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基于PCBM 电子传输层的有机太阳能电池理论研究
王传坤　唐　颖　刘　辉

(兴义民族师范学院,兴义５６２４００)

摘　要　利用 AMPSＧ１D软件研究以富勒烯衍生物(PCBM)作为电子缓冲层的有机太阳能电池微观机理.研究

结果表明,添加PCBM 材料作为器件的电子缓冲层,能减小空穴Ｇ电子的复合率和提高空穴Ｇ电子的寿命,进而提高有

机太阳能电池开路电压、短路电流密度、填充因数以及光电转化效率.PCBM 材料的厚度对开路电压影响较小,但器

件的短路电流密度随着PCBM 厚度的不断增加有明显的提高.
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Abstract　Itwasstudiedtheelectron microscopicmechanism ofheterojunctionorganicsolarcellsbasedon
PCBM electronic bufferlayer by AMPSＧ１D software．Theresults showed thatitcould reduce holeＧelectron
recombinationrateandimprovedthelifeofholeＧelectronbyaddingPCBM materialasadeviceofelectronicbuffer
layer．Whencetheopencircuitvoltage,shortcircuitcurrentdensity,fillfactorandthephotoelectricconversionwere
efficiencyimproved．TheeffectofthicknessofPCBM materialontheopencircuitvoltagewassmall．Buttheshortcircuit
currentdensityofdevicewasobviousincreasedwithincreasingPCBMthickness．
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　　有机太阳能电池和其他太阳能电池相比具有独

特的优势,如制作工艺简单、质量轻、柔性等.近几

年,有机异质结太阳能电池的光电转化效率增长很

快,已经突破１０％[１],因而成为有机太阳能电池领

域研究的热点之一.有机太阳能电池的工作原理主

要是光伏效应,光电转化过程主要包括以下几个方

面:活性层吸收光子产生激子;激子在内建电场的作

用下在供体和受体界面分离成空穴和电子;空穴和

电子沿着各自的路径运输到相应的电极,形成光电

流.３Ｇ己基噻吩的聚合物(P３HT)和富勒烯衍生物

(PCBM)是良好的供体和受体材料,尤其是 P３HT
和PCBM 混合材料形成的网络结构使得有机太阳

能电池的光电转化效率得到进一步的提高.但有机

太阳能电池的光电转化效率受各种因素的影响,尤
其受激子分离成空穴Ｇ电子的效率和电子Ｇ空穴的复

合率大小的影响尤为明显.为了减小空穴Ｇ电子的

复合率,一般在阴极材料和活性层之间添加酞氰铜

(CuPc)、氟化锂(LiF)、三(８Ｇ羟基喹啉)铝(Alq３)等
作为电子的传输层,进一步提高有机太阳能电池的

光电转化效率[２Ｇ４].PCBM 材料具有较好的溶解性,
以及很高的电子迁移率,可与常见的聚合物给体材

料形成良好的相分离,已成为有机太阳能电池的电

子受体的标准物.FukudaT等[５]采用静电喷涂沉

积的方法沉积PCBM 材料作为器件的电子缓冲层,
研究表明器件的开路电压为０􀆰５９V,光电转化效率

提高到１􀆰９４％.木丽萍等[６]采用蒸镀的方法沉积

PCBM 作为器件的缓冲层,研究表明有机太阳能电

池的光电转化效率提高近５０％.
为了进一步研究 PCBM 材料作为电子缓冲层

对有机太阳能电池光电性能以及空穴Ｇ电子复合率

和寿命的影响.本研究主要采用 AMPSＧ１D软件模

拟器件开路电压、短路电流密度、填充因数以及光电
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转化效率,探讨添加PCBM 材料对有机太阳能电池

器件内部空穴Ｇ电子复合机制以及寿命等的影响.

１　理论模型

AMPSＧ１D软件是一款由美国宾夕法尼亚大学

研究开发的有机太阳能电池模拟软件,是基于第一

性原理、半导体和太阳能电池基本方程(泊松方程、
电子连续性方程和空穴连续性方程),通过控制函数

的变量得到有机太阳能电池一系列性质如开路电压

(Voc)、短路电流密度(Jsc)以及器件电子内部微观

机制.图１给出的是有机太阳能电池器件结构图.

Babiker等[７]采用 AMPSＧ１D 软件研究带系和温度

对以P３HT∶PCBM 为活性层的有机太阳能电池性

能的影响.Omer[７]采用 AMPSＧ１D软件研究了材料

的价带宽度对有机太阳能性能的影响,这种理论分

析具有重要参考意义.AMPSＧ１D软件参数设置参

照参考文献[７Ｇ１０].

