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研究成果の概要（和文）：本研究では、これまで開発してきた自動探索スキームを基盤に、特定の物性を示す分
子を自動探索可能なプラットフォームを開発を行った。さらに、次世代太陽電池材料である有機薄膜太陽電池の
アクセプター分子に適用し、新材料を提案を行った。具体的には、有機薄膜太陽電池の非フラーレンアクセプタ
ーの部分構造の最適化を検討したところ、候補分子として、共役系が伸長した骨格分子などが生成され、妥当な
結果を得ることができた。一方、分子の対称性は失われており合成の観点からは考慮の余地を残し、また定性的
には問題がないものの、光電変換効率を過少評価する問題も確認できた。

研究成果の概要（英文）：In this study, we developed a platform capable of automatically searching 
for molecules exhibiting specific properties, based on our previous research. Furthermore, we 
applied this platform to acceptor molecules in organic thin-film solar cells, a next-generation 
solar cell material, and proposed new materials. Specifically, we optimized the substructures of 
non-fullerene acceptors for organic thin-film solar cells and generated candidate molecules, such as
 skeleton molecules with extended conjugated systems. However, the symmetry of the molecules was 
lost, leaving room for consideration from a synthesis perspective. Furthermore, while there were no 
qualitative issues, we identified a problem of underestimating the photoelectric conversion 
efficiency.

研究分野： 量子化学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で特定の物性を示す分子を自動探索可能なプラットフォームを開発を実際に行い、有機薄膜太陽電池のア
クセプター分子に適用し、妥当な結果を得られたことは意義深い。今回は、アクセプター分子にだけ適用したが
ドナーにも展開可能であり、また、その他の孤立有機分子に対しても適用可能で、広い素材開発分野での今後の
活用が期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 

サステイナブルな社会の実現には、エネルギー問題を解決する次世代太陽電池の開発
が重要である。有機薄膜太陽電池は、ここ数年でフラーレン誘導体の代替材料であるア
クセプターの開発で大きな進展があり、光電変換効率が現段階で 20%程度に大きく向上
している。 

一方、望みの物性や機能を持つ有機薄膜太陽電池材料を効率的に開発する手法はまだ
確立されていない。これまで科学者の勘と経験に基づき、試行錯誤により新材料は開発
され発展してきた。しかし、研究資源が限られた中で人間が試行錯誤で材料を探索する
ことに対して限界も指摘されている。 

そこで、進展著しい深層学習を用いて有機薄膜太陽電池の材料探索を行う。これまで、
カナダトロント大学の Aspuru-Guzik グループにより、インフォマティクスに基づく有
機半導体の探索に対するアプローチなどが報告されている。しかし、現在までのところ
革新的な新材料の報告はない。 
 
２．研究の目的 
 

本研究では、材料自動生成スキームの導入および完成した手法を次世代太陽電池であ
る有機薄膜太陽電池に適用し、有力な候補材料を発見する。ライブラリを用いると新奇
性が乏しくなるため、深層学習に基づいて分子生成するアプローチを導入する。まず、
すでに発表されている深層学習に基づく分子生成プログラムパッケージを用いて予備
検討を行ない、その結果に基づき実用性の高い分子の自動探索を開発することにした。 
 
３．研究の方法 

 
材料自動探索の深層学習のアルゴリズムとして、Recurrent Neural Network (RNN)を用

いた強化学習による材料自動探索アルゴリズムを実装した。目的変数である光電変換効
率(PCE＝Jsc＊Vop＊FF)を、アクセプター・ドナー材料の電子物性から予測する機能を
実装する。短絡電流 Jsc は、ドナーの最低励起エネルギーより短波長な太陽光はすべて
吸収されるとして求める。解放電圧 Vop は、ドナーの最高占有軌道(HOMO)とアクセプ
ターの最低非占有軌道(LUMO)の軌道エネルギーの差に、電荷分離にともなう電圧降下
を考慮して決定する。FF は、有機薄膜太陽電池の製造プロセスにも依存するものであ
り、今回は固定とする。光電変換効率の計算に必要なアクセプター・ドナー材料の
HOMO、LUMO エネルギー、励起エネルギーの見積りできる機能を実装した。電子物性
に関しては、半経験的・非経験的な量子化学計算プログラムと連携する。最終的には、
光電変更効率が高い候補分子を求める。 

 
 
４．研究成果 
 

RNN を用いた強化学習による
分子生成アルゴリズムを用いて、
分子量 300 以内で 500 エポック強
化学習済みのモデルを構築した。
また、生成する分子の分子量が
300 を超えると、評価関数がゼロ
となるようにした。また、一部の部
分構造にはペナルティが掛かるよ
うにした。 

ドナー分子は、PM6 のポリマー
とし、PCE の見積りに必要な
軌道エネルギーは実験値では 図 Y6 の分子構造（ACS Nano 2021, 15, 18679 から参照）  



なく計算から見積もった。アクセプター分子の基本骨格は、Y6 とし、図の Central A
ユニットの部分に対して構造探索を行った。 
光電変換効率の見積りにおいて、HOMO、LUMO のエネルギーを正確に見積もる必要が

ある。一方で、材料スクリーニングの観点からは、高精度高コストの計算手法を用いること
は難しい。まずは、半経験的な計算手法である密度汎関数強束縛(DFTB)を用いて軌道エネ
ルギーの見積りを行った。計算コストは低く、スクリーニングとしては問題がなかったが、
HOMO、LUMO エネルギーの変動幅が大きく PCE の見積りが厳しいことがわかった。次に、
非経験的計算手法である密度汎関数理論(DFT)で B3LYP 汎関数を用いて計算することとし、
基底関数として 6-31G を用いた。Y6 の構造に対して中心部分に関して構造探索を行った。
得られた構造を確認すると、立体障害が高い側鎖を有する分子が得られているが、妥当な構
造なことがわかった。PCE が上位な分子を確認したところ、共役系が伸長した有機薄膜太
陽電池のアクセプター分子などが得られた。本分子探索において、分子の対称性や合成可能
性などは考慮されておらず、今後検討を進めていきたい。また、DFT で見積もられた HOMO、
LUMO エネルギーを用いたため実験値と比較し PCE が大きく過小評価されており、今後機
械学習モデルを用いた軌道エネルギーの見積りも考えていきたい。 
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