
研究の概要
独自開発した先端マイクロ波分光を駆使し、マテリアルズ・インフォマティク
ス（MI）との融合を通じて光電変換機能だけに留まらないエネルギー変換材
料の超高速スクリーニングを行う。特に、次世代太陽電池として期待されて
いる高分子を用いた有機薄膜太陽電池（OPV）およびペロブスカイト太陽電
池（PSC）を対象とし、機械学習に基づいた新規高分子の設計・合成・評価、
さらには実験的高速クリーニング法を用いたペロブスカイト・非鉛材料の探索
を行う。有機・無機材料の基礎物性の包括的解明、および計算科学とデータ
科学で得られる相関・法則の帰納的解明を基盤とし、新規・既存の次世代エ
ネルギー変換材料の中からブレークスルーとなる種を探索する。

研究の成果
MIと実験的超高速スクリーニング法（時間分解マイクロ波伝導度：TRMC）を
融合した研究手法を確立し、OPVやPSCといった次世代エネルギー変換材料
の探索と新規機能材料の開発を行った。ランダムフォレスト機械学習と実験
スクリーニングを融合させ、新たな分子設計アプローチを確立した（図1）。
TRMC法でPSCのホール輸送層へのホール移動過程を直接観察し、データ
科学的統計手法を用いて性能支配因子を解明した（図2）。また、超高速実験
スクリーニングによる非鉛半導体の探索と高品質成膜プロセスの確立に成
功した（図3）。さらに、PSCプロセス検討過程で見出した特異な現象を掘り下
げ、任意の温度で温度応答発光変化を示す機能材料を創出した（図4）。
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（注1）募集要項第７章「戦略目標」をご参照ください。
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