图１　有机太阳能电池器件结构图

２　结果与讨论

２􀆰１　PCBM 电子传输层厚度对有机太阳能电池性

能影响

图２ 和 图 ３ 给 出 的 是 ０nm PCBM 和 ５nm
PCBM 有机太阳能电池的伏安特性曲线图.从图２
和图３可以发现,０nmPCBM 和５nmPCBM 有机

太阳能电池光伏器件在模拟光 AM１􀆰５照射下均具

有良好的半导体光伏效应.从图２可以看出,无
PCBM 添加的常规有机太阳能电池短路电流密度

为１５􀆰４１mA/cm２,开路电压为 ０􀆰６５V,填充因数

(FF)为０􀆰５７３,光电转化效率(η)为５􀆰７５７％(表
１).由图２可见,添加５nmPCBM 电子传输层后,
有机太阳能电池的短路电流密度为１６􀆰５５mA/cm２,
提高了７􀆰４％;开路电压为０􀆰６９V,提高了７􀆰２％;填
充因数为０􀆰７７９,提高了３５􀆰９％;光电转化效率为

９􀆰０１５％,提高了近５６􀆰６％.木丽萍等[６]制备了电

池结构分别为ITO/PEDOT∶PSS/P３HT＋PCBM/

PCBM/Al和ITO/PEDOT∶PSS/P３HT＋PCBM/

Al的器件.经测试,所制备有机太阳能电池的开路

电压分别为０􀆰５９９２V和０􀆰５７２７V,光电转化效率分

别为２􀆰２４％和１􀆰２１％.由此可见,PCBM 电子传输

层的添加有利于电子的收集和传输,能有效提高有

机太阳能电池的光电性能.

图２　常规有机太阳能电池伏安特性曲线图

图３　计算含有５nmPCBM 电子传输层的

有机太阳能电池伏安特性曲线图

表１为添加不同厚度 PCBM 电子传输层的有

机太阳能电池性能参数.图４为开路电压随PCBM
厚度(d)的变化曲线图.

表１　添加不同厚度PCBM 电子传输层的

有机太阳能电池性能参数

d/nm Jsc/(mA􀅰cm－２) Voc/V FF η/％

０ １５􀆰４２０ ０􀆰６５２ ０􀆰５７３ ５􀆰７５７

２ １６􀆰３２２ ０􀆰６９８ ０􀆰７９８ ９􀆰０９６

５ １６􀆰５５０ ０􀆰６９９ ０􀆰７７９ ９􀆰０１５

１０ １６􀆰９０７ ０􀆰７０６ ０􀆰６４１ ７􀆰６５２

１５ １７􀆰２２９ ０􀆰７２５ ０􀆰４５１ ５􀆰６４１

２０ １７􀆰５０４ ０􀆰７５１ ０􀆰２９４ ３􀆰８６４

图４　有机太阳能电池的开路电压随PCBM 厚度的

变化曲线图
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从表１可以看出,PCBM 电子传输层厚度由

２nm 增加到１０nm 时,太阳能电池的开路电压变化

不大;但当 PCBM 电子传输层厚度为 １５~２０nm
时,开路电压增加明显.有机太阳能电池的开路电

压受各种因素的影响如器件结构、阴极功函数等.

Scharber等[１１]指出,有机太阳能电池的开路电压和

活性层材料的供体和受体有关系,并满足经验公式

(１).

Voc ＝
１
e

([EDonor
HOMO]－[EAcceptor

LUMO ])－０􀆰３V (１)

　　式中,Voc为开路电压,V;e 为电荷,１􀆰６EＧ１９;

EDonor
HOMO是供体材料离子热能,eV;EAcceptor

LUMO 是受体材料

亲和势,eV.０􀆰３V 与材料的态密度分布有关系.
以PCBM 作为有机太阳能电池的电子传输层,

随着PCBM 厚度的增加会改变供体材料和受体材

料的无序程度,从而影响开路电压的数值大小.因

此,随着PCBM 厚度的不断增加,无序程度越大,开
路电压变化也越大.

图５为有机太阳能电池的短路电流密度随

PCBM 厚度的变化曲线图.由图可见,随着PCBM
厚度的不断增加,短路电流密度也不断增加.供体

材料P３HT吸收光谱大概在５５０nm 左右,但受体材

料 PCBM 对 紫 外 光 具 有 较 强 的 吸 收 作 用.Liu
等[１２]通过添加１０~１８nm 的PCBM 材料,发现有机

太阳能电池在６００~８００nm 范围内的光吸收加强.
因此,随着PCBM 电子传输层的增加,有机太阳能

电池对光的吸收不断增强,提高了界面激子的产生

率.同时,PCBM 的添加增大了供体材料和受体材

料的界面积,提高了激子的分离效率,从而进一步提

高电子的传输,避免了空穴和电子复合,导致有机太

阳能电池短路电流密度不断增加.

