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Transition-Component Analysis of FT89 

TCAの手続きと特徴 

 色素増感太陽電池につかわれる色素の吸収スペクトルの内容 
 を簡便に情報の洩れなく整理する方法を提案する。 
 
○DFT・TD-DFT計算法による色素の吸収スペクトル 
 
○遷移成分解析法（TCA（Transition Component Analysis））による 
    吸収スペクトルに関する内容の整理 
 
○FT色素への応用 

研究の目的 TCAの概要 

FT色素への応用 
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遷移成分解析法による色素増感太陽電池の検討 

Standard Analysis and TCA on the first singlet excited states for N719 calculated by TD-DFT with B3LYP functional,               
DGDZVP basis set, and solvation effect described by C-PCM (water).  

○Transition Component Analysis (TCA) is proposed to analyze electronically excited wave functions easily and exactly by two steps: 
○(i) each MO is decomposed into Group Fractions (GFs) with an overlap matrix,  
○(ii) the set of GFs is used to rearrange the set of weights of configurations for excitations into a set of Group Weights (GWs) and the 
accompanying set of Group Components (GCs). 
○TCA gives us an intrinsic and complete understanding of electron excitations without loss of information.  
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η＝10.1% η＝6.4% 

η＝9.1% η＝10.7% 

（１）FT色素の励起スペクトルの計

算によるシミュレーションを実施し
た。 
（２）FT色素の優秀さの変化は
HOMO順位の変化で説明できる。 
（３）FT色素にTCAを行ってみたとこ
ろ、FT89では第一ピークに「M→P」
の寄与があり、FT57,FT67に行くに
従い小さくなることが判明した。 
（４）電子吸引基の導入により第一
ピークにフェニルピリミンジ基の関
与が大きいことが、エネルギーダイ
アグラムの変化よりも理解できる。 
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Transition-Component Analysis of FT57 
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Transition-Component Analysis of FT67 

FT89 FT57 FT67 
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M:Metal; N:NCS; T:TcTerp; P:Phenypyrimidine 


