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有机太阳能电池因其质轻、柔性、半透明和可通过溶

液加工实现大面积器件制备等特性, 在可穿戴电子设备和建

筑一体化等领域展现出巨大的应用前景. 相比于无机半导体

材料, 有机半导体材料通常具有较低的介电常数, 其吸收光

子后产生的Frenkel激子受库伦力束缚作用, 无法直接解离成

自由电荷. 1995年, Heeger等人[1]提出“本体异质结”概念, 即

给体材料和受体材料在整个活性层范围充分混合, 一方面提

供大量给/受体界面用于光生激子解离, 另一方面形成连续互

穿的给/受体相分离结构用于高效电荷传输. 在过去的几十年

中, 为了提高有机太阳能电池的光电转换效率, 研究人员在

新型给体材料、受体材料和器件工程等方面开展了大量工

作并取得了突破性进展. 自2015年, Zhan课题组[2]报道了新型

稠环非富勒烯电子受体材料ITIC以来, 基于非富勒烯电子受

体材料的有机太阳能电池光电转换效率的不断取得新突破.
2019年, Zou课题组[3]报道了A-DA’D-A型非富勒烯电子受体

材料Y6, 单结有机太阳能电池光电转换效率超过15%. 2021
年, Hou课题组[4]首次报道了光电转换效率突破20%的叠层有

机太阳能电池. 然而, 较为复杂的器件制备工艺和高成本限

制了实际应用. 发展新型活性层材料或器件工艺对实现有机

太阳能电池性能突破极具迫切性和挑战性, 同时对实现有机

太阳能电池的商业价值也具有重要意义.
有机太阳能电池的光电转换效率(PCE)主要由三个参数

决定: PCE = VOC × JSC × FF/Pin, 其中VOC为开路电压, JSC为短

路电流密度, FF为填充因子, Pin为入射光功率. Shockley-
Queisser(S-Q)理论预测有机太阳能电池的极限效率约为33%,
这表明有机太阳能电池仍有很大提升空间. 缩短实际效率与

S-Q理想效率之间差距的关键在于如何通过分子设计和器件

工程同时减少电压损失获得高VOC, 提高光子利用率实现高

JSC, 以及保持理想共混薄膜纳米形貌实现高FF. 基于S-Q理

论, 理想太阳能电池的电压损失范围在0.20~0.30 eV[5]. 目前,
非富勒烯基有机太阳能带电池仍表现出较大的电压损失

(~0.50 eV), 这主要是吸收边展宽和较强的非辐弛豫引起的.
最近研究表明, 抑制带尾能量无序度[6]和增强局域激发(LE)
态与电荷转移(CT)态之间的杂化程度[7]能有效减小复合导致

的电压损失. 在光子利用率方面, 传统硅基太阳能电池的JSC
可达到S-Q理论值的90%, 高于当前有机太阳能电池的80%.
有机太阳能电池的光子损失主要来源于三方面: (1) 内量子

转换效率损失; (2) 中间层和电极的寄生吸收; (3) 器件反射.
其中, 内量子转换效率损失主要与活性层材料相关, 后两点

由器件结构决定. 进一步提升JSC亟需材料设计和器件结构优

化的共同努力. 填充因子是影响光电转换效率的另一个关键

因素, 其损失主要来源于界面和体相的电荷复合, 这与有机

半导体较低的载流子迁移率和活性层共混纳米形貌紧密相

关. 引入第三种光活性材料来构建三元有机太阳能电池是一

种提高器件性能的有效策略[8]. 三元共混薄膜的构筑可以实

现互补性吸收、拓宽吸收窗口, 提高太阳光谱利用率; 另一

方面, 第三组分的加入可有效调控活性层的纳米形貌, 构筑

理想的双连续相分离网络结构, 实现高效电荷传输. 理性设

计光活性层材料来构建高性能三元有机太阳能电池是实现

效率突破的关键[8].
非富勒烯受体材料的光电特性和固态聚集行为受共轭

骨架主链和侧基协同调控. 近期研究表明不对称非富勒烯受
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体表现出更大的偶极矩和分子间结合能, 有助于促进电荷传

输. 基于此, 我们在不对称分子骨架内侧引入新型的苯基烷

基侧基(2-苯乙基-6-苯基己基)合成了非富勒烯受体材料Z8
(图1(a))[9]. 苯基烷基侧基的引入提高了非富勒烯受体材料的

荧光量子产率和激子离域性, 减小了非辐射能量损失. 苯基

烷基侧基可通过“苯基-苯基”“苯基-共轭骨架”相互作用参与

受体分子内和分子间堆积, 有效抑制分子振动, 降低了电子-
声子耦合; 另一方面苯基烷基侧基可以增强给/受体材料相互

间作用, 促进电荷转移. 非富勒烯受体材料Z8与L8-BO具有

良好的混溶性, 可形成合金受体; 在与D18作为给体的三元

器件中可实现20.2%的光电转换效率(中国计量科学研究院

第三方认证效率为19.8%).相比于二元器件,三元器件实现了

开路电压、短路电流和填充因子的协同提升(图1(b)), 这与第

三组分优异的光电性质和固态分子聚集行为密切相关. 引入

兼具高发光效率和高激子离域特性的非富勒烯受体Z8有效

降低了共混体系的非辐射能量损失; 拓宽的光响应范围和低

的电荷复合有利于实现高光电流; 理想共混薄膜形貌(增强的

结晶性、合适的相区尺寸、垂直组分分布)的形成进一步提

升了器件的填充因子. 此外, 针对最优的D18:Z8:L8-BO三元

体系, 我们在S-Q条件下计算了有机太阳能电池器件效率损

失的主要途径: 光子损失和载流子损失(图1(c)), 并对器件性

能提升的空间进行了分析(图1(d)), 相关研究为发展更高性能

的有机太阳能电池提供了理论支持——即性能的进一步提

升需要整合材料创新和器件工程. 一方面, 研究人员应开发

兼具高发光和高迁移率的新一代光伏材料; 另一方面, 器件

结构需要进一步优化, 从而最大限度地消除光子损失和载流

子损失. 这些方向将为有机太阳能电池性能的提升提供更广

阔的研究空间.
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Figure 1 (Color online) Chemical structure and the photovoltaic performance analysis of the investigated system. (a) Molecular structure of D18, Z8,
and L8-BO. (b) The voltage-current density curves of the binary and ternary devices. (c) Comparison of the photon loss (j=JSC/JSC,SQ) and carrier loss
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