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研究成果の概要（和文）：有機太陽電池（OPV）は、再生可能エネルギーの効果的な活用において有望な技術的
選択肢である。現在、その開発において重要度の高い課題の一つに挙げられるのが、波長800 nm以上の近赤外光
領域における光電変換効率の向上である。これに関連して本研究では、独自に設計・合成した近赤外光応答性の
非フラーレン型アクセプター分子を評価し、構造の非対称化が光電変換特性の向上に寄与することを実証した。
また、1000 nm以上の長波長領域で光電変換応答を示し、かつキャリア再結合による性能低下が少ない素子を得
ることに成功した。

研究成果の概要（英文）：Organic photovoltaics is considered as a promising technology for the 
efficient use of renewable energy. One of the key challenges is improving the photovoltaic 
efficiency at near-infrared (NIR) wavelengths over 800 nm. This study evaluated newly designed and 
synthesized NIR-active non-fullerene acceptor molecules, confirming that non-symmetric molecules 
surpass the symmetric counterparts in resulting photovoltaic efficiency. In addition, one of the 
newly synthesized molecules showed a photovoltaic response at over 1000 nm wavelengths, with a 
relatively small negative impact from carrier recombination.

研究分野： 有機材料化学

キーワード： 有機太陽電池　近赤外光　有機半導体

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
近赤外光は太陽光スペクトルのなかでも大きなエネルギーを占めており、その有効利用は社会が抱えるエネルギ
ー課題の解決にむけ大きな意義をもつ。しかしながら、実用上有用なレベルで近赤外光電変換が可能なOPVは実
現されておらず、その機能の根本を担う活性層材料の開発が急務となっている。本研究の成果は近赤外光応答型
のOPV分子を設計する上で基盤的知見となり得る点で有用であるとともに、分子構造と光電変換特性の相関を理
解する上で学術的意義も有する。

※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 
再生可能エネルギーの効率的利用が強く求められるなか、有機太陽電池（OPV）は有望な技術

的選択肢として期待され、活発に研究されている。特に近年では、優れた非フラーレン系アクセ
プター（NFA）の開発によって、光吸収特性の改善やエネルギー損失の低減が急速に進んでおり、
20%に迫る高い光電変換効率（PCE）が、すでに複数の系で達成された。今後も OPV の社会実装を
目指した研究開発が広く展開されると考えられるが、そのなかでも重要度の高い課題の一つに、
近赤外光の有効利用がある。近赤外領域は、太陽光スペクトル中で比較的大きなエネルギーを占
めるため、その活用は PCE の向上に大きく寄与し得る。また、近赤外光特化型の太陽電池は、可
視光透過性や熱遮断性などの付加機能を取り入れたユニークな応用が期待される。 
一方、OPV による近赤外光の光電変換はいまだ極めて困難であり、例えば波長 900 nm におけ

る外部量子収率は、ごく一部の例外を除き 50%未満に留まる。この問題は、近赤外活性分子の本
質的性質に起因しており、既存分子の単純な構造改変では根本的な解決が難しい。 
 
２．研究の目的 
本研究では OPV の活性層を構成する有機半導体分子に関し、高効率な近赤外光電変換を可能

にする構造設計指針の獲得を目指す。具体的には、「電子構造の非対称化」の有効性を検証する。
通常、OPV 材料のπ共役骨格の非対称化は、T1準位の相対的上昇による ΔEST（最低励起一重項（S1）
準位と T1 準位のエネルギー差）の減少をもたらし、T1 を経由する電荷再結合の抑制につながる
とされている。このことは PCE の向上に寄与し、T1準位が低くなる傾向がある近赤外材料では、
特にその効果が大きいと推測される。しかし、どのようなπ共役系に対してどの程度の非対称化
が適切なのか、一般的な指針は明らかにされていない。そこで本研究では、構造が比較的単純な
母骨格からなり、電子構造の非対称性に系統的な差異をもたせた複数の化合物を合成・評価する
ことで、高効率な近赤外光電変換の実現に資する知見を得る。 
 
３．研究の方法 
シンプルな構造の母骨格をもつ複数の NFA を系統的に評価することにより、分子構造と近赤

外 領 域 に お け る 光 電 変 換 効 率 と の 相 関 を 明 確 化 す る 。 具 体 的 に は 、 di(2-
thienyl)diketopyrrolopyrrole（DTDPP）のオリゴマーを母骨格とする複数の NFA を比較評価す
る（図 1）。まず、DTDPP オリゴマーの末端基（EG1/EG2）が異なる非対称型分子の設計と合成を
進める。EG1/EG2 は無置換（水素 H）のまま、もしくは NFA で汎用される電子吸引性ユニットと
し、効率的な評価を優先する観点から新たなユニットの探索などは避ける（図 1a）。予備的な量
子化学計算では、EG1 を H、EG2 を rhodanine 誘導体とした trimer が、近赤外領域で優れた光吸
収能をもつ NFA として有望であることが示唆された。特筆すべきは、ΔEST に相関するΘH–L（最
高被占軌道 HOMO と最低空軌道 LUMO の重なり）が 61.7%と、両端に rhodanine 誘導体を導入した
対称型分子（78.5%）から大幅に低減されていることである（図 1b）。この値は最先端 NFA の一
つである Y6 の 66.6%よりも低く、この設計に基づく分子は OPV 材料として十分に小さなΔESTを
もつと期待される。これらの予備的な計算結果に基いて複数のターゲット分子を選定し、順次合
成するとともに、比較評価のため対応する対称型化合物も合成する。その後、各化合物の基礎物
性と光電変換特性を評価し、近赤外光発電プロセスに対する非対称化の影響について系統的な
知見を得る。さらに、活性層中の分子の配列・配向が光電変換効率に大きな影響を与えることに
鑑み、良好な光電変換物性を示す分子が得られた場合は、その集積様式の制御に関する検討も展
開する。 
 

