番高くなった。より大きな荷重

をかけることによって変換効率がさらに向

上することが期待できる。この時に x方向と

z 方向にも外力を加える、または歪の増加を

抑えることができれば一層変換効率が向上

すると考えられる。量子ドット型の太陽電池

は基本的に薄膜であることと、太陽光の侵入

を妨げないようにすることなどを考えると、

外力をどのような方法で加えるのかが問題

となり、中間層を付け加える場合と比べて実

現には課題が多い。考えられる方法としては、

透明な基板で挟みこんで基板に外力を加え

ることで力を伝える、高圧の気体を使うこと

で外力を加える、などの方法が考えられる。 

 

 

表２ 外力による変換効率の変化 

 Eff1 Eff2 

外力有 52.15% 53.57% 

変化量 1.80% 1.38% 
 
（４）界面弾性効果   量子ドット太陽電
池に生じる歪を、界面弾性効果を考慮して
三軸一様引張りをうける球状介在物をもつ
無限体にモデル化し、エネルギー変換効率
と界面弾性との関係を明らかにした。図２
に量子ドット寸法と界面に発生する半径方
向垂直応力の関係を示す。量子ドット寸法
の減少に伴い界面弾性効果が現れ、半径が
20nm 以下において顕著である。また、界
面残留応力の影響が大きいことが分かる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図２ 量子ドット寸法と界面に発生する半
径方向垂直応力の関係 
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