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量子ドット(QD)を発光材料とした量子ドット発光ダイオード(QLED)において、機械学習の手法を用いて、QLED

の効率支配因子に関する知見を得た。その知見を基に、デバイス作製、デバイスシミュレーションにより QLED

の高効率化に関する考察を行うとともに、QLED の効率向上のために適切に機械学習を用いるための課題につい

ても議論した。 
 

＜緒言＞  

量子ドット (Quantum-dot:QD)は、粒径を変化

させることで発光波長を制御でき、高い量子効

率を有する無機半導体材料である [1]。表面を化

学修飾した QD は、無機材料でありながら塗布

プロセスでのデバイス作製が可能である特長

があり、このような特長を有する QD を発光材

料として用いた Quantum-dot light-emitting diode 

(QLED)における材料開発、デバイス開発が盛ん

に行われている。QLED は発光スペクトルの半

値幅が狭いため、色純度が高い利点から有機発

光ダイオード (OLED)に代わる次世代ディスプ

レイ（8K テレビ）として注目を集めている [2]。  

 典型的な QLED では、Cd 系 QD 層への電子

注入障壁はほぼ無視できる一方、QD 層への正

孔注入障壁は 1.0 eV 程度とかなり大きくなる

が、実際には高い電流効率が報告されている

[3-5]。このため、QLED における効率向上のた

めの知見を得ることと同時に正孔注入機構を

明らかにすることが重要となる。  

 本報告では、機械学習から得られた効率支配

因子に関する知見を基に、デバイス作製、デバ

イスシミュレーションにより QLEDの高効率化

に関する考察を行うとともに、QLED の効率向

上のため、機械学習を用いる際の課題について

も議論する。  

＜実験＞  

 機械学習の解析手法としては、Cd 系 QD を用

いた順構造 QLED に関する文献を 100 程度収集

し、正孔注入層 (HIL)、正孔輸送層 (HTL)、QD

層、電子輸送層 (ETL)のエネルギー準位、膜厚

などを特徴量として、ランダムフォレスト回帰

により電流効率に対する各特徴量の重要度を

評価した。  

＜結果・考察＞  

 QLED の電流効率のおける各特徴量の重要度

を機械学習により算出した結果を図 1 に示す。

図 1 の結果から、QD 層の価電子帯端のエネル

ギー準位が電流効率における重要度として一

番高くなっており、HIL や HTL の HOMO も重

要度として高くなっていることがわかった。こ

れらは正孔輸送層から QD 層への正孔注入が電

流効率に大きく寄与していることを示してい

る。また、QD 層の価電子帯端のエネルギー準

位と同程度の重要度を示している特徴量とし

て、QD 層の伝導帯端のエネルギー準位がある。

これは、今回収集した ETL はほとんどが ZnO

であること、様々な発光波長の QD の実験結果

を用いていること、による QD のバンドギャッ

プの違いに由来していると考えられる。  

 

 

 

 

 

 

 

 

   図 1 順構造 QLED における特徴量の重要度  
 

 正孔注入障壁と電流効率の相関を確認する

ために、図 2 に示すような HOMO レベルの異

なる正孔輸送材料 poly[9,9-dioctylfluorene-co-N- 

[4-(3-methylpropyl)]-di-phenylamine] (TFB)と、

poly-N-vinylcarbazole (PVK)を用いた QLED の

電流効率 -輝度 -電圧 (J-L-V)特性、および電流効

率 -電流密度特性の比較を行った結果を図 3 に

示す。PVK を HTL として用いた QLED は、TFB

を HTL として用いた QLED よりも輝度が向上

した。正孔注入障壁が大きい TFB (HOMO:5.3 

eV)を用いた QLED の最高電流効率は 1.55 cd/A、

正孔注入障壁が小さい PVK (HOMO:5.8 eV)を

用いた QLED の最高電流効率は 8.26 cd/A とな

った。これより、正孔注入障壁低減が電流効率

向上に寄与することが示せた。  



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 2 作製した QLED のエネルギーダイアグラム  
 

(a)                      (b) 

 

 

 

 

 

 

図 3 TFB、または PVK を HTL として用いた QLED

の (a) J-L-V 特性  (b) 電流効率 -電流密度特性。  
 

 電荷注入による発光過程を調べるため、

QLED のデバイスシミュレーション (SILVACO

社、ATLAS)を行った。印加電圧を 1.0 V、2.0 V

印加時のバンドダイアグラムを図 4 に示す。

HTL/QD 層界面に蓄積された正孔と QD 層のエ

ネルギー準位に対して HTL のエネルギー準位

が大きくシフトしていることがわかった。これ

により、QD 層内に正孔が注入され、QD からの

発光が観測されると考えられる。  

(a) 

 

 

 

 

 

 

 

         (b) 

 

 

 

 

 

 

 

図 4 デバイスシミュレーションにより算出したエ

ネルギーダイアグラム (a) 1.0 V (b) 2.0 V。  
 

 様々な HTL を用いた QLED の電流効率と正

孔注入障壁の関係 [6]を図 5 に示す。図 5 より、

正孔注入障壁の低減が電流効率の向上に必ず

しも寄与しないことがわかった。  

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

図 5 様々な HTL を用いた QLED の電流効率と正孔

注入障壁の相関。poly-TPD は poly(4-butyl-phenyl- 

dipheyl-amine)、CBP は 4,4’-bis(carbazole-9-yl)- 

biphenyl、TPD は N,N’-diphenyl-N,N’-bis-(3- 

methylphenyl)-1,1’-diphenyl-4,4’-diamine である。図

中の移動度の値は、電子移動度の値である。PVK、

poly-TPD の電子移動度は極めて低く、報告例はない。 
 

 図 5 の結果を精査することにより、正孔注入

障壁とともに HTL の電子移動度が電流効率と

関連していることを見出した（HTL の電子移動

度はほとんどの文献に記載がないため、本報告

での機械学習では考慮していない）。HTL の電

子移動度と電流効率との関連をデバイスシミ

ュレーションにより調べたところ、HTL の電子

移動度を小さくすると電流効率が向上するこ

とがわかった。このことは、本報告での機械学

習では考慮していなかった HTL の電子移動度

も QLEDの効率支配因子の一つであることを示

せた。  

 以上より、典型的な構造の QLED の電流効率

には、QD 層への正孔注入障壁、HTL の電子移

動度が寄与していることがわかった。当日は、

QD 層への電子注入（電荷バランス）も効率支

配因子であることを議論する予定である。  
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