 



 
４．研究成果 
（１）DTDPP 二量体を母骨格とする NFA 分子の評価 
非対称化の効果を検証するため、DTDPP の二量体を母骨格とする比較的単純な構造の NFA 分子

を合成・評価した。DTDPP は高い光吸収能と優れた安定性を兼ね備えた有機色素であり、これま
で多くの有機半導体材料で主骨格に採用されている。また、近赤外活性な OPV 材料の部分構造と
しても実績があることから、近赤外領域で光電応答を示す誘導体を幅広く設計できると期待し
た。 
本研究で合成した誘導体のうち、実際に OPV 特性を比較した 4 種類（2DPP-CHO、2DPP-2CHO、

2DPP-MN、2DPP-2MN）の構造とそれらの評価結果を、図 2および表 1に示す。いずれの化合物も
薄膜状態で 800 nm を超える近赤外領域に吸収端波長（λonset）を示すとともに、汎用的なドナー
材料である P3HT と組み合わせたバルクヘテロ接合（BHJ）型素子で光電変換応答を示すことが確
認された。どの化合物を用いた場合も光電変換効率（PCE）は 0.1%未満と低いものの、短絡電流
密度（JSC）は対称型である 2DPP-2CHO および 2DPP-2MN よりも非対称型である 2DPP-CHO および
2DPP-MN でそれぞれ高い値が得られた。これは、光電流を得る上で電子構造の非対称化が有効で
あることを支持する結果である。他方、検討対象とした二量体化合物で一貫して得られた低い
PCE は、単純な DTDPP オリゴマーが近赤外光電変換に適さないことを示唆する。 
 

 
 

 
 
（２）Indacenodithiophene（ID）を中心骨格とする NFA 分子の評価 
上述した DTDPP 二量体の評価結果を受けて当初の分子設計を変更し、高性能な NFA 分子の構

成要素として多くの実績がある IC ユニットを介して DTDPP を連結した新たな分子、ID-DPP-IC
を合成・評価することとした（図 3）。剛直な電子供与ユニットである ID を分子中心に据え、強
い電子吸引ユニットの dicyanomethylene-3-indanone（IC）を末端に導入することにより、高い
共平面性および HOMO と LUMO の適度な分離を両立した分子の実現を期待した。また、DTDPP 二量



体に比べてπ共役系の拡張による吸収端波長の長波長化も狙った。これらの因子は、いずれも高
い光電流の実現に寄与すると考えられる。量子化学計算では、ID-DPP-IC の ΘH–L値は 67.7%と
見積もられ、これは高性能 NFA である Y6 や ITIC-4F、IEICO-4F などと同等の値である（図
1b）。 
ID-DPP-IC の評価結果を表 2に示す。DTDPP 二量体に比べて拡張されたπ共役系を反映し、基

板上に成膜した ID-DPP-IC の吸収端波長は 1097 nm まで長波長化した。また、NFA と相性が良い
ドナー材料である PBDB-T と組み合わせた BHJ 素子では、0.81 mA cm–2の JSCが得られ、PCE は
0.19%となった。前項に記載した DPP 二量体の場合と比べると、（ドナー材料が異なるため単純な
比較はできないものの）性能因子が全体的に高い。一方、既知の先端材料と比較するといずれの
因子も低い値に留まった。その原因を検討するため、JSC と解放端電圧（VOC）の光照射強度依存
性から光キャリアが再結合により消失する程度を見積もったところ、二分子再結合、トラップ支
援再結合とも少ないことが示唆された。さらに、OPV 特性の評価で得られた電流密度－電圧（J
－Ｖ）曲線では素子の直列抵抗は 8 Ω cm2と小さかった。従って、光照射により生成した電荷
キャリアは、スムーズに輸送・回収されているものと推測される。そのため、今回作製したデバ
イスの主な性能制限要因は、光キャリアの生成にあると考えられる。 
 

 
 
（３）まとめ 
本研究では独自に設計・合成した NFA 分子の評価を行い、①構造の非対称化が光電変換性能の

向上に寄与することの実証、②1000 nm 以上の長波長領域で光電変換応答を示し、キャリア再結
合による性能低下が少ない系の提示、という成果を得た。また、作製した素子の詳細な評価から、
近赤外光電変換の高効率化に向けては光キャリアの生成効率を向上させる分子設計が重要であ
ることが示された。 
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