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次世代太陽電池向け高移動度透明電極の
新たな設計指針の発見

　近年，赤外光でも発電可能な高効率太陽電
池の開発が盛んに進められている．太陽電池
の電力を外部に取り出すには透明電極が用い
られるが，Sn ドープ In2O3 などの実用材料は
伝導電子の移動度が低いため，低抵抗化に必
要な高濃度のキャリア電子によって赤外光が
反射される．そのため，低電子濃度で高い電
気伝導性が示す高移動度の材料が求められて
いる．
　最近，s ブロックの酸化物半導体（In2O3 や
SnO2）にドナーとして遷移金属を添加すると，
d 軌道が母半導体の伝導帯と混成しない（電子
状態を乱さない）ため，高移動度の赤外透明
電極となることが報告されている．これらの
材料では，移動度低下の要因であるイオン化

不純物散乱を最小とするために，ドナーであ
る遷移金属の価数を母結晶の金属イオンより
も +1 の状態に安定化することが重要だが，そ
の設計指針は完全には確立されていない．
　最近，東京大学，ノルウェー科学技術大学，
名古屋工業大学，筑波大学，ロンドン大学の
研究グループは，SnO2 にタングステン (W) を
ドープし，13 Ω sq-1 のシート抵抗と約 80% の
赤外光透過率をもつ透明電極を実現した（図）．
また，6 族元素である W が W5+ として Sn を
置換することでイオン化不純物散乱を抑制し，
高移動度を発現することを明らかにした．第
一原理計算によると，W の 5d 軌道は伝導帯下
端よりも高いエネルギーをもつ準位とバンド
ギャップ内の深い準位に分裂しており，後者
が電子を 1 つトラップすることで W5+ が安定
していた．また，この 5d 軌道の分裂は，W 周
囲の O2- の負電荷による結晶場分裂では説明で
きず，O2- の p 軌道との混成による配位子場分
裂を考慮する必要があることも示された．従
来の透明電極の研究では，遷移金属ドーパン
トに対して結晶場分裂しか考慮していなかっ
たが，今回明らかになった配位子場分裂の効

果も考慮することで，ドーパントの価数の正
確な予測や設計が可能になると期待される．
本成果は Advanced Functional Materials 誌に
掲載された（DOI: 10.1002/adfm.202110832）．
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