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有机光伏研究进展 
李腾飞    占肖卫* 

(北京大学  工学院材料科学与工程系  北京 100871) 

摘要  以有机半导体材料为活性层的有机太阳能电池, 可通过印刷制备大面积柔性器件, 具有成本低、多彩、半透明

等特点, 是一种极具发展前景的光伏技术. 研究者们多年来致力于设计高性能光伏材料, 优化器件界面, 改善活性层

微观形貌, 开发新型器件结构, 探究器件工作机理等, 目前实验室制备的小面积有机太阳能电池的能量转换效率已经

超过 18%. 另外, 面向有机光伏产业化, 在制备大面积柔性器件、降低器件成本、提高器件寿命以及探究光伏建筑一

体化和室内光伏等潜在应用方面的研究也取得了重要进展, 在国际上处于领跑地位. 中国科学家在有机光伏领域做出

了诸多开创性和引领性的工作. 本文首先对有机太阳能电池的背景进行简单介绍, 接着按照分子工程、器件工程、器

件物理和应用探索四个方面综述有机光伏领域的重要研究进展, 最后对有机光伏所面临的机遇与挑战进行展望.  
关键词  有机太阳能电池; 分子工程; 器件工程; 器件物理; 应用探索 

Advances in Organic Photovoltaics  
Tengfei Li    Xiaowei Zhan* 

(Department of Materials Science and Engineering, College of Engineering, Peking University, Beijing 100871, China) 

Abstract  Organic solar cells (OSCs), based on organic semiconductor materials as photoactive layers, have attracted broad 
interest as a promising next-generation photovoltaic technology, since they can be fabricated into low-cost, colorful, semi-
transparent, flexible, and large-area devices through printing process. In the past decades, enormous efforts have been dedi-
cated to improving power conversion efficiencies (PCEs) of OSCs, such as designing high-performance photovoltaic materi-
als, optimizing device interfacial layers, controlling active layer morphology, developing new device architectures, and elu-
cidating device working mechanism. Nowadays, the PCEs of small-area OSCs have exceeded 18%. In addition, in order to 
realize commercialization of OSCs, considerable progress has been made in manufacturing large-area OSCs, reducing cost, 
improving lifetime, and exploring potential applications in building integrated photovoltaics and indoor photovoltaics. Chi-
nese researchers have made pioneering and leading contributions in this field. In this review, first, we briefly introduce basic 
knowledge of OSCs; then, summarize important recent research progress in terms of molecular engineering, device engi-
neering, device physics and application exploration; finally, analyze challenges and future prospects of this field. 
Keywords  organic solar cell; molecular engineering; device engineering; device physics; application exploration 

  
1  引言 

近几年, 无污染、可再生的太阳能成为科学研究与

商业应用的热点. 其中, 基于光伏效应的太阳能电池, 
因其可以安全高效地将太阳能转换成电能而获得特别

的青睐. 发展至今, 以单晶硅和多晶硅为代表的第一代

太阳能电池已经相对成熟, 但制备工艺复杂; 以砷化镓

和铜铟镓硒为代表的第二代无机薄膜太阳能电池尽管

能量转换效率高, 但价格昂贵, 重金属所带来的安全隐

患和污染问题难以避免. 目前, 以钙钛矿、量子点和有

机半导体材料为代表的第三代新型太阳能电池逐渐成

为研究热点. 与其他几类新型太阳能电池相比, 有机半

导体材料的一些特性使得有机太阳能电池(organic solar 
cells, OSCs)具备一些特殊优势. 比如, 高吸光系数使光

活性层在较薄(100～200 nm)的情况下就可以捕获大部

分光子同时避免严重的电荷复合, 从而使器件变得更加

轻薄和透明; 较好的耐弯折性和溶解性使器件可通过卷

对卷印刷的方式实现大面积柔性制备; 结构的多样性使

材料的能级和吸收易调节, 从而使器件变得多彩. 基于

以上特性, 有机太阳能电池在光伏建筑一体化、可穿戴

器件、室内光伏等领域具备了得天独厚的产业化优势.  
世界上第一个有机太阳能电池的制备可以追溯到

1958 年, Kearns 和 Calvin[1]在两个功函数不同的电极之

间夹入光活性层酞菁镁, 然而该器件的输出功率极低, 
只有 3×10–12 W. 有机半导体材料相对介电常数较低, 
光照不能产生自由的电子和空穴, 而是产生电子-空穴

对, 即 Frenkel 激子, 较大的束缚能(0.3～1 eV)使其在室

温下难以解离, 从而导致电荷复合严重, 器件效率极低. 
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1986 年, 邓青云[2]首次制备了平面异质结型有机太阳能

电池, 光活性层由蒸镀的电子给体材料酞菁铜与受体材

料苝酰亚胺衍生物组成, 二者之间的能级差为激子解离

提供了驱动力, 提高了电荷分离效率, 实现了近 1%的

能量转换效率. 然而, 由于有机半导体的激子寿命较短, 
扩散长度只有 10～20 nm, 而平面异质结型器件中给受

体材料各自成膜, 相分离尺度大, 给受体界面少, 导致

距离界面较远的大部分激子解离困难, 电荷复合严重, 
效率难以提升. 1995 年, Heeger 与 Wudl 等[3]将富勒烯衍

生物 PC61BM 作为受体材料, 制备了可溶液加工的本体

异质结型(bulk heterojunction, BHJ)有机太阳能电池, 在
简化了活性层制备过程的同时大幅增加了给受体的接

触界面, 有效解决了激子扩散长度短所带来的电荷分离

效率低的问题, 将器件效率大幅提升至 2.9%. 之后, 本
体异质结型有机太阳能电池逐渐成为研究的主流. 

有机太阳能电池的器件结构一般由五部分组成: 透
明基底(玻璃、塑料等)、透明电极(氧化铟锡(ITO)等)、
活性层、金属电极(Al、Ag 等)以及电极与活性层之间的

界面修饰层 (图 1). 其中 , 活性层一般由电子给体

(electron donor, D)和电子受体(electron acceptor, A)共混

组成. 有机太阳能电池的分类方法较多, 按照活性层上

下电极的功函数大小可分为正向电池和反向电池; 按照

活性层成膜方式可分为平面异质结电池和本体异质结

电池; 按照活性层层数可分为单结电池和多结电池; 按
照活性层受体材料种类可分为富勒烯电池和非富勒烯

电池.  

有机太阳能电池的能量转换过程如下, 当太阳光透

过透明基底和电极入射到活性层后, 给受体材料吸收大

于其带隙能量的光子, 电子从最高占据分子轨道(the 
highest occupied molecular orbital, HOMO)被激发跃迁至

最低未占据分子轨道(the lowest unoccupied molecular 
orbital, LUMO), 同时在 HOMO 处产生对应的空穴. 由
于有机材料的相对介电常数较小, 此时的电子与空穴以

束缚态的激子状态存在. 之后, 激子扩散到给受体界面

处, 在能级差的驱动下, 激子发生解离, 实现电荷分离. 
随后, 在内建电场的作用下, 自由的空穴和电子分别沿

着给体和受体材料的连续通道传输到达阳极和阴极处, 
被电极收集而输出到外电路形成电流(图 1).  

有机太阳能电池的光伏性能一般由能量转换效率

(power conversion efficiency, PCE), 即入射光能量(Pin)
转换成电池最大输出功率(Pmax)的比例来表示, Pmax为开

路电压 (open-circuit voltage, VOC) 、短路电流密度

(short-circuit current density, JSC)和填充因子(fill factor, 
FF)三个性能参数的乘积, 以上参数均可由输出特性 J-V
曲线得出(图 1). 其中, VOC 主要与活性层材料的能级、

活性层形貌、界面偶极和温度等有关; JSC 与入射光强

度、活性层吸光能力和形貌等有关; FF 与活性层材料的

载流子迁移率、活性层形貌和器件的串并联电阻等有关. 
此外, 外量子效率(external quantum efficiency, EQE)也
是表征电池性能的重要指标, 表示在某一给定的波长

下, 入射的光子转换成外电路中电子的比例.  
 

 
图 1  本体异质结型有机太阳能电池的(a)器件结构、(b)输出特性 J-V 曲线和(c)工作机理(以激发给体为例) 
Figure 1  (a) The device structure, (b) output characteristic current density-voltage curve, and (c) working mechanism of BHJ OSCs (take the example of 
donor excitation)  
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自本体异质结型有机太阳能电池出现以来, 有机光

伏领域发展迅速, 尤其是在过去十年(2010～2020)中, 
在新型高性能光伏材料的设计与合成、界面修饰材料的

设计与合成、活性层微观形貌的调控、新型器件结构的

开发、器件工作机理的探究等方面取得了巨大进展, 目
前有机太阳能电池的能量转换效率已经超过 18%[4]. 另
外, 结合有机光伏的独特优势和产业化需求, 在制备大

面积组件、降低器件成本、提高器件寿命以及探究柔性

器件、光伏建筑一体化、室内光伏等潜在应用方面的研

究也获得了重要进展. 在此, 我们按照分子工程、器件

工程、器件物理、应用探索四个方面对有机光伏领域的

重要研究进展进行综述并对有机光伏面临的机遇与挑

战进行展望.  

2  分子工程 

有机太阳能电池的活性层是能量转换过程的关键, 
一般由电子给体和受体材料共混组成, 材料的选择与搭

配决定了器件光伏性能的潜力. 目前, 高性能器件的活

性层材料一般需满足如下要求: (i)高的摩尔消光系数和

互补的吸收光谱, 便于获得高的 JSC; (ii)匹配的能级结

构, 在满足激子解离需要的前提下, 增加给体HOMO与

受体 LUMO 能级的差值, 利于获得高的 VOC; (iii)良好的

结晶性与溶解性, 形成合适的相区尺寸和高的相区纯

度, 从而获得高的激子解离效率以及平衡的电荷传输, 
便于获得高的 FF. 此外, 考虑到产业化的组件成本与寿

命, 光伏材料还要易于合成与提纯、成本低廉、结构与

形貌稳定. 在此, 我们按照给体分子工程与受体分子工

程对近几年代表性的高性能光伏材料的分子设计进行

介绍.  

2.1  给体分子工程 
有机太阳能电池发展的早中期 , 以 PC61BM[5]和

PC71BM[6]为代表的富勒烯及其衍生物(图 2), 由于其高

的电子亲和势、各向同性的电子传输能力和高的电子迁

移率, 在电子受体材料中占据了统治地位, 这一阶段通

常被称为富勒烯时代. 2010 年, 李永舫等设计合成了茚

双加成富勒烯材料, 如 IC60BA[7]和 IC70BA[8]. 相比于

PCBM 类材料, 其具有较高的 LUMO 能级, 从而可获得

更高的 VOC. 然而, 富勒烯受体分子结构的局限性导致

其可见光区吸收较弱, 能级可调性差. 在有机光伏发展

的早中期, 光伏材料的分子设计主要集中于给体材料, 
按照分子结构可分为聚合物给体(图 3)和小分子给体(图
4). 需要注意的是, 此部分所提及的给体材料主要是针

对富勒烯受体材料设计, 因此, 主要讨论其与富勒烯受

体匹配时的光伏性能. 材料的吸收、能级、迁移率等基

本性质和光伏器件性能见表 1. 此外, 随着近几年非富

勒烯受体的迅速发展, 许多针对富勒烯受体所设计的给

体材料与非富勒烯受体也可表现出优异的性能, 而且针

对非富勒烯受体材料也设计出了许多新的高性能给体

材料, 将在受体分子工程部分进行相应介绍.  

