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３．事後評価結果 

〇評点：   

 

 

〇総合評価コメント： 

 

本課題は、太陽光エネルギーの利用拡大に向け、相界面において生ずる光誘起によるエキシトンの生

成と解離、および生成したキャリアの緩和過程を、理論化学ならびに計算科学の両面から明らかにする

とともに、その過程の制御と最適化を行うことにより、高機能相界面を探索かつ創出することを目標と

して実施された。 

その中で、計算科学の主導の下に、有機薄膜太陽電池の電荷分離過程においてホットプロセスがキャ

リア輸送の主要経路であることを指摘し、それに基づいたアクセプターのエネルギー準位の検討から、

非フラーレン系の利用が可能となることを提言するといった、太陽電池の設計指針につながる新たな知

見を示したことを高く評価する。また、ペロブスカイト太陽電池において、格子ゆらぎによって電子と

正孔が局在化しているという動作機構の解明につながる重要な知見を計算科学の視点から指摘してい

ることや、分子合成による理論計算結果の実証、さらにペロブスカイト太陽電池においてPbから周期表

の両隣に位置する原子iへの置換などの取り組みを評価する。 

今後は、さらに理論計算と実験的実証を併せて進め、計算科学による新材料の創出、高性能太陽電池

の設計指針等、基礎科学および科学技術イノベーションに貢献することを期待する。  
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