图５　有机太阳能电池的短路电流密度

随PCBM 厚度的变化曲线图

２􀆰２　PCBM 电子缓冲层对有机太阳能电池内部参

数影响

图６为空穴Ｇ电子总复合率随活性层(P３HT∶
PCBM)厚度的变化曲线图.从图６可以看出,在活

性层厚度为０􀆰０７μm 时,添加PCBM 材料的有机太

阳能电池的空穴Ｇ电子总复合率小于未添加 PCBM
器件的总复合率;但活性层厚度大于０􀆰０７μm 时,添
加PCBM 材料的有机太阳能电池的空穴Ｇ电子总复

合率有增大的趋势.复合率的减小有利于空穴和电

子朝向各自的电极移动,形成光电流,从而导致短路

电流密度增大.

图６　有机太阳能电池的空穴Ｇ电子总复合率随活性层

厚度的变化曲线图

图７和图８分别为有机太阳能电池的空穴复合

率和电子复合率随活性层厚度的变化曲线图.由图

７和图８可以发现,在活性层厚度小于０􀆰０７μm 时,
添加PCBM 器件的空穴复合率和电子复合率均较

小,且小于未添加 PCBM 的器件;当活性层厚度大

于０􀆰０７μm 时,添加PCBM 器件的空穴复合率和电

子的复合率均较大,且大于未添加 PCBM 的器件.
空穴Ｇ电子总复合率是由空穴和电子各自复合率决

定,所以出现图６所示的曲线.

图７　有机太阳能电池的空穴复合率

随活性层厚度的变化曲线图

图８　有机太阳能电池的电子复合率

随活性层厚度的变化曲线图

图９和图１０分别为有机太阳能电池的空穴寿

命和电子寿命随活性层厚度的变化曲线图.
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图９　有机太阳能电池的空穴寿命

随活性层厚度的变化曲线图

图１０　有机太阳能电池的电子寿命

随活性层厚度的变化曲线图

从图９可以看出,当活性层厚度小于０􀆰０７μm
时,添加PCBM 缓冲层的有机太阳能电池的空穴寿

命大于未添加的器件.图１０可见,添加 PCBM 器

件的电子寿命明显大于未添加的器件.通过以上寿

命曲线的研究发现,添加 PCBM 作为电子传输层,
能有效提高电子和空穴寿命,从而降低电子和空穴的

复合率,进而提高有机太阳能电池的短路电流密度.
图１１和图１２给出填充因数和光电转化效率随

PCBM 厚度的变化曲线图.

图１１　有机太阳能电池的填充因数

随PCBM 厚度的变化曲线图

图１２　有机太阳能电池的光电转换效率

随PCBM 厚度的变化曲线图

有机太阳能电池的填充因数是指电池的最大输

出功率与开路电压和短路电流乘积比值,可以用公

式(２)表示.

FF ＝
Pmax

VocIsc
＝

VmaxImax

VocIsc
(２)

　　式中,FF 为填充因数,％;Pmax为最佳输出功

率,W;Imax为最佳输出电流,I;Vmax为最佳输出电

压,V;Voc是开路电压,V;Isc是短路电流,I;Pin为模

拟光源的入射功率,W.
填充因数是表征有机太阳能电池性能的重要参

数.研究发现,器件越接近二极管特性,填充因数越

大.通过模拟发现,随着 PCBM 厚度的增加,引起

器件内部串联电阻增加,使得器件的填充因数和光

电转化效率变小,如图１所示.LiuZ等[１２]指出,随
着PCBM 厚度的增加,填充因子不断减小,最终诱

发光伏器件的SＧkinks电流特性.因此,实验结果

和理论模型相符.

３　结论

本实验主要采用 PCBM 材料作为有机太阳能

电池电子缓冲层进行研究,并与传统的异质结器件

进行对比.研究表明,添加PCBM 材料作为电子缓

冲层能有效地提高器件的开路电压、短路电流密度

以及光电转化效率.从器件内部微观结构分析可以

看出,添加PCBM 作为电子缓冲层能有效地提高空

穴Ｇ电子的寿命,减小空穴和电子的复合率,进而提

高有机太阳能电池的光电转化效率.但随着PCBM
厚度的不断增加,有机太阳能电池的光电转化效率

逐渐降低,这是由于器件内部未形成良好的二极管

效应所致.通过理论分析研究对实验室制作高效率

的有机太阳能电池具有重要的指导意义.
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