 
图 2  富勒烯及其代表性衍生物的化学结构 
Figure 2  Chemical structures of fullerenes and their representative 
derivatives 

 
图 3  富勒烯电池中代表性聚合物给体的化学结构 
Figure 3  Chemical structures of representative polymer electron donors in fullerene-based OSCs  
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图 4  富勒烯电池中代表性小分子给体的化学结构 
Figure 4  Chemical structures of representative small-molecule electron donors in fullerene-based OSCs 

表 1  富勒烯电池中代表性给体材料的光电性质与光伏器件性能 
Table 1  Optoelectronic properties and OSC device parameters for representative electron donors in fullerene-based OSCs 

Donor λmax
a/ 

nm 
Eg

b/ 
eV 

HOMO/LUMOc 
/eV 

μh
d/ 

(cm2•V–1•s–1) Acceptor VOC/V JSC/ 
(mA•cm–2) FF/% PCE/% Ref. 

P3HT 552 1.9 –4.8/–2.7 - 
PC61BM 0.63 9.5 68 5e [38] 

IC70BA 0.870 11.35 75.0 7.40 [11] 

POD2T-DTBT - 1.59 –5.18/- 0.20 (o) PC71BM 0.722 12.3 70.5 6.26 [13] 

FBT-Th4(1,4) 692 1.62 –5.36/- 1.92 (o) PC71BM 0.76 16.2 62.1 7.64 [14] 

PffBT4T-C9C13 - - - - PC71BM 0.7907 19.8 73.5 11.48 [15] 

PNTz4T 725 1.54 –5.16/–3.77 0.56 (o) PC71BM 0.708 19.4 73.4 10.1 [16] 

PNTT 747 1.42 –5.36/–3.48 - PC71BM 0.77 20.5 71.6 11.3 [17] 

PTB7 - 1.63 –5.15/–3.31 5.8×10–4 (s) PC71BM 0.74 14.50 68.97 7.40 [22] 

PBDTTT-C-T 692 1.58 –5.11/–3.25 0.011 (o) PC71BM 0.74 17.48 58.7 7.59 [23] 

PTB7-Th - 1.58 –5.22/–3.64 - PC71BM 0.80 15.73 74.3 9.35 [24] 

FTAZ - 2.0 –5.36/–3.05 6.76×10–5 (s) PC61BM 0.79 12.45 72.2 7.10 [25] 

PTzBI 587 1.81 –5.34/–3.46 - PC71BM 0.87 13.50 73.95 8.63 [26] 

PBDB-T 622 - –5.23/–3.18 - PC61BM 0.86 10.68 72.27 6.67 [27] 

PM6 614 1.80 –5.45/- - PC71BM 0.98 12.7 74 9.2 [28] 

PDBT-T1 628 1.85 –5.36/–3.43 0.03 (o) PC71BM 0.92 14.11 75.0 9.74 [29] 

PBT1-C - 1.84 –5.43/–3.36 1.8×10–3 (s) PC71BM 0.93 13.1 78.9 9.7f [30] 

DTS(PTTh2)2 - 1.5 –5.2/–3.6 0.12 (o) PC71BM 0.78 14.4 59.3 6.70 [31] 

IDTT-FBT-3T 645 1.69 –5.26/- - PC71BM 0.95 12.4 55 6.54 [32] 

DRCN5T 685 1.60 –5.22/–3.41 - PC71BM 0.92 15.88 69 10.08 [33] 

DR3TSBDT 633 1.74 –5.07/- - PC71BM 0.92 14.61 74 9.95 [34] 

BTR 620 1.82 –5.34/–3.52 0.1 (o) PC71BM 0.90 13.90 74 9.3 [35] 

BTID-2F - 1.68 –5.33/–3.46 3×10–4 (s) PC71BM 0.95 15.7 76.0 11.3 [36] 

DPPEZnP-TEH 802 1.37 –5.14/–3.76 1.12×10–3 (s) PC61BM 0.78 16.76 61..80 8.08 [37] 
a 薄膜最大吸收峰; b 薄膜吸收边得出的光学带隙; c 循环伏安法测得; d 空穴迁移率: (s) SCLC 测得, (o) OFET 测得; e 80 mW•cm–2; f 平均值.  
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2.1.1  聚合物给体 
经典的聚合物给体聚 3-己基噻吩(P3HT), 由于其结

构与合成简单、成本低廉且空穴迁移率高而被广泛使 
用 [9]. 基于 P3HT:PC61BM 体系的器件效率可以达到

4%～5%[10], 而与LUMO能级更高的 IC70BA共混后, 效
率可进一步提升至 7.40%[11].  

然而, P3HT较宽的带隙(约 1.9 eV)和较高的HOMO
能级(约–4.8 eV)制约了器件的 JSC和VOC, 导致效率难以

进一步提升. 因此, 研究者们将目光投向了 D-A 共聚物

类材料, 通过改变分子内的推拉电子作用调节电荷转移

强度, 从而大范围调控材料的吸收和能级. 2003 年, 
Andersson 等[12]利用芴与苯并噻二唑单元合成了首个

D-A 共聚物材料. 之后, 越来越多的 D-A 共聚物材料被

设计和合成, 并逐渐在聚合物给体材料中占据主导地

位. 按照主链结构中给电子单元的不同, 主要有噻吩类

和苯并二噻吩类 D-A 共聚物.  
噻吩类 D-A 共聚物由吸电子单元与联/并噻吩共聚

而成, 其中, 基于苯并噻二唑和萘并双噻二唑单元的材

料表现尤为突出. 2011 年, 陈志宽等[13]基于苯并噻二唑

单 元 与 带 烷 基 侧 链 的 四 联 噻 吩 共 聚 得 到 了

POD2T-DTBT, 该材料具有较深的 HOMO 能级(–5.18 
eV)、较窄的带隙(1.59 eV)以及较高的空穴迁移率(有机

场效应晶体管(OFET)迁移率为 0.20 cm2•V–1•s–1), 基于

POD2T-DTBT:PC71BM 共混膜的器件获得了 6.26%的效

率. 2014 年, 陈军武等[14]使用二氟取代的苯并噻二唑单

元与更长烷基侧链的四联噻吩合成了 FBT-Th4(1,4). 氟
原子的电负性强且体积小, 在有效拉低材料 HOMO 能

级的同时不会产生明显的位阻, 而且形成的氢键等弱相

互作用增强了分子骨架的平面性, 使得该聚合物在室温

下具有非常强的结晶性, OFET 测得的空穴迁移率达到

1.92 cm2•V–1•s–1. 基于FBT-Th4(1,4):PC71BM共混膜的器

件膜厚耐受性较强 , 在较宽的膜厚范围内(100～440 
nm)可实现 6.5%以上的效率, 最高效率达 7.64%. 随后, 
颜河等[15]系统研究了基于苯并噻二唑、二氟取代的苯并

噻二唑和萘并双噻二唑单元与四联噻吩的共聚物性能, 
发现这类材料在高温下具有较好的溶解性而冷却至室

温后则会强聚集, 其中基于 PffBT4T-C9C13:PC71BM 的

器件获得了 11.48%的认证效率, 刷新了当时富勒烯太

阳能电池的效率纪录. 此外, 2015 年, Murata 等[16]针对

之前设计的基于萘并双噻二唑单元与四联噻吩的聚合

物 PNTz4T 进行器件优化, 与 PC71BM 共混也获得了超

过 10%的效率. 2017 年, 黄飞等[17]将常用的四联噻吩改

为三联噻吩, 报道了基于萘并双噻二唑单元的 PNTT, 
基于 PNTT:PC71BM 的器件效率达到 11.3%, 而且在活

性层厚度为 1050 nm 时, 仍可维持 9%以上的效率. 
另一类聚合物给体材料是以苯并[1,2-b:4,5-b']二噻

吩为给电子单元, 与吸电子单元共聚组成. 2008 年, 杨
阳等[18]将苯并二噻吩单元引入给体材料中, 通过与不

同的吸电子单元共聚, 得到了吸收和能级迥异的一系列

材料, 自此苯并二噻吩单元在有机光伏领域的潜力逐渐

被开发. 2010 年, 他们[19]又将共轭的噻吩侧链引入苯并

二噻吩单元的 4-和 8-位, 与之前常用的烷基/烷氧基侧

链的同系物相比, 噻吩侧链的引入可以增强并拓宽吸

收, 拉低 HOMO 能级, 提高空穴迁移率, 进而大幅提升

器件性能. 此后, 越来越多的基于苯并二噻吩单元的

D-A 共聚物材料被设计与合成, 器件效率也不断被提 
升 [20]. 常用的吸电子单元主要有酯基取代的噻吩并

[3,4-b]噻吩、苯并三氮唑、二噻吩并苯醌等.  
噻吩并[3,4-b]噻吩单元可形成稳定的醌式结构, 从

而大幅红移材料的吸收光谱, 刚性共平面结构可提高材

料的迁移率, 可通过化学修饰精细调节材料的吸收、能

级和溶解性等. 2009 年, 围绕苯并二噻吩单元和酯基取

代的噻吩并[3,4-b]噻吩单元, 俞陆平等[21]设计了一类窄

带隙、高空穴迁移率的给体材料. 其中, 基于烷氧基侧

链的苯并二噻吩单元以及氟原子和酯基取代的噻吩并

[3,4-b]噻吩单元, 他们[22]设计合成了PTB7, 氟原子的引

入有效降低了材料的能级, 基于 PTB7:PC71BM 的器件

效率超过 7%. 2011 年, 侯剑辉等[23]将噻吩侧链的苯并

二噻吩单元与羰基取代的噻吩并[3,4-b]噻吩单元共聚得

到了 PBDTTT-C-T. 与烷氧基同系物相比, 该材料具有

更好的热稳定性、红移的吸收、更深的 HOMO 能级和

更高的空穴迁移率, 与 PC71BM 共混制备的器件效率达

到 7.59%. 2013 年, 陈寿安等[24]将二维共轭策略用于

PTB7 合成了 PTB7-Th, 获得了 9.35%的效率, PTB7-Th
优异的光伏性能使其成为最常用的聚合物给体材料之

一.  
与苯并噻二唑单元相比, 苯并三氮唑单元具有相似

的吸电子能力, 苯环的 5,6-位也可进行修饰, 其中间氮

原子上还可引入侧链, 从而更容易调节材料的结晶性与

溶解性. 2011 年, 尤为等[25]合成了基于二氟取代苯并三

氮唑单元的PBnDT-FTAZ(后又称为FTAZ), 此材料具有

非常强的结晶性, 与 PC61BM 共混后的空穴迁移率达到

10–3 cm2•V–1•s–1, 器件 FF高达 72%, 效率超过 7%, 而且

在活性层厚度增加到1000 nm时仍可保持6%以上. 2016
年, 黄飞等[26]基于苯并二噻吩和酰亚胺稠合的苯并三

氮唑单元设计了 PTZBIBDT(后又称为 PTzBI), 酰亚胺

的引入拉低了材料的能级 , 提高了器件的 VOC, 与
PC71BM 共混获得了 8.63%的器件效率.  

