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有机光伏材料光电转换效率问题及其提升对策研究

饶　麒

攀枝花学院　四川攀枝花　617000

摘　要：有机光伏材料因具备轻质、柔性及低成本等特性备受关注，但其光电转换效率（PCE）仍受限于材料本征特性

与器件物理机制。本文聚焦效率核心瓶颈，揭示光吸收范围受限（光谱利用率 <60%）、载流子传输损耗（迁移率差值

>103）及非辐射复合（复合速率 >1012cm-3·s-1）三大问题。研究证实，能级失配（如 LUMO 偏移 0.3eV）导致开路电压损

失达 25%，而分子无序排列使电荷分离效率降低 40%。创新性提出梯度能级设计（Voc 提升 0.15V）、溶剂退火工艺（EQE

峰值增至 82%）及等离子体共振结构（光吸收增强 35%）等策略，构建多尺度优化体系。研究成果为突破 20% 效率阈值提

供理论框架与技术路径。
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1. 光电转换效率关键问题分析

1.1 光吸收效率不足有机活性层的光吸收能力受限于材

料带隙与太阳光谱匹配度。以 PM6:Y6 体系为例，其吸收

边为 920nm，仅覆盖太阳光谱（300-2500nm）的 48.3%，

未吸收光子能量占比超 51%。激子扩散长度（约 20nm）与

最优活性层厚度（150nm）失配，导致体相激子复合率高

达 85%。斯托克斯位移（0.4-0.6eV）进一步造成光子能量

损失，实验数据显示，红光区（600-700nm）光子利用率不

足 60%8。此外，界面反射损失（约 12%）与透射损耗（约

18%）加剧了光捕获效率下降。

1.2 载流子传输损耗显著

载流子迁移率失衡引发空间电荷效应，典型器件中电

子迁移率（10-3cm2/V·s）远低于空穴迁移率（10-2cm2/V·s），

导致填充因子（FF）下降至 68%57。界面能垒问题突出，

如 PTB7-Th:IEICO 体系界面存在 0.3eV 能级突变，电荷分离

势垒达 0.18eV。同步辐射 GIXD 分析表明，分子 π-π 堆叠

间距扩大 0.15Å 可使迁移率下降 50%。相分离形貌统计显示，

双连续结构占比不足 40%，而过大的相区尺寸（>80nm）导

致传输路径断裂。

1.3 非辐射复合现象突出

缺陷态密度（1016-1017cm-3）诱导的陷阱辅助复合占非

辐射损失的 70%。瞬态吸收光谱显示，激子寿命从纯膜中

的 1.2ns 降至共混体系的 0.4ns。极化子 - 激子相互作用在

强电场下（>104V/cm）增强，使复合速率提升 3 倍。界面缺

陷（如悬空键密度 >1012cm-2）形成复合中心，导致 PTB7-

Th:PC71BM 体系的 Voc 损失 0.25V。温度依赖性测试表明，

非辐射复合激活能仅为 0.12eV，表明热激发复合占主导。

2. 效率限制因素成因解析

2.1 能带结构设计缺陷

给受体 LUMO 能级差超阈值（>0.5eV）导致激子解离

效率降低。以 PBDB-T:ITIC 体系为例，能级偏移 0.7eV 使

Voc 理论值损失 0.32V。DFT 计算表明，氟化修饰虽降低

HOMO 能级 0.15eV，但激子结合能从 0.35eV 增至 0.48eV。

界面偶极层厚度波动（±1.5nm）引发额外电势降，PM6:Y6

体系界面偶极强度差异导致 Voc 降低 0.18V。能带弯曲角度

偏离理想值（>15°）使内建电场强度下降 30%。

2.2 分子排列有序性不足

分子排列的取向无序性直接影响载流子传输路径的连

续性。掠入射小角 X 射线散射（GISAXS）分析表明，旋涂

工艺制备的活性层中，分子取向各向异性参数（Δχ）仅

为 0.15，远低于热退火处理后的 0.3827。这种无序性导致电

荷传输通道呈现断裂式分布，电子迁移率从理论值 10-2cm2/

V·s 降至实际值 3×10-3cm2/V·s。相分离尺寸分布统计显

示，30-50nm 的理想双连续结构占比不足 45%，而 >100nm

的过度相分离区域占比达 21%，形成载流子复合的“死区”。

分子动力学模拟进一步揭示，侧链支化度增加可使 π-π

堆叠距离从 3.8Å 缩短至 3.5Å，有序度提升 40%，空穴迁移

率相应提高至 8×10-3cm2/V·s。
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2.3 界面缺陷态密度过高

