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(1) クロロフィル誘導体を増感剤とホール輸送剤に
用いた新規太陽電池を提案する[1]。

(2) 各種色素のDFT計算を行いHOMO-LUMO準

位を整理し、太陽電池の効率との相関を議論す
る。

(3) TD-DFT計算に基づく吸収スペクトルをシミレー
ションし、実験結果と比較する。

Figure 1.
a) device architecture.
b) cross-sectional SEM

image of the solar cells.
c) energy diagram tested

in this study.

Figure 2. Molecular structures of DSC, HTC-1, HTC-2, 
HTC-3, and HTC-4 discussed herein.

Figure 3. Frontier orbitals based on DFT/
CAM-B3LYP/6-31G(d,p) with PCM 
(chlorobenzene) for HTC-1, HTC-2, HTC-3, 
HTC-4, and DSC [2].

Figure 4. UV/Vis absorption spectra of 
HTC as the monomer in THF (dotted line) 
and aggregates on solid film (solid line).
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Figure 5. Theoretical absorption spectra and  oscillator strength based TD-
DFT/CAM-B3LYP/6-31G(d,p) with PCM(chlorobenzene) for (a) HTC-1 
and (b) HTC-3 [2].
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Figure 6. Frontier orbitals based on DFT/CAM-B3LYP/6-31G(d,p) 
with PCM(chlorobenzene) for HTC-1, HTC-2, HTC-3, and HTC-4.
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(1) クロロフィル誘導体を増感剤とホール輸送剤に用いた
新規太陽電池を提案した。効率はHTC-1（0.86%）, 
HTC-2 (0.30 %), HTC-3 (0.25%), HTC-4 (0.15%) で
あった。

(2) DFT計算の結果、ホール輸送剤のHOMO準位が高い
ものが効率が一番良い事が整理でき、 実験結果とも
一致した。

(3) TD-DFT計算に基づく吸収スペクトルのシミュレーショ
ンは実験結果とよい一致をみた。
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