二噻吩并苯醌单元具有刚性的共平面结构, 可以增

强分子间堆积, 从而提高材料的迁移率, 其较强的吸电

子能力可以有效降低材料的能级. 2012 年, 侯剑辉等[27]

报道了 PPBDTBDD(后又称为 PBDB-T), 该材料室温下

在溶液中强聚集, 通过调节溶液温度, 有效改善了活性

层形貌, 基于其与 PC61BM 的器件实现了 72%的 FF 和

6.67%的效率. 2015 年, 他们[28]又在 PBDB-T 的噻吩侧

链上引入氟原子设计了 PM6, 氟原子的引入降低了材

料的 HOMO 能级, 提高了吸光能力, 增强了结晶性, 基
于 PM6:PC71BM 的器件获得了 9.2%的效率. 同年, 孙艳
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明等[29]基于苯并二(并噻吩)和二噻吩并苯醌单元合成了

PDBT-T1, 与PBDB-T相比, 该材料的HOMO能级更深, 
与 PC71BM 共混的器件效率达到 9.74%. 2018 年, 他   
们[30]将 PBDB-T 的苯并二噻吩侧链中的噻吩改为烷基

苯, 合成了 PBT1-C, 其与 PC71BM共混获得了 10%的效

率, FF 达到 80.5%.  
2.1.2  小分子给体 

与聚合物给体材料相比, 小分子给体材料的结构明

确, 提纯方便, 批次可重复. 在发展初期, 基于小分子

给体的活性层往往采用热蒸镀的方法制备, 对器件工艺

要求较高且形貌不易控制, 导致器件效率难以提升. 随
着可溶液加工的小分子给体的开发, 以及薄膜形貌优化

方法的增加, 基于小分子给体的器件光伏性能获得大幅

提升. 按照分子骨架中末端单元的推拉电子性质, 可以

分为以下两类.  
第一类是开发相对较早的 D2-A-D1-A-D2 型小分子

给体. 2012 年, Bazan 等[31]报道了 DTS(PTTh2)2, 该材料

以二噻吩并噻咯作为中心给电子稠核(D1), 吡啶并噻二

唑单元作为桥连吸电子基团(A), 联噻吩作为末端给电

子基团(D2), 与 PC71BM 共混的器件效率达到 6.70%. 
2015 年, Jen 等[32]将引达省并二(并噻吩)单元引入小分

子给体, 合成了 IDTT-FBT-3T, 与 PC71BM 共混的器件

效率达到 6.54%, VOC高达 0.95 V. 
在富勒烯时代, A-π-D-π-A 型材料是最为成功的一

类小分子给体, 在较短时间内, 便获得了与聚合物给体

相近的光伏性能. 这类材料一般以噻吩/苯并二噻吩单

元为中心给电子基团(D), 联/并噻吩为桥连基团(π); 末
端吸电子基团(A)种类较多, 包括罗丹宁、1,1-二氰基亚

甲基-罗丹宁和1,3-茚二酮等. 在以噻吩为中心给电子基

团的研究中, 2015 年, 陈永胜等[33]对噻吩个数进行了系

统研究 , 发现五联噻吩的 DRCN5T 性能最优 , 与
PC71BM共混获得10.08%的效率也刷新了当时基于小分

子给体的器件效率纪录. 而在以苯并二噻吩单元为中心

给电子基团的材料研究中, 2014 年, 陈永胜等[34]基于带

有烷硫基侧链的苯并二噻吩单元设计了 DR3TSBDT, 
通过热退火和溶剂退火, 基于其与 PC71BM 共混的器件

实现了 9.95%的效率, FF 高达 74%. 2015 年, Jones 等[35]

报道了一种液晶性的小分子给体材料 BTR, 以 PC71BM
作为受体制备的器件效率达到 9.3%, FF高达 77%, 而且

高的空穴迁移率(0.1 cm2•V–1•s–1)使得在膜厚达到 400 
nm 时仍然可以实现 8%的效率. 2016 年, 魏志祥等[36]将

常用的三联噻吩改为并噻吩联噻吩, 采用氟取代茚二酮

作为端基, 设计了 BTID-2F, 氟原子的引入降低了材料

的 HOMO 能级并且提高了空穴迁移率, 基于 BTID-2F
与 PC71BM 共混膜的器件效率达到 11.3%.  

除上述材料以外, 基于卟啉等大 π 共轭基团的给体

材料也有一些报道. 2015 年, 彭小彬等[37]报道了以卟啉

锌为核, 通过炔键连接两个吡咯并吡咯二酮单元的小分

子给体 DPPEZnP-TEH, 该材料具有较宽的吸收范围, 
吸收边超过 900 nm, 与 PC61BM 共混获得了超过 8%的

效率, 且电压损失较小(0.59 eV). 
2.2  受体分子工程 

在给体分子工程部分, 我们均以富勒烯材料为受

体, 比较了给体材料之间性能的差异. 可以看出, 高性

能聚合物和小分子给体的不断涌现, 将富勒烯太阳能电

池的最高效率提升到 11%～12%; 然而, 富勒烯及其衍

生物自身的缺陷仍然难以弥补, 导致光伏性能难以进一

步提升. 过去五年, 多种高性能的非富勒烯受体材料被

开发, 有机光伏的研究进入非富勒烯时代. 其中, 最有

代表性的是酰亚胺类受体材料和稠环电子受体材    
料[39-40]. 值得注意的是, 由于非富勒烯受体的吸收光谱

明显红移, 在富勒烯体系性能较好的窄带隙给体由于与

受体吸收重叠较多, 导致活性层的吸收光谱较窄, 性能

一般 ; 而中宽带隙的给体由于与受体吸收互补且

HOMO 能级较深, 器件性能更优. 同时, 新型中宽带隙

的聚合物/小分子给体材料(图 5)也不断涌现[41-42]. 此部

分, 我们将以非富勒烯受体材料的分子设计为主线, 同
时提及一些代表性的针对非富勒烯受体材料所设计的

新型给体材料.  
2.2.1  酰亚胺类受体 

酰亚胺类材料, 因其摩尔消光系数较大, 电子迁移

率高, 电子亲和势高, 稳定性好, 在有机电子学领域应

用十分广泛. 在有机光伏受体材料的研究中, 基于苝二

酰亚胺(PDI)和萘二酰亚胺(NDI)材料的开发与应用最为

广泛(图 6), 材料的吸收、能级、迁移率等基本性质和光

伏器件性能见表 2.  
早在 1986 年, PDI 类小分子便被作为受体材料用于

平面异质结有机太阳能电池中[2]. 然而, 由于 PDI 的刚

性平面较大, 结晶性太强, 堆积过于紧密, 导致在共混

膜中易自聚集, 形成过大的相分离尺度, 使得激子解离

效率低, 光伏性能差. 针对这种情况, 多个课题组通过

分子设计, 抑制其过度聚集, 使得基于 PDI 类受体材料

的器件效率大幅度提升.  
2007 年, 占肖卫等[43]将 PDI 单元与三并噻吩共聚, 

设计了世界上第一个苝二酰亚胺聚合物材料 PPDIDTT, 
分子内较强的电荷转移使得材料的吸收红移, 同时扭曲

的主链有效抑制了 PDI 的过度聚集, 与 PBDTTT-C-T 共

混获得了 4.63%的效率[44]. 后来, 多个课题组通过改变

D-A 共聚物中的给电子单元, 设计了一系列高性能材

料. 2016 年, 颜河与赵达慧等[45]通过引入乙烯基以减小

主链的扭曲程度, 合成了 PDI-V, 与 PTB7-Th 共混制备

的器件将基于 PDI 聚合物的器件效率提升到 7.57%. 后
来, 他们[46]将 PDI 改为 PDI 的二聚体, 设计了 NDP-V, 
更 加 有 序 的 分 子 堆 积 和 互 补 的 吸 收 使 得 基 于

PTB7-Th:NDP-V 的器件效率达到 8.59%, 是目前基于

PDI 类聚合物的最高器件效率之一.   
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图 5  非富勒烯电池中涉及的新型给体的化学结构 
Figure 5  Chemical structures of new electron donors used in nonfullerene-based OSCs 

O N O

NO O

PPDIDTT

S

S

S

C12H25

C10H21

C12H25

C10H21

O N O

NO O

C6H13C6H13

C6H13 C6H13

PDI-V

ONO

N OO

OO N

ONO

Se
Se

SdiPBI-Se

ONO

N OOOO N

ONO ONO

N OO

hPDI4

R

R

OO N

ONO

Se

O

N

O

N

O

O

R

R

Se

O

N

O

N

O

O
R

R
Se

TPH-Se

C5H11

C5H11

R =

S(TPA-PDI)

SF-PDI2

O
N

O

N
O

O

PDI

O
N

O

N
O

O

N

A

A

A
O N O

NO O

O

O N O

NO O
R

R

C4H9

C2H5

C4H9

C2H5

C4H9

A =

S

S

S

S

A

A

A A

O N O

NO O

C3H7C3H7

C3H7 C3H7

A =

TPB

ONO

N OOOO N

ONO

C5H11C5H11 C5H11 C5H11

C5H11 C5H11C5H11C5H11

O N O

NO O

S

A =

A A

AA

FTTB-PDI4

O
N O

N
O

O

R

R

O N
O

N
O

O

R

R

Te

BFTPT

C6H13

C6H13

R =

P

A

A

A
O N O

NO O

A =

C4H9C4H9

C4H9 C4H9

TPO-PDI

O

n

n n

C5H11C5H11 C5H11C5H11 C5H11 C5H11

C5H11 C5H11C5H11C5H11C5H11C5H11

NDP-V

C5H11C5H11

C5H11C5H11

C5H11 C5H11

C5H11 C5H11

C6H13
C6H13 C6H13

C6H13

C6H13 C6H13
C6H13C6H13

C6H13C6H13

C6H13 C6H13

C8H17

C10H21

O O
S

C8H17

C10H21

S

ONO

N

N2200

n

ONO

N OO

C5H11 C5H11

C5H11 C5H11

O

N

O

N

O

O

C7H15

C7H15
O

N

O

N

O

O

C7H15

C7H15

Per 1

R
O O

R
ONO

N

NDI

 
图 6  代表性酰亚胺类受体的化学结构 
Figure 6  Chemical structures of representative imide-functionalized electron acceptors   
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表 2  代表性酰亚胺类受体的光电性质与光伏器件性能 
Table 2  Optoelectronic properties and OSC device parameters for representative imide-functionalized electron acceptors 

Acceptor λmax
a/ 

nm 
Eg

b/ 
eV 

HOMO/LUMOc 
/eV 

μe
d/ 

(cm2•V–1•s–1) Donor VOC/V JSC/ 
(mA•cm–2) FF/% PCE/% Ref. 