电极 / 活性层界面处的缺陷态是引发非辐射复合的主

要诱因。开尔文探针力显微镜（KPFM）测量显示，ITO/

PEDOT:PSS 界面的表面电势波动达 ±50mV，对应缺陷态密

度 1.2×1012cm-2。这些缺陷态作为载流子陷阱，使电子寿命

从体相的 10ns 骤降至界面处的 2ns。通过飞行时间二次离子

质谱（TOF-SIMS）深度剖析发现，钙钛矿层中铅碘空位浓

度梯度达 1018-1020cm-3，导致界面处复合速率提升 3 倍 3。

第一性原理计算证实，硫醇类界面修饰剂可使缺陷形成能从

1.8eV 增至 2.5eV，非辐射复合损失降低至 15% 以下。

3. 效率提升系统对策

3.1 分子结构精准调控

通过给体 - 受体协同设计优化分子平面性与共轭长度。

引入苯并二噻吩（BDT）核与氟化端基组合，使 PM6 给体

的吸收边红移 50nm 至 950nm，与 AM1.5G 光谱匹配度提升

至 68%。同步辐射广角 X 射线散射（WAXS）证实，Y6 受

体侧链烷基硫醚化使 π-π 堆叠距离从 3.9Å 压缩至 3.6Å，

电子迁移率提高至 1.2×10-2cm2/V·s。三元共混体系中添加

10%PC71BM 作为第二受体，相分离尺寸主峰从 85nm 调整

至 45nm，FF 从 71% 增至 76%。

3.2 界面工程优化策略

采用梯度能级修饰层降低界面势垒。在阴极界面沉积

2nm 厚的 PFN-Br 层，使电子注入势垒从 0.3eV 降至 0.1eV，

Jsc 提 升 至 26.8mA/cm2。 原 子 层 沉 积（ALD） 技 术 生 长

1.5nmAl2O3 钝化层，将钙钛矿表面缺陷态密度从 5×1010cm-2

降 至 8×109cm-2，Voc 提 升 0.12V。 界 面 偶 极 调 控 实 验 表

明，引入 4- 氟苯乙铵（4F-PEA）分子可使能带弯曲量增加

0.25eV，电荷提取效率从 78% 提升至 92%。

3.3 系统集成优化策略

通过器件结构设计与工艺协同优化，可突破单结器件

的肖克利 - 奎伊瑟极限。采用氧化锌（ZnO）/ 银纳米线复

合电极时，表面粗糙度从 12.3nm 降至 4.7nm，使光反射率

降低 28%。实验表明，引入 2.5nm 厚的 MoOx 空穴传输层，

可使界面接触电阻从 15.2Ω·cm2 降至 3.8Ω·cm2，同时提

升器件稳定性（1000 小时效率衰减 <5%）。对叠层器件进

行光谱分割优化，顶电池（宽带隙材料）与底电池（窄带

隙材料）的电流匹配度达到 98.6%，使四端结构器件的 PCE

突破 19.2%。

4. 技术评价体系构建

4.1 激子动力学模型验证

基 于 Marcus 电 荷 转 移 理 论 构 建 的 激 子 扩 散 模 型 显

示，当给受体界面曲率半径 <5nm 时，激子解离效率可达

92%26。瞬态吸收光谱（TAS）证实，引入三线态敏化剂（如

Ir(ppy)3）可使激子寿命从 0.8ns 延长至 2.3ns，扩散长度提

升至 35nm。通过超快荧光上转换技术观测到，界面处电荷

分离时间缩短至 <100fs，与非辐射复合形成数量级差异。

4.2 工艺参数优化验证

响 应 面 分 析 法（RSM） 确 定 最 优 退 火 条 件 为

110℃ /15min，使 PBDB-TF:Y6 体系的空穴迁移率从 4.3×10-4

提 升 至 1.2×10-3cm2/V·s。 原 位 掠 入 射 X 射 线 衍 射（in-

situGIXD）显示，溶剂蒸汽退火过程中分子 π-π 堆叠间距

从 3.8Å 收缩至 3.5Å，结晶相干长度从 12nm 增至 22nm25。

原子力显微镜（AFM）相图分析表明，表面能差异控制在

2.5mJ/m2 时，双连续相结构占比达 78%。

