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学 位 論 文 内 容 の 要 旨 

色素増感太陽電池は、費用対効果、審美的な色、および低光強度下での非常に優れた

光変換効率により、次世代太陽電池として注目されているが、実用化には、変換効率と

安定性のさらなる向上が不可欠である。筆者は、これらの課題を解決するため、本研究

では増感剤として、様々なアンカー基と近赤外波長領域での強い光吸収を備えた新しい

増感色素の設計と合成、および色素増感太陽電池の増感剤としての応用を進めている。

色素のアンカー基の性質と酸化チタン（TiO2）の結合強度の影響に関する詳細な調査を

行い、安定性と効率向上両方の観点で有効となる新しい増感剤の合理的な分子設計とそ

れらの色素増感太陽電池への応用を目的としている。 
第１章では、次世代太陽電池の背景、スコープと必要性に関して記載している。増感

色素分子のアンカー基の性質は、電子注入を制御することによって変換効率を制御する

だけでなく、結合の強さを制御することによってデバイスの安定性にも影響を与えるこ

とはよく知られている。また、色素増感太陽電池に用いられる増感色素のアンカー基の

性質と安定性及び効率向上、高効率化のために近赤外色素の必要性、色素増感太陽電池

の構成、動作原理、および現在の問題点とその解決方法及び研究目的を述べている。 
 第２章では、本研究に使用している新たな近赤外色素の設計のために利用した分子軌

道計算の手法、近赤外色素合成及び物性評価、表面処理, TiO2表面上の色素の吸着速度

及び吸着強度、色素増感太陽電池の作製方法、光電変換効率性能の評価方法を記載して

いる。 
第３章では、色素増感太陽電池へよく使用されるヨウ素系の酸化還元電解質や酸化チ



タンに適した様々なアンカー基を用いた新たな近赤外色素の合理的な設計のために、

Gaussian G09 プログラムによる分子軌道計算手法で、種々の色素について電子物性を

詳細に調査した。計算により、色素のアンカー基の種類を変えて色素の吸収波長、エネ

ルギー準位、エネルギーバンドギャップを求めたことを記載している。アンカー基の異

なる非対称スクアリン色素を用いて、HOMO のエネルギーと吸収極大(λmax)値の間に

は強い相関があり、理論的に予測された値と実験的に観測された値の差は、λmax で

±0.06 eV、HOMO エネルギー準位で±0.05 eV と非常に小さかったことを報告している。

このような優れた相関は、新規機能性材料特に増感色素の設計と開発の理論的予測の信

頼性を検証している。 
 第４章では近赤外色素の代表として様々なアンカー基を用いたスクアライン色素の

設計、合成及び物性評価と色素増感太陽電池への応用を行った。TiO2表面上に色素吸着

挙動に対するアンカー基の性質と、結合強度及び光電変換への影響について詳細に議論

している。スクアライン色素の中で、ホスホン酸アンカー基を有する色素が TiO2 に対

して最も強い結合を示し、一方、シアノアクリル酸アンカー基が最高の光電変換効率を

示したと結論している。高い色素吸着量、非常に高い結合強度、および好ましいエネル

ギーカスケードにもかかわらず、ホスホン酸アンカー基を有する色素の不十分な光電変

換効率の理由を理論的分子軌道計算によって、明らかにしている。 
第５章では、理論的と実験的アプローチを組み合わせた合理的な分子設計により、ホ

スホン酸アンカー基を用いた増感色素の光電変換におけるボトルネックを解決するこ

とに取り組んでいる。特に、ホスホン酸アンカー基に焦点を当てて、非対称スクアライ

ン色素を用いて、色素の会合防止および電子求引性と異なる役割をもつ二つのアンカー

基の導入など様々なアプローチで色素分子の設計、合成と物性評価おこなった。ホスホ

ン酸とアクリル酸二つのアンカー基を用いた新しく設計された近赤外増感色素（SQ-
162）は、ホスホン酸のみアンカー基を用いた色素（SQ-143）の変換効率悪化の問題を

改善し、TiO2表面で最高の結合強度を示した。この結合強度は、シアノアクリル酸アン

カー基を用いた色素（SQ-140）よりも 550 倍以上強力あることを報告している。 
第６章では、論文全体の総括と、本研究の今後の展望について記載している。 

 
学 位 論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 

本論文に関し、調査委員から理論的分子軌道計算、近赤外色素の設計、色素の吸着と脱

着速度、アンカー基の性質と光電変換効率の関係と研究の新たな展開などについて質問

されたが、いずれも筆者から満足（明確）な回答が得られた。 
また、公聴会においても、多数の出席者があり、種々の質問がなされたが、いずれも著

者の説明によって質問者の理解が得られた。 
以上より、論文審査及び最終試験の結果に基づき、論文審査委員会において慎重に審

査した結果、本論文が博士（工学）の学位に十分値するものであると判断した。 