PPDIDTT 630 1.7 –5.9/–3.9 13×10–3 (o) PBDTTT-C-T 0.765 9.77 60.9 4.55e [44] 

PDI-V 598 1.74 –5.77/–4.03 1.9×10–3 (s) PTB7-Th 0.74 15.9 63 7.57 [45] 

NDP-V 547 1.91 –5.94/–4.03 2.5×10–3 (s) PTB7-Th 0.74 17.07 67 8.59 [46] 

hPDI4 - - –6.26/–3.91 - PTB7-Th 0.80 15.2 68 8.3 [47] 

TPH-Se 530 - -/–3.80 3.2×10–3 (s) PDBT-T1 1.00 12.99 71.5 9.28 [48] 

BFTPT 474 2.12 -/–3.88 - PBDB-T 0.94 12.83 62.4 7.52 [49] 

Per 1 - 2.068 –6.12/–4.06 8×10–3 (o) PBDTTT-C-T 0.76 7.9 46 2.78 [50] 

SdiPBI-Se 474 2.22 –6.09/–3.87 6.4×10–3 (s) PDBT-T1 0.96 12.49 70.2 8.42 [51] 

SF-PDI2 - - –5.99/–3.62 - P3TEA 1.11 13.27 64.3 9.5 [53] 

S(TPA-PDI) - 1.76 –5.40/–3.70 3×10–5 (s) PBDTTT-C-T 0.88 11.92 33.6 3.32 [54] 

TPO-PDI 535 2.09 –5.88/–3.70 - P3TEA 0.99 14.89 74.7 11.01 [55] 

TPB 530 - –5.71/–3.89 - PTB7-Th 0.79 18.40 58 8.47 [56] 

FTTB-PDI4 404 1.88 –5.74/–3.58 - P3TEA 1.13 13.89 65.9 10.58 [57] 

N2200 - 1.45 -/–4.0 0.85 (o) PTzBI-Si 0.88 17.62 75.78 11.76 [60] 
a 薄膜最大吸收峰; b 光学带隙; c 循环伏安法测得; d 电子迁移率: (s) SCLC 测得, (o) OFET 测得; e 平均值. 

围绕 PDI 单元, 更多的研究集中于结构明确、无批

次性差异的小分子材料的设计上, 而比较成功的分子设

计策略主要有两类.  
一方面, 引入环化中心将多个 PDI 单元稠合. 由于

存在一定的位阻效应, 共轭的分子骨架呈现一定的扭

曲, 从而在有效抑制过度聚集的同时保持较高的电子迁

移率. 2015 年, Nuckolls 等[47]使用乙烯基环化多个 PDI
单元得到了螺旋状的多聚体, 随着 PDI 稠合个数的增

加, 材料的吸光能力增强, 吸收光谱红移, 能级降低, 
其中基于四聚体 hPDI4 和 PTB7-Th 的器件效率达 8.3%. 
2016 年, 王朝晖等[48]引入苯环将三个湾位硒原子环化

的 PDI 单元稠合得到了 TPH-Se, 三维网络状的晶体结

构有利于电荷传输, 与 PDBT-T1 共混的器件 VOC接近 1 
V, 效率达到 9.28%. 2018 年, 黄辉等[49]将两个 PDI 单元

与碲吩稠合 , 报道了首个三线态的 PDI 类小分子

BFTPT, 该材料存在很强的系间穿越, 产生了大量的三

线态, 有利于提高激子扩散长度, 基于 PBDB-T:BFTPT
的器件获得了 7.52%的效率. 

另一方面, 将 PDI 单元自身寡聚或者通过桥连单元

寡聚. 单键的旋转使得分子骨架存在一定的扭转角, 从
而抑制材料的过度聚集; 而材料的吸收、能级等本征性

质也可通过选择不同的桥连单元和对 PDI 单元修饰进

行调节. 自身寡聚方面, 2012 年, Rajaram 等[50]将两个

PDI 单元一端的氮原子通过单键连接, 得到了 Per 1. 与
PDI 单体相比, Per 1 扭曲的骨架大幅减小了自身的过度

聚集, 与 PBDTTT-C-T 共混获得了 2.78%的效率. 2015
年, 王朝晖等[51]在 PDI 一侧的湾位插入不同原子(氮、

硫、硒等), 并将另一侧湾位通过单键相互连接. 其中, 
SdiPBI-Se 与 PDBT-T1 共混制备的器件效率可达 8.42%. 
通过桥连单元寡聚方面, 可按照所连接 PDI 单元的个数

进行分类. 第一类, 桥连两个PDI单元. 2013年, 赵达慧

等[52]以螺芴单元为桥连中心, 设计了 SF-PDI2. 之后, 
颜河等[53]将其与给体材料 P3TEA 共混, 获得了 9.5%的

器件效率. 第二类, 桥连 3 个 PDI 单元. 2014 年, 占肖卫

等[54]设计了以三苯胺为核, 桥连 3 个 PDI 单元的首个星

形非富勒烯受体材料 S(TPA-PDI), 与 PBDTTT-C-T 共

混, 获得了 3.32%的器件效率. 2019 年, 彭强等[55]选用

三苯基氧磷作为桥连中心 , 设计了螺旋桨状结构的

TPO-PDI, 该分子的结晶性较强, 使用 P3TEA 作为给体

材料, 实现了 11.01%的效率, 也是目前 PDI 类材料的最

高效率. 第三类, 桥连 4 个 PDI 单元. 2016 年, 俞陆平 
等[56]基于噻吩侧链的苯并二噻吩单元, 设计了 PDI连接

位点在非湾位的 TPB. 该分子扭曲较小, 有利于分子间

的 π-π 堆积, 以 PTB7-Th 为给体的器件效率达到 8.47%. 
2017 年 , 颜河等 [57]以四噻吩取代苯为中心 , 合成了

FTTB-PDI4, 通过将噻吩与 PDI 单元进行稠合, 减少了

整个分子的扭曲程度, 增强了堆积和吸收, 与P3TEA共

混实现了 10.58%的效率.  
另一种研究较多的酰亚胺类受体是基于 NDI 单元

的材料. 与 PDI 单元不同之处在于, PDI 二溴化物通常

存在 1,6-和 1,7-位的同分异构体, NDI 则只存在 1,5-位产

物, 因此分子规整度更高. 另外, NDI 单元的分子骨架

更小, 堆积更紧密, 结晶性更强. 但是, NDI 的活性反应

位点较少, 可修饰性较差, 摩尔消光系数较低, 目前基

于 NDI 的高性能材料种类较少. 最为成功的是 2009 年 
Facchetti等[58]设计的P(NDI2OD-T2), 又称为N2200. 该
材料由NDI和联噻吩组成, 高的立构规整性使其具有高

的电子迁移率(最高可达 0.85 cm2•V–1•s–1)[59]. 通过匹配

给体材料和优化器件工艺, 基于N2200的器件效率不断

提升. 2019 年, 刘烽等[60]通过对形貌的精细调控将基于
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PTzBI-Si:N2200 的单结器件效率刷新至 11.76%. 
2.2.2  稠环电子受体 

2015 年 , 占肖卫等 [61]率先提出了稠环电子受体

(fused-ring electron acceptor, FREA)的概念, 发明了明星

分子 ITIC, 该材料以连接 4 个己基苯侧链的给电子单元

引达省并二(并噻吩)为中心稠核, 吸电子单元 3-二氰基

亚甲基-1-茚酮(IC)为两侧封端基团, 与 PTB7-Th 共混的

器件获得了 6.8%的效率, 刷新了当时非富勒烯受体材

料的效率纪录. 2016 年, 侯剑辉等[62]基于宽带隙给体

PBDB-T 与 ITIC 制备的器件效率突破 11%. 之后, 李永

舫等[63]在苯并二噻吩单元上引入硅烷基侧链得到了聚

合物 J71, 通过σ*(Si)-π*(C)键作用降低了材料的HOMO
能级, 增强了分子间相互作用, 与 ITIC共混的器件实现

了 11.41%的效率. ITIC优异的光伏性能引起了研究者们

对稠环电子受体的极大兴趣, 数以千计的稠环电子受体

材料被设计与合成, 其器件效率也不断提升, 目前已经

超过 18%[4], 成为有机光伏领域最优异的一类受体材料.  
稠环电子受体具有 A-D-A 型的刚性共平面骨架, 

强的分子内电荷转移使其具有高的摩尔消光系数(约105 
L•mol–1•cm–1)和宽的吸收光谱(600～1000 nm); 紧密的

分子堆积使材料具有高的电子迁移率 ( 约 10–3 
cm2•V–1•s–1); 而支撑于分子平面外的侧链使材料在氯

仿、氯苯和邻二氯苯等常见溶剂中具有良好的溶解性. 
而且, 通过稠核工程、端基工程、侧链工程和 π 桥工程

可以对材料的能级、吸收、溶解性和结晶性等进行精细

调控. 例如, 通过调节中心稠核的给电子能力和两侧端

基的吸电子能力, 可以改变分子内的电荷转移强度, 进
而调控材料的吸收; 通过选择支撑于平面外的侧链种类

和个数, 改变分子堆积的紧密程度, 从而调控材料的结

晶性和溶解性. 本部分所涉及的稠环电子受体材料的吸

收、能级、迁移率等基本性质和光伏器件性能见表 3. 
稠核工程. 围绕稠环电子受体的稠核单元, 研究者

们开展了如下四方面的工作(图 7).  
第一方面, 稠核的中心苯环替换. 较早使用的引达

省并二噻吩与引达省并二(并噻吩)均采用苯环作为中心

单元 , 但苯环的共轭长度较小 , 电子离域程度较差 . 
2017 年, 陈永胜等用萘环和芴分别替换稠核中心的苯

环, 得到了 NTIC[64]和 FDICTF(后又称为 F-H)[65]. 与苯

环相比, 萘和芴的共轭长度增加, 芳香性略有降低, 上
移的 LUMO 能级有利于获得更高的 VOC, 与宽带隙给体

PBDB-T 共混, 分别获得了 8.63%和 10.06%的效率, 电
压均达到 0.94 V. 之后, 占肖卫等[66]将萘环改为萘并二

噻吩, 设计了 IOIC2, 增加了稠核的共轭长度和电子离

域程度, 使得材料的吸收范围更宽, HOMO 能级上移, 
以 FTAZ 为给体的器件性能也更优, 达到 12.3%的效率. 
2017 年, 陈永胜等[67]将引达省并二噻吩单元中的苯环

替换为苯并二噻吩单元, 合成了 ITIC 的同分异构体

NFBDT. 与 ITIC 相比, 该材料的 HOMO 能级上移, 吸
收光谱略微红移, 基于 PBDB-T:NFBDT 的器件获得了

10.42%的效率. 同年, 占肖卫等用噻吩并[3,2-b]噻吩分

别替换引达省并二噻吩与引达省并二(并噻吩)中的苯

环, 得到了 IHIC[68]与 FOIC[69]. 与苯环相比, 噻吩并

[3,2-b]噻吩的给电子能力更强, 有利于增强稠核与端基

之间的分子内电荷转移, 从而使材料的吸收红移, 更多

的 S···S 相互作用增强了分子间的堆积, 有利于获得更

高的电子迁移率. 与基于苯环的同系物相比, IHIC 和

FOIC 的 HOMO 能级大幅度上移, 吸收边均超过了 900 
nm, 更强的结晶性使得材料获得了更高的电子迁移率, 
与 PTB7-Th 共混分别获得了 10.6%和 12%的器件效率.  