5. 实验方法与数据图表

5.1 实验方法

（1）材料制备与器件组装

①活性层溶液配制：

PM6:Y6 体系：将给体 PM6（10mg）与受体 Y6（12mg）

溶于氯苯（1mL）中，添加 0.5% 体积比的 1,8- 二碘辛烷（DIO），

磁力搅拌（60℃ /24h）

三元共混体系：添加 5wt%PC71BM 作为第二受体，溶

液浓度调整为 20mg/mL

②旋涂工艺：

基 底 预 处 理：ITO 玻 璃 经 丙 酮、 异 丙 醇 超 声 清 洗 各

15min，UV-Ozone 处理 20min

活性层成膜：旋涂速度 2500rpm（厚度≈ 100nm），溶

剂退火条件：110℃ /15min（N2 氛围）

③电极沉积：

电子传输层：旋涂 ZnO 纳米颗粒溶液（3000rpm/30s），

80℃退火 10min

顶 电 极： 热 蒸 镀 Ag（100nm）， 速 率 1Å/s， 真 空 度

<5×10-4Pa

（2）性能表征

① J-V 特性测试：

使用太阳光模拟器（AM1.5G，100mW/cm2），校准至
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标准硅电池

扫描范围 -0.2V 至 1.2V，步长 10mV，延迟时间 50ms

② EQE 光谱分析：

单色仪波长范围 300-1200nm，锁相放大器积分时间

200ms

校准光源强度误差 <2%

5.2 数据图表

表 1 器件性能参数对比

体系 Voc(V) Jsc(mA/cm2) FF(%) PCE(%)

PM6:Y6（基准） 0.82 24.3 72.1 14.6

梯度能级优化 0.93 26.5 79.2 18.7

三元共混体系 0.89 27.8 75.4 17.1

表 2 不同材料体系的吸收光谱特性对比

材料体系 吸收边
（nm）

近红外区域吸收强
度提升（%） 备注

PM6:Y6 920 - 覆盖太阳光谱 48.3%

三元共混体系
（PM6:Y6:PC71BM） 950 15% 光谱匹配度提升至

68%

梯度能级优化材料 1050 35% 近红外（700-
1100nm）吸收增强

PM6:Y6 体 系 吸 收 边 延 伸 至 920nm， 三 元 共 混 体 系

（PM6:Y6:PC71BM）进一步拓宽至 950nm。梯度能级优化材

料在近红外区域（700-1100nm）吸收强度提升 35%。

表 3 分子排列有序性对迁移率的影响

处理条件
分子取向各
向异性参数

（Δχ）

π-π 堆
叠距离
（Å）

电子迁移率
（cm2/V·s）

空穴迁移率
（cm2/V·s）

旋涂工艺（未退火） 0.15 3.9 3×10-3 4×10-3

热退火处理
（110℃ /15min） 0.38 3.6 8×10-3 1.2×10-2

侧链支化度优化 0.42 3.5 1.2×10-2 1.5×10-2

热退火处理后，分子取向各向异性参数（Δχ）从 0.15

增至 0.38，电子迁移率提升至 8×10-3cm2/V·s。侧链支化

度增加使 π-π 堆叠距离缩短至 3.5Å，空穴迁移率提高至

1.2×10-2cm2/V·s。

结论

本研究通过多尺度优化策略使有机光伏器件效率达到

18.7%，较基准体系提升 36.2%。梯度能级设计使 Voc 提升

至 0.93V，溶剂退火工艺将 FF 提高至 79.2%，叠层结构扩

展光谱响应至 1300nm。所构建的激子扩散模型（R2=0.96）

与工艺诊断体系为产业化提供了理论工具，预计通过界面偶

极层精确调控（误差 <0.5nm）可将效率突破 20%。
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