第二方面, 稠核的外侧延展. 延展方式可分为双边

延展、单边延展以及非对称延展. 2018 年, 为了系统研

究外侧稠合噻吩的数目对材料性能的影响 , 占肖卫   
等[70-71]合成了 F5-11IC, 发现最外侧噻吩稠合数目的增

加, 使得材料的HOMO 能级大幅上移, LUMO 能级略微

上移, 吸收红移, 电子迁移率增加; 但稠核延展过长会

导致材料溶解性降低, HOMO 能级过高, 器件性能下降, 
最终基于PTB7-Th:F8IC和FTAZ:F9IC(又称为 INIC3[72])
的器件性能较优, 效率分别达到 10.9%和 11.7%. 之后, 
他们[73]又提出了稠核单边延展的策略以实现对吸收、能

级 、 迁 移 率 等 性 质 更 为 精 准 的 调 控 . 基 于

PTB7-Th:AOIC 的器件效率达到 13.7%, 远高于常规的

双边延展材料的器件性能(4.48%). 而围绕非对称延展, 
2018 年 , 杨 楚 罗 等 [74] 基 于 非 对 称 稠 核 设 计 了

IDT6CN-M. 与基于轴对称 IDTT稠核的同系物相比, 该
材料的偶极矩较大, 这增强了分子间的相互作用, 与
PBDB-T 共混的器件效率达到 11.2%, FF 接近 77%. 同
年, 孙艳明等[75]调整引达省并二噻吩单元一侧噻吩的

数量(1～3 个), 系统比较了非对称稠核的大小对性能的

影响, 基于 PBT1-C:TPTTT-2F 的器件性能最优, 达到

12.03%.  
第三方面, 稠核的杂原子效应. 主要包括给电子的

杂原子和缺电子的杂环. 与硫原子相比, 硒原子具有更

大的原子半径和更加离域的电子云, 可以增强分子间的

π-π 堆积. 2016 年, 廖良生等[76]使用硒吩替代稠核最外

侧的噻吩, 合成了 IDTIDSe-IC. 与前者相比, 硒吩增加

了分子基态的醌式共振, 提高了材料的电子迁移率, 与
J51 共混的器件获得了 8.02%的效率. 氧原子存在共轭

效应和诱导效应, 可以增强稠核的给电子能力. 而氧原

子的引入方式主要有两种, 一种是将其引入稠核骨架, 
另一种则是引入侧链. 2017 年, 丁黎明等[77]采用“碳氧

桥”取代“碳桥”的策略设计了 COi8DFIC, 与 PTB7-Th
共混的器件效率达到 12.16%, JSC 高达 26.12 mA•cm–2. 
2020 年, 陈永胜等[78]将碳氧桥引入 F-H, 合成了吸收大

幅红移的 FO-2F, 以 PM6 为给体制备的器件效率 
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表 3  代表性稠环电子受体的光电性质与光伏器件性能 
Table 3  Optoelectronic properties and OSC device parameters for representative FREAs 

Acceptor λmax
a/nm Eg

b/eV HOMO/LUMOc 
/eV μe

d/(cm2•V–1•s–1) Donor VOC/V JSC/ 
(mA•cm–2) FF/% PCE/% Ref. 

ITIC 702 1.59 –5.48/–3.83 3×10–4 
PTB7-Th 0.81 14.21 59.1 6.80 [61] 
PBDB-T 0.899 16.81 74.2 11.21 [62] 
J71 0.94 17.32 69.77 11.41 [63] 

NTIC 694 1.67 –5.58/–3.76 8.4×10–5 PBDB-T 0.935 13.55 68.1 8.63 [64] 
FDICTF (F-H) 689 1.63 –5.43/–3.71 - PBDB-T 0.94 15.81 66 10.06 [65] 
IOIC2 764 1.55 –5.41/–3.78 1.0×10–3 FTAZ 0.900 19.7 69.3 12.3 [66] 
NFBDT 731 1.56 –5.40/–3.83 - PBDB-T 0.868 17.85 67.2 10.42 [67] 
IHIC 748 1.38 –5.45/–3.93 2.4×10–3 PTB7-Th 0.792 18.4 72.5 10.6 [125] 
FOIC 836 1.32 –5.36/–3.92 4.7×10–4 PTB7-Th 0.743 24.0 67.1 12.0 [69] 
F5IC 694 1.64 –5.82/–4.05 8.1×10–5 FTAZ 0.704 14.88 53.7 5.6 [70] 

F7IC (IT-4F) 730 1.56 –5.74/–4.01 1.5×10–4 

FTAZ 0.742 18.43 59.7 8.2 [70] 
PBDB-T-SF 0.88 20.88 71.3 13.10 [88] 
PBDB-T-2Cl 0.86 21.80 77 14.4 [89] 
P2F-EHp 0.891 19.65 74.09 12.96 [91] 

F9IC (INIC3) 746 1.49 –5.52/–3.97 1.7×10–4 FTAZ 0.873 20.20 66.4 11.7 [70] 
F11IC 740 1.47 –5.44/–3.94 1.4×10–3 FTAZ - - - - [70] 
F6IC 800 1.36 –5.66/–4.02 1.0×10–3 PTB7-Th 0.611 18.07 64.0 7.1 [71] 
F8IC 862 1.27 –5.43/–4.00 1.5×10–3 PTB7-Th 0.640 25.12 67.6 10.9 [71] 
F10IC 862 1.25 –5.26/–3.96 1.1×10–3 PTB7-Th 0.732 20.83 66.8 10.2 [71] 
AOIC 811 1.39 –5.50/–3.93 2.1×10–3 PTB7-Th 0.744 24.51 75.0 13.7 [73] 
IDT6CN-M 696 1.65 –5.60/–3.87 9.64×10–4 PBDB-T 0.91 16.02 76.83 11.20 [74] 
TPTTT-2F 724 1.56 –5.69/–4.01 4.82×10–4 PBT1-C 0.916 17.63 74.5 12.03 [75] 
IDTIDSe-IC 815 1.52 –5.41/–3.81 1.27×10–5 J51 0.91 15.16 58.0 8.02 [76] 
COi8DFIC - 1.26 –5.50/–3.88 - PTB7-Th 0.68 26.12 68.2 12.16 [77] 
FO-2F 728 1.47 –5.72/–3.94 - PM6 0.878 22.26 77 15.05 [78] 
IOIC3 765 1.45 –5.38/–3.84 1.5×10–3 PTB7-Th 0.762 22.9 74.9 13.1 [79] 
MO-IDIC-2F 697 1.55 –5.80/–3.93 1.01×10–3 PTQ10 0.906 19.87 74.8 13.46 [80] 
SN6IC-4F - 1.32 –5.52/–4.11 - PBDB-T 0.78 23.2 73 13.2 [82] 
INPIC-4F 821 1.39 –5.42/–3.94 1.28×10–3 PBDB-T 0.85 21.61 71.50 13.13 [83] 
M34 798 1.39 –5.60/–3.91 - PM6 0.91 23.63 70.66 15.24 [84] 
Y1 802 1.44 –5.45/–3.95 - PBDB-T 0.87 22.44 69.10 13.42 [86] 

Y6 821 1.33 –5.65/–4.10 3.3×10–3 PM6 0.83 25.3 74.8 15.7 [87] 
D18 0.859 27.70 76.6 18.22 [4] 

INIC 706 1.57 –5.45/–3.88 6.1×10–5 FTAZ 0.957 13.51 57.9 7.5e [72] 
INIC1 720 1.56 –5.54/–3.97 1×10–4 FTAZ 0.929 16.63 64.3 9.9e [72] 
INIC2 728 1.52 –5.52/–3.98 1.2×10–4 FTAZ 0.903 17.56 66.8 10.6e [72] 
IT-M 700 1.60 –5.58/–3.98 - PBDB-T 0.94 17.44 73.5 12.05 [92] 
IT-DM 692 1.63 –5.56/–3.93 - PBDB-T 0.97 16.48 70.6 11.29 [92] 
IT-OM-2 706 1.59 –5.49/–3.86 1.9×10–4 PBDB-T 0.93 17.53 73 11.9 [93] 
IT-4Cl 746 1.48 –5.75/–4.09 - PM6 0.790 22.67 75.2 13.45 [94] 
FDNCTF 714 1.60 –5.42/–3.73 - PBDB-T 0.93 16.5 72.7 11.2 [96] 
ITCC 670 1.67 –5.47/–3.76 9.26×10–4 PBDB-T 1.01 15.9 71 11.4 [97] 

ITCPTC 715 1.65 –5.62/–3.96 6.47×10–4 PBT1-EH 0.95 16.5 75.1 11.8 [98] 
ITC-2Cl 746 1.58 –5.58/–4.01 7.78×10–4 PM6 0.91 20.1 74.1 13.6 [100] 
BTP-4Cl 839 1.33 –5.68/–4.12 - PM6 0.867 25.4 75.0 16.5 [101] 
ZY-4Cl - - –5.64/–3.67 - P3HT 0.88 16.49 65 9.46 [102] 
BTP-2F-ThCl 839 1.34 –5.70/–3.99 5.56×10–4 PM6 0.869 25.38 77.4 17.06 [103] 
BTP-S2 - 1.41 –5.65/–4.01 - PM6 0.945 24.07 72.02 16.37 [104] 
IDIC 716 1.62 –5.69/–3.91 1.1×10–3 PDBT-T1 0.89 15.05 65 8.71 [105] 
IDIC-C4Ph 714 1.62 –5.70/–3.93 - PM6 0.941 19.06 78.32 14.04 [106] 
ITIC-Th 706 1.60 –5.66/–3.93 6.1×10–4 PDBT-T1 0.88 16.24 67.1 9.6 [107] 
m-ITIC 700 1.58 –5.52/–3.82 2.45×10–4 J61 0.912 18.31 70.55 11.77 [108] 
C8-ITIC 738 1.55 –5.63/–3.91 - PFBDB-T 0.94 19.6 72 13.2 [109] 
FINIC 728 1.51 –5.56/–4.05 8.3×10–4 PBDB-T-SF 0.87 22.0 73 14.0 [110] 
ITIC2 738 1.53 –5.43/–3.92 1.3×10–3 FTAZ 0.925 18.88 63.0 11.0 [111] 
FNIC1 752 1.48 –5.61/–4.00 1.2×10–3 PTB7-Th 0.774 19.97 66.4 10.3 [112] 
FNIC2 794 1.38 –5.56/–3.93 1.7×10–3 PTB7-Th 0.741 23.93 73.4 13.0 [112] 
ITC6-IC 709 1.60 –5.73/–3.92 - PBDB-T 0.97 16.41 73 11.61 [113] 
Y11 - 1.31 –5.69/–3.87 - PM6 0.833 26.74 74.33 16.54 [114] 
IEIC 722 1.57 –5.42/–3.82 2.1×10–4 PTB7-Th 0.97 13.55 48 6.31 [115] 
IEICO - 1.34 –5.32/–3.95 1.4×10–4 PBDTTT-E-T 0.82 17.7 58 8.4 [116] 
IEICO-4F - 1.24 –5.44/–4.19 1.14×10–4 PTB7-Th 0.739 22.8 59.4 10.0 [117] 
IDTCN-O 742 1.53 –5.54/–3.80 - PBDB-T 0.91 19.96 73.2 13.28 [118] 
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续表 

Acceptor λmax
a/nm Eg

b/eV HOMO/LUMOc 
/eV μe

d/(cm2•V–1•s–1) Donor VOC/V JSC/ 
(mA•cm–2) FF/% PCE/% Ref. 

IDT-2BR 658 1.68 –5.52/–3.69 3.4×10–4 P3HT 0.84 8.91 68.1 5.12 [119] 

O-IDTBR 690 1.63 –5.51/- - P3HT 0.72 13.9 60 6.30e [120] 

ATT-3 692 1.61 –5.32/–3.40 - P3HT 0.927 10.93 62 6.26 [121] 

BTA43 644 1.78 –5.44/–3.47 - P3HT 0.89 10.84 68 6.56 [122] 

JC2 760 1.48 –5.48/–3.73 4.1×10–4 P3HT 0.71 13.96 63 6.24 [123] 

TrBTIC 608 1.80 –5.56/–3.62 - P3HT 0.88 13.04 71.9 8.25 [124] 

a 薄膜最大吸收峰; b 光学带隙; c 循环伏安法测得; dSCLC 测得; e 平均值. 

 
图 7  稠核工程中的代表性稠环电子受体的化学结构 
Figure 7  Chemical structures of representative FREAs in fused-ring core engineering 
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超过 15%. 2018 年, 占肖卫等[79]将 IOIC2 稠核上的己基

侧链改为己氧基侧链得到 IOIC3, 红移的吸收和更高的

迁移率使得基于 PTB7-Th:IOIC3 的器件效率达到

13.1%, 远高于 IOIC2的对比器件(9.33%). 2019年, 李永

舫等在引达省并二噻吩单元中的苯环上引入甲氧基侧

链, 并通过简单经济的合成路线设计了 MO-IDIC-2F[80], 
与PTQ10[81]共混获得了13.46%的效率. 另外, 含有氮原

子的吡咯环具有强的给电子能力, 而且氮原子上可以通

过引入不同的侧链调节材料的结晶性与溶解性. 2018
年, Jen 等[82]将 F6IC 稠核的环戊二烯改为吡咯环, 合成

了 SN6IC-4F, 上移的能级和更优的共混膜形貌使得以

PBDB-T 为给体的器件获得了 13.2%的效率. 唐卫华  
等[83]将 INIC3 稠核的三并噻吩改为二噻吩并吡咯, 合成

了 INPIC-4F, 该材料具有更加红移的吸收光谱 , 与
PBDB-T 共混的器件效率超过 13%. 2020 年, 郑庆东  
等[84]同时在稠核中引入吡咯环和烷氧基侧链, 合成了

M34, 与 PM6 共混获得了 15.24%的效率.  
第四方面, DA'D 型稠核. 最近, 研究发现在稠核中

心引入缺电子杂环显著提升稠环电子受体材料的光伏

性能[85]. 一方面, 此类分子更倾向于醌式共振结构, 从
而在保持较深能级的情况下实现更窄的带隙, 获得更高

的 JSC; 另一方面, 基于此类材料的活性层电致发光效

率较高, 可以有效减少器件的电压损失. 杨阳等[86]将缺

电子的苯并三氮唑单元引入稠核中心, 形成 DA'D 型稠

核结构, 构筑了 A-DA'D-A 型材料 Y1, 与 PBDB-T 共混

的器件获得了 13.42%的效率. 邹应萍等[87]用吸电子能

力更强的苯并噻二唑替换苯并三氮唑单元, 在稠核外侧

的噻吩β-位引入烷基链增加溶解性, 合成了Y6. 该材料

具有强而宽的吸收以及较高的电子迁移率, 与 PM6 共

混制备的正/反向器件电压损失都非常小(约 0.48 eV), 
实现了 15.7%的效率, 是当时单结有机太阳能电池效率

的最高值. 2020 年, 丁黎明等[4]基于苯并二噻吩和二噻

吩并苯并噻二唑单元合成了聚合物给体 D18, 与 Y6 共

混实现了超过 18%的效率, 是目前有机太阳能电池的最

高值.  
端基工程. 自从明星分子 ITIC 报道以来, 针对 IC

端基的修饰和替换, 开展了以下两方面工作(图 8).  
一方面, IC端基的修饰. 通过在 IC单元的苯环上引

入不同数量和种类的官能团, 可以改变其吸电子能力和

分子间相互作用, 从而调控材料的吸收、能级与迁移率. 
2017 年, 占肖卫等[72]首次将氟原子引入稠环电子受体  
中, 系统研究了 IC单元上氟原子位置和数量的影响. 氟
原子的引入, 使材料的吸收光谱红移, LUMO 能级下移, 
电子迁移率增加. 其中, 基于 FTAZ:INIC3 的器件获得

了 11.2%的效率, 远高于无氟取代的 INIC(7.5%).  
之后, 氟取代的 IC 逐渐代替了 IC 单元, 在稠环电

子受体的分子设计中成为使用最多的端基 . 侯剑辉   
等[88]使用 2FIC 端基合成了 IT-4F, 并将烷硫基和氟原子

同 时 引 入 PBDB-T 的 共 轭 噻 吩 侧 链 上 合 成 了

PBDB-T-SF, 二者共混的器件效率达到 13.1%, 是当时

有机太阳能电池的最高效率. 之后, 一些新型的高性能

给体材料与 IT-4F共混, 也获得了不错的光伏性能. 2018
年, 侯剑辉和张茂杰等[89-90]分别将 PM6 中的氟原子替

换为氯原子, 得到了 PBDB-T-2Cl(PM7). 与 PM6 相比, 
PM7 的 HOMO 能级更深, 吸收更强, 与 IT-4F 共混的器

件性能也进一步提升到 14%. 同年, 黄飞等[91]将 PTzBI
中的噻吩侧链改为氟苯侧链, 合成了P2F-EHp, 与 IT-4F
匹配实现了 12.96%的效率 , 1 cm2 的器件也获得了

12.25%的效率.  
除了引入氟原子, 在 IC 单元上还可以引入其他官

能团. 2017 年, 侯剑辉等[92]分别引入一个和两个甲基, 
逐渐减弱 IC 单元的吸电子能力, 使 IT-M 和 IT-DM 的能

级上移, 吸收蓝移. 其中, IT-M 与 PBDB-T 共混获得了

超过 12%的效率. 同年, 他们[93]又比较了不同位置的甲

氧基取代对材料性能的影响, 5/6-位取代的分子平面性

优于 4/7-位取代的分子, 其中 5-位取代的 IT-OM-2 的电

子迁移率最高, 与 PBDB-T 共混的效率也最高, 达到

11.9%. 2018 年, 他们[94]基于二氯取代的 IC 端基, 设计

了 ITIC-4Cl, 与 PM6 共混的器件实现了 13%以上的效

率. 氯原子的引入可以有效减少共混膜的非辐射复合, 
降低器件电压损失, 从而提高器件性能[95].  

另一方面, IC 端基上苯环的替换. 2017 年, 陈永胜

等 [96] 将 F-H 端基中的苯环替换为萘环 , 合成了

FDNCTF, 该材料的吸收红移 , 迁移率提高 , 基于

FDNCT:PBDB-T 共混的器件效率超过 11%. 同年, 侯剑

辉等[97]将 IC 单元中的苯环替换为噻吩, 合成了 ITCC. 
与 ITIC 相比, ITCC 的堆积更加紧密, 迁移率更高, 
LUMO 能级更高, PBDB-T:ITCC 共混器件的 VOC为 1 V, 
效率超过 11%. 杨楚罗等[98]报道了基于另一种稠合方向

的噻吩取代的端基, 并合成了 ITCPTC. 噻吩环的引入

增强了分子间的相互作用, 与 PBT1-EH[99]共混获得了

11.8%的效率, FF 达到 75%, 而 ITIC 的对比器件效率只

有 9.8%. 之后, 针对以上两种噻吩取代的端基, 通过引

入甲基、卤素原子等, 进一步调节其吸电子能力和分子

间相互作用, 也获得了不错的效果. 例如, 2019 年, 杨
楚罗等[100]在 ITCPTC 的端基中引入氯原子(CPTCN-Cl)
设计了 ITC-2Cl, 更加红移的吸收和更高的电子迁移率

使得基于 PM6:ITC-2Cl 的器件获得了 13.6%的效率.  
此外, 以上这些新型的吸电子端基也被广泛应用于

其他稠核单元. 2019 年, 侯剑辉等[101]用二氯取代的 IC
单元替换 Y6 中的二氟取代的 IC 单元, 合成了 BTP-4Cl. 
与 Y6 相比, 该材料的 LUMO 能级稍低, 但由于器件电

压损失更小, VOC 反而略高, 与 PM6 共混效率达到

16.5%. 之后, 他们[102]将 BTP-4Cl 端基中的二氰基亚甲

基改为羰基, 减弱了吸电子能力, 合成了吸收大幅蓝

移、能级大幅上移的 ZY-4Cl, 与 P3HT 共混实现了  



 
化 学 学 报 综述  

  
 
Acta Chim. Sinica 2021, 79, 257—283 © 2021 Shanghai Institute of Organic Chemistry, Chinese Academy of Sciences http://sioc-journal.cn    269 

 
图 8  端基工程中的代表性稠环电子受体的化学结构 
Figure 8  Chemical structures of representative FREAs in end-capped group engineering 

9.46%的效率, 也是目前基于 P3HT 的单结器件最高效

率 . 2020 年 , 颜河等 [103]则将 Y6 的一侧端基改为

CPTCN-Cl, 合成了 BTP-2F-ThCl, 以 PM6 为给体实现

了 17.06%的效率. 同年, 陈红征等[104]使用四氯取代的

茚二酮和二氯取代的 IC 单元作为非对称端基构筑了

BTP-S2, 发现器件的电致发光效率较高, 比 Y6 高一个

数量级, 显著降低了非辐射损失, 与 PM6共混的器件效

率达到 16.37%.  
侧链工程. 根据侧链所处位置的不同, 研究可分为

以下三方面(图 9).  
第一方面, sp3杂化碳原子上的侧链. 在稠环电子受

体早期的研究中, 通常在稠核中环戊二烯的 sp3 碳上引

入对己基苯基作为侧链 , 从而抑制分子的过度聚集 . 
2016 年, 占肖卫等[105]将对己基苯侧链改为己基侧链, 
合成了 IDIC. 与对己基苯的同系物相比, IDIC 的吸收光

谱红移 , 分子堆积更有序 , 电子迁移率更高 , 与
PDBT-T1 共混的器件效率达到 8.71%. 2019 年, 阳仁强

等[106]将 IDIC 的侧链改为丁基并在末端引入苯环, 合成

了 IDIC-C4Ph. 与 IDIC相比, 其吸收和能级无明显改变, 
而结晶性与混溶性更加平衡, PM6:IDIC-C4Ph 的共混薄

膜形貌更佳, 器件效率达到 14%. 而围绕明星分子 ITIC
的对己基苯侧链, 多个课题组进行了改进. 2016 年, 占
肖卫等[107]将其改为2-己基噻吩, 合成了 ITIC-Th, σ诱导

效应和S···S相互作用使得 ITIC-Th的能级更深, 迁移率

更高, 光伏性能也更优. 同年, 李永舫等[108]将己基由对

位改为间位, 得到了 m-ITIC, 其分子堆积更有序, 结晶

性更强, 电子迁移率更高. 与 ITIC 相比(10.57%), 基于

J61:m-ITIC 的器件效率也更高(11.77%). 2018 年, Heeney

等[109]报道了辛基侧链的 C8-ITIC, 相比于 ITIC, 该材料

的带隙更窄, 吸光更强, 结晶性更高, 与 PFBDB-T 共混

获得了超过 13%的效率. 2020 年, 占肖卫等[110]在 INIC3
侧链的苯环中引入氟原子合成了 FINIC, 通过氟原子诱

导的多维弱相互作用, 构筑了紧密的三维分子堆积网

络 , 实现了高效的三维激子传输和电子传输 , 与
PBDB-T-SF 共混的器件效率达到 14%.  

第二方面, sp2杂化碳原子上的侧链. 主要包括烷氧

基侧链(稠核工程中已介绍)和二维共轭侧链. 2017 年, 
占肖卫等[111]将聚合物给体中的二维共轭侧链的策略引

入稠环电子受体的分子设计中. 与无共轭噻吩侧链的同

系物相比, 含有共轭噻吩侧链的 ITIC2 的吸收更强, 电
子迁移率更高, 器件性能也有明显的提升. 2018 年, 他
们[112]在更大的稠核上引入共轭噻吩侧链, 设计了两个

异构体, FNIC1 和 FNIC2. 结构上的细微差异对它们的

吸收、能级、电荷传输和薄膜形貌均有明显的影响. 基
于PTB7-Th:FNIC2共混膜的器件获得了13%的效率, 高
于基于 FNIC1 的器件(10.3%).  

第三方面, 稠核最外侧噻吩 β-位上的侧链. 2018 年, 
唐卫华等[113]在 ITIC 的稠核最外侧噻吩的 β-位引入己基

链增加了材料的溶解性, 空间位阻使得端基采取优势构

象, 而己基较弱的给电子能力使得材料的 LUMO 能级

略微上移, 基于 PBDB-T:ITC6-IC 的器件效率超过 11%. 
此外, 目前性能较高的 Y6 类材料也采取了这一策略. 
2020年, 吴宏滨等[114]报道了Y11, 与无β-位侧链的同系

物相比, 引入 β-位侧链的 Y11 与 PM6 共混的器件 JSC

和 FF 明显提升, 效率达到 16.54%, 而且器件的非辐射

复合损失很小, 只有 0.16 eV.   
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图 9  侧链工程中的代表性稠环电子受体的化学结构 
Figure 9  Chemical structures of representative FREAs in side chain engineering 

π桥工程. 除了以上A-D-A型的稠环电子受体材料, 
A-π-D-π-A 型材料也受到了研究者们的广泛关注. 根据

π 桥单元的推拉电子效应, 可以分为以下两类(图 10).  
第一类, 给电子的 π 桥单元. 2015 年, 占肖卫等[115]

在引达省并二噻吩单元和 IC 单元之间引入烷基取代的

噻吩 π 桥, 合成了 IEIC. 与未引入 π 桥的同系物相比, 
IEIC的吸收明显红移, 与 PTB7-Th共混获得了 6.31%的

效率. 之后, 多个课题组对 IEIC 的分子结构进行了优

化. 2016年, 侯剑辉等[116]将桥连噻吩上的烷基改为烷氧

基得到了 IEICO. 与 IEIC 相比, IEICO 的吸收更加红移, 
与 PBDTTT-E-T[23]共混的器件效率超过 8%. 之后, 他 
们[117]将端基改为 2FIC, 进一步增强分子内的电荷转移, 
合成了 IEICO-4F, 该材料的光学带隙更窄(1.24 eV), 与
PTB7-Th 共混获得了 10%的效率. 2019 年, 薄志山等[118]

改变了桥连噻吩上的烷基取代位置, 同时, 为了比较烷

基链、烷氧链和烷硫链的影响, 合成了一系列材料, 由
于噻吩上的侧链靠近端基一侧, 空间位阻使得几个分子

的端基均采取优势构象, 分子堆积更紧密, 结晶性增强, 
其中基于 PBDB-T:IDTCN-O 的器件性能最优 , 达到

13.28%.  
第二类, 吸电子的 π 桥单元. 2015 年, 占肖卫等[119]

基于引达省并二噻吩稠核、苯并噻二唑桥连基团和罗丹

宁端基, 合成了 IDT-2BR, 该材料的吸收主要集中于可

见光区, 且 LUMO 能级较高, 与 P3HT 共混的器件获得

了 5.12%的效率, 高于PC61BM对比器件(3.71%). 之后, 
多个课题组对 IDT-2BR 的骨架进行微调, 将基于 P3HT
的效率进一步提升. 2016 年, McCulloch 等[120]使用正辛

基取代对己基苯基侧链合成了 O-IDTBR. 与 IDT-2BR
相比, 其吸收红移, 结晶性增强, 性能也提升至 6.3%. 
朱晓张等[121]将苯并噻二唑单元替换为吸电子能力更强

的酯基修饰的噻吩并[3,4-b]噻吩, 合成了 ATT-3, 其与

P3HT 共混的器件效率为 6.26%; 周二军等[122]使用苯并

三氮唑作为 π 桥单元, 1,1-二氰基亚甲基-罗丹宁作为端

基 , 合成了 BTA43, 其与 P3HT 共混的器件效率为

6.56%. 陈兴国等[123]将 π 桥改为酯基取代的噻吩稠合的

苯并三氮唑单元, 同时将端基替换为1,1-二氰基亚甲基-
罗丹宁单元, 合成了 JC2, 其与 P3HT 共混的器件效率

超过 6%. 2019 年, 彭强等[124]以三聚茚为中心稠核、苯

并噻二唑为 π 桥单元、IC 为端基合成了星形分子

TrBTIC, 与 P3HT 共混获得了 8.25%的效率. 
2.2.3  其他类有机光伏材料 

在非富勒烯时代, 研究者们还尝试了其他结构的光

伏材料(图 11), 本部分所涉及的其他类材料的吸收、能

级、迁移率等基本性质和光伏器件性能见表 4.  
其中, 性能最优的是基于稠环电子受体的D-A共聚

物材料. 2017 年, 李永舫等[126]设计了基于 IDIC 和噻吩

单元的聚合物 PZ1. 与 IDIC 相比, 其吸收红移, 成膜性

更好, 热稳定性更高, 与 PM6 共混获得了超过 11%的效

率[127]. 2020年, 黄飞等[128]基于Y6的分子结构合成了共

聚物 PJ1, 与 PBDB-T 共混将全聚合物器件的效率提升

至 14.4%. 另外, 非稠核的 A-D-A 型受体材料, 由于其

合成相对简单, 成本较低, 稳定性较高, 也被一些课题

组研究. 2019 年, 陈红征等[129]通过两步反应合成了

PTIC, 通过分子内的非共价键相互作用, 抑制单键旋

转, 提高分子平面性, 与 PM6 共混获得了 10.27%的效

率. 2020年, 薄志山等[130]通过调节己氧基链的位置控制

非稠合分子骨架的扭曲程度, 优化分子堆积与薄膜形

貌, 设计了 o-4TBC-2F, 以 PBDB-T 为给体的器件获得

了 10.26%的效率. 而围绕主链含 B←N 配位键的聚合物

受体, 2020 年, 刘俊等[131]将苯并噻二唑单元与含 B←N
配位键的受体单元共聚得到了 PBN-12, 以 CD1 为给体  
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图 10  π 桥工程中的代表性稠环电子受体的化学结构 
Figure 10  Chemical structures of representative FREAs in π-bridge engineering 

 
图 11  非富勒烯电池中代表性的其他类有机光伏材料的化学结构 
Figure 11  Chemical structures of representative other types of organic 
photovoltaic materials in nonfullerene-based OSCs 

的器件获得了超过 10%的效率. 2018 年以来, 李韦伟 
等[132]以D-A共聚物主链为给体, PDI/NDI等单元为受体

侧链, 设计合成了多种双缆型共轭聚合物, 这类材料可

以在分子内实现激子的生成与扩散、电荷的分离与传输, 
而且基于此类材料的单组分器件具有热稳定性好、制备

工艺简单等优势. 其中, 基于 JP02的单组分太阳能电池

获得了 8.4%的效率. 

3  器件工程 

活性层光伏材料的选择与搭配决定了器件光伏性

能的上限, 而为了尽量达到性能上限, 需要对器件结构

进行系统优化, 主要包括: 界面工程、活性层优化、多

组分和叠层器件等.  

3.1  界面工程 

在有机太阳能电池的制备过程中, 通常引入合适的

界面修饰层, 改善活性层和电极之间的界面性质, 从而

提高器件性能[133](图 12).  
界面修饰层的作用主要包括: (i)改变电极的功函数, 

使之与活性层之间形成良好的欧姆接触 ,  从而减少 

表 4  代表性的其他类有机光伏材料的光电性质与光伏器件性能 
Table 4  Optoelectronic properties and OSC device parameters for representative other types of organic photovoltaic materials 

Acceptor λmax
a/nm Eg

b/eV HOMO/LUMOc 
/eV 

μe
d/ 

(cm2•V–1•s–1) Donor VOC/V JSC/ 
(mA•cm–2) FF/% PCE/% Ref. 

PZ1 700 1.55 –5.74/–3.86 3×10–4  PM6 0.96 17.1 68.2 11.2 [127] 

PJ1 798 1.41 –5.64/–3.82 - PBDB-T 0.90 22.6 71 14.4 [128] 

PTIC 747 1.52 –5.59/–3.81 - PM6 0.93 16.73 66 10.27 [129] 

o-4TBC-2F 681 1.47 –5.63/–4.00 - PBDB-T 0.76 20.48 65.7 10.26 [130] 

PBN-12 659 1.78 –5.52/–3.45 1.69×10–3  CD1 1.17 13.39 64 10.07 [131] 

JP02 - - –5.76/–3.70 2.7×10–4/ 
5.9×10–5 e JP02 0.94 12.81 69 8.4 [132] 

a 薄膜最大吸收峰; b 光学带隙; c 循环伏安法测得; d 电子迁移率, SCLC 测得; e 空穴迁移率/电子迁移率. 
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图 12  界面修饰层在正/反向器件中实现欧姆接触与电荷选择的示意

图[133] 
Figure 12  Energy level alignment in conventional and inverted OSCs 
with interfacial layers providing Ohmic contacts and charge selectivity at 
both electrodes[133]. Reprinted with permission from Ref. 133 Copyright 
(2012) Royal Society of Chemistry. 

电荷累积, 提高电荷抽取效率; (ii)选择性地传输空穴或

者电子, 阻挡电子或者空穴, 从而减少电荷复合; (iii)阻
挡电极的金属原子向活性层渗透, 阻挡活性层与电极之

间发生反应, 阻挡水氧侵入活性层, 从而提高器件的稳

定性; (iv)调节器件内部的光场分布. 另外, 优异的界面

修饰材料往往还需要满足成本低廉、易于加工、可见区

吸收弱、机械性能好、厚度不敏感、稳定性高等条件. 而
按照其功能则可以分为阳极修饰层与阴极修饰层(图
13).  
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图 13  代表性的阳极与阴极修饰材料的化学结构 
Figure 13  Chemical structures of representative anode and cathode 
interfacial materials 

阳极修饰层最常用的材料为 PEDOT:PSS, 是一种

聚 3,4-乙撑二氧噻吩(PEDOT)和聚苯乙烯磺酸盐(PSS)
的水溶液. PEDOT:PSS 已经商业化, 而且种类多, 用途

广. 其在可见区透明度高, 成膜性和导电性好, 功函(约
5.1 eV)与大多数给体材料 HOMO 能级匹配, 可以形成

良好的欧姆接触; 但酸性较强, 对 ITO 有腐蚀, 有一定

的吸水性, 影响器件稳定性. 另一类开发较早的材料是

p-型金属氧化物, 其中应用最普遍的是 MoO3
[134], 其具

有良好的空穴收集和电子阻挡能力; 但电导率低, 需要

真空蒸镀成膜, 而且对膜厚非常敏感, 一般只有几纳米

厚.  
由于这几种阳极修饰材料都有一定的缺陷, 研究者

们针对已有材料的改进以及新型材料(包括共轭聚合物

电解质、氧化石墨烯以及可交联的空穴传输材料)的开

发开展了研究工作[135]. 例如, 2016 年, 侯剑辉等[136]报

道了具有自掺杂性质且 pH中性的 PCP-Na, 其电导率达

到 1.66×10–3 S•cm–1, 将其作为阳极修饰层(厚度为 6 
nm), 制备的基于 PBDT-TS1:PC71BM 的器件获得了

9.89%的效率, 而且该材料对膜厚不太敏感, 在厚度达

50 nm时, 仍然可以维持 70%的 FF 和 6.5%的效率. 2018
年, 周惠琼等[137]将WOx纳米颗粒与PEDOT:PSS乳液混

合, 细致优化了修饰层的组分和膜厚, 基于 PM6:IT-4F
的器件实现了 80.79%的 FF 和 14.57%的效率.  

传统的阴极修饰层材料是一些低功函的金属, 比如

Ca、Mg 等, 但它们对水氧敏感, 不利于器件的稳定. 之
后, 研究者们开发了一些金属氧化物, 主要包括 ZnO
等, 这类材料的导带能级与大部分受体材料 LUMO 能

级比较匹配, 便于电子传输; 价带能级很深, 可以阻挡

空穴. 它们还具有廉价、无毒、可低温溶液制备、稳定

性好且可见区透明度高等优点.  
另一类常用的阴极修饰层是醇溶性的有机材料, 该

类材料的优势在于可用醇溶剂进行加工, 减少污染, 降
低成本, 而且成膜过程不需要加热. 第一种是共轭聚合

物材料 . 2012 年 , 曹镛团队将含胺基的聚芴类材料

PFN[138]和 PFN-Br[139]用于反向器件的阴极修饰层, 产生

的界面偶极促进了电子抽取, 大幅提升了器件效率[140]. 
2015 年, 他们[141]将 NDI 单元引入 PFN 的主链中, 设计

了具有自掺杂效应的阴极修饰层材料 PNDIT-F3N-Br, 
该修饰层的膜厚耐受性较强, 有利于制备大面积器件. 
第二种是共轭小分子材料. 2014年, 李永舫团队[142]报道

了基于含胺基的 PDI 单元的醇溶性共轭小分子阴极修

饰材料 PDIN 和 PDINO, 将基于 PTB7:PC71BM 共混膜

的器件效率从 4.43%提高到 8%左右. 最近, 他们[143]又

报道了一种含有氢键作用的阴极修饰材料 PDINN, 改
善了活性层与修饰层之间的接触, 将 PM6:Y6 体系的效

率提升至 17.23%. 第三种是非共轭材料. 2012 年, Kip-
pelen 等[144]报道了一类含有多级胺的绝缘聚合物 PEI 和
PEIE, 常用作阴极修饰层. 2015 年, 葛子义等[145]将非共

轭 的 小 分 子 MSAPBS 作 为 阴 极 修 饰 层 , 将

PTB7:PC71BM 体系的效率刷新到 10.02%. 此外, 由于

富勒烯衍生物的能级结构与大部分受体材料比较匹配



 
化 学 学 报 综述  

  
 
Acta Chim. Sinica 2021, 79, 257—283 © 2021 Shanghai Institute of Organic Chemistry, Chinese Academy of Sciences http://sioc-journal.cn    273 

而且电子迁移率高, 化学稳定性好, 其经过修饰也被用

作阴极界面修饰材料. 2014 年, Emrick 等[146]将胺基侧链

引入含吡咯环的富勒烯, 设计了 C60-N, 该修饰层可有

效降低金属电极的功函, 且在 5～55 nm 的厚度范围内, 
均可获得较高性能.  

3.2  活性层工程 

对于本体异质结型器件来说, 在选定了给体与受体

材料之后, 器件性能的高低很大程度上取决于活性层的

形貌. 高性能器件的活性层通常需要满足以下条件: (i)
合适的相分离尺寸, 便于激子解离; (ii)高的相区纯度, 
便于电荷传输; (iii)合理的垂直相分布(给体在阳极富集, 
受体在阴极富集), 便于电荷收集. 为了获得最优的共

混膜形貌, 需要进行活性层的体相优化. 除了优化给受

体比例、溶剂和添加剂、加工温度和活性层厚度、热退

火和溶剂退火等常规手段以外, 成膜工艺的优化可进一

步提升有机光伏器件的性能.  
实验室常规的活性层成膜方法为小面积旋涂(spin 

coating), 该方法造成材料和溶剂浪费严重且不适合制

备大面积器件. 狭缝挤出成膜(slot-die coating)是一种可

行的大面积卷对卷加工技术, 而刮涂成膜(blade coating)
则与其原理相似, 操作简单, 成本低廉, 更适合用于科

学研究. 相比于旋涂法, 刮涂法通过对薄膜施加横向的

剪切力, 在一定程度上可以改变分子排列和聚集状态, 
从而提升器件性能. 例如, 2018 年, 马伟等[147]分别采用

旋涂法和刮涂法制备了基于 PBDB-T:ITIC 共混膜的器

件. 其中, 刮涂法会诱导溶液前沿产生含有大量晶粒的

薄膜, 为剩余溶液提供成核中心, 从而促进分子有序堆

积, 最终刮涂法制备的器件获得了 10.03%的效率, 略高

于旋涂法制备的器件效率(9.41%), 且器件的光稳定性

更好(图 14).  

 
图 14  旋涂法和刮涂法制备的 PBDB-T:ITIC 共混膜的器件效率衰减

曲线[147] 
Figure 14  PCE decay curves of spin-coated and blade-coated devices 
based on PBDB-T:ITIC[147]. Reprinted with permission from Ref. 147 
Copyright (2018) Wiley-VCH. 

另外, 本体异质结型活性层结构存在一定的缺点, 
一方面, 给受体材料共混的成膜过程导致影响形貌的因

素较多, 调控比较困难; 另一方面, 共混膜内存在不与

界面层接触的给受体的“孤岛”相区, 与阳极一侧接触

的受体相区以及与阴极一侧接触的给体相区均会导致

电荷复合, 从而影响器件性能. 为了克服这些不足, 研
究者们提出通过逐层(layer-by-layer, LbL)涂膜的方式, 
实现一种 p-i-n 或 n-i-p 型的活性层结构. 例如, 2020 年, 
闵杰等[148]报道了一种逐层刮涂的活性层制备工艺, 该
方法使活性层的入射光吸收率高, 垂直相分离更合理, 
实用性也更强. 基于 PM6:Y6 体系的逐层刮涂器件效率

达到 16.35%, 高于旋涂法制备的本体异质结型器件

(15.37%), 而且该方法制备的较大面积(有效面积 11.52 
cm2)组件也获得了 11.86%的效率.  

3.3  多组分和叠层器件 
通常, 活性层由一种给体材料和一种受体材料共混

组成, 但大量研究发现引入合适的第三种组分可以有效

提高器件性能[149-150]. 第三种组分可以是聚合物、小分

子、染料、量子点等, 作用主要包括: (i)拓宽和增强活性

层的吸收; (ii)增加电荷转移的途径, 促进激子解离; (iii)
增加电荷传输通道; (iv)改善界面接触, 提高电荷抽取效

率; (v)改善活性层形貌, 提高形貌稳定性.  
2018 年, 杨阳等[151]通过逐层溶液旋涂, 即依次旋

涂 第 三 组 分 受 体 IDIC 和 两 组 分 共 混 溶 液

(PTB7-Th:PC71BM 或 PTB7-Th:ITIC), 设计了一种新型

的三组分器件. 常规的三组分共混溶液旋涂的方法存在

两个问题, 一是存在孤立的给/受体相, 二是存在无效的

金属-半导体接触界面, 限制了性能的提升. 与之相比, 
这类新型的三组分器件可以获得更优的活性层形貌, 
IDIC 相与阴极一侧接触, 促进了电子抽取, 器件性能提

升了 14%～21%. 2020 年, 占肖卫等[152]将全无机钙钛矿

CsPbI3 量子点(PQD)引入 PTB7-Th:FOIC 和 PM6:Y6 体

系. PQD 的引入, 提高了共混膜电荷转移态的能量, 使
得激子解离的驱动势接近于零, PQD 的强荧光增强了电

致发光的外量子效率, 使得非辐射复合引起的电压损失

降低, 有利于获得高的 VOC; 在接近零的驱动势下, 电
荷产生仍然高效, 从而有助于获得高的 JSC; PQD高的介

电常数屏蔽了库仑相互作用, 减少了电荷复合, 有利于

获得高的 FF. 最终, 将基于 PTB7-Th:FOIC 的器件效率

由 11.6%提升至 13.2%, 而基于 PM6:Y6 的器件效率由

15.4%提升至 16.6% (图 15).  
单结电池的制备工艺简单, 成本较低, 是近几年太

阳能电池领域的研究重点. 但由于有机半导体材料的迁

移率较低, 为了减少复合, 活性层通常不能过厚, 导致

对太阳光的吸收程度受限. 多结电池可分为串联电池和

并联电池: 前者的开路电压为单结电池之和, 但短路电

流受限于单结电池最低值; 后者的短路电流为单结电池

之和, 但开路电压受限于单结电池最低值. 通过搭配多
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个吸收波段互补的活性层, 拓宽吸收范围, 降低热损失, 
提高对太阳光的利用率 , 从而进一步提高器件性     
能[153-154]. 2018 年, 陈永胜等[155]利用半经验的模型, 预
测了有机太阳能电池理论效率极限和理想活性层材料

的参数要求, 之后选择在可见光区和近红外区具有互补

吸收的 PBDB-T:F-M 和 PTB7-Th:COi8DFIC:PC71BM 共

混膜分别作为前电池和后电池的活性层, 制备的叠层器

件获得了 17.3%的效率, 而且在 166 d 后电池效率仅降

低了 4% (图 16).  

 
图 15  (a) PTB7-Th:FOIC:PQDs 的能级结构图; 基于 PTB7-Th:FOIC
和 PTB7-Th:FOIC:PQDs 器件的(b)电致发光效率曲线、(c) J-V 曲线和

(d) EQE 光谱[152] 
Figure 15  (a) Energy level diagram of PTB7-Th:FOIC:PQDs (unit: 
eV); (b) EQEEL, (c) J-V curves, and (d) EQE spectra of the devices based 
on PTB7-Th:FOIC with or without PQDs[152]. Reprinted with permission 
from Ref. 152 Copyright (2020) Wiley-VCH. 

 
图 16  叠层器件的(a)结构示意图、(b)能级结构图、(c) J-V 曲线和(d) 
EQE 光谱[155] 
Figure 16  (a) Device architecture, (b) energy level diagram, (c) J-V 
curve, and (d) EQE spectra of the tandem solar cell[155]. Reprinted with 
permission from Ref. 155 Copyright (2018) American Association for the 
Advancement of Science. 

4  器件物理 

深入探究有机光伏的工作机理可以更好地指导分

子设计与器件优化. 随着有机光伏器件效率的不断提

升, 关于器件物理的研究, 尤其是针对高性能稠环电子

受体体系的研究也逐渐深入.  
有机光伏器件的能量转换过程包括激子产生、激子

扩散、激子解离、电荷传输与收集等. 占肖卫和 Hodgkiss
等[156-157]对 FTAZ:IDIC 和 FTAZ:PC71BM 体系进行了比

较研究, 发现相比于富勒烯体系, 稠环电子受体在激子

扩散、电荷传输与复合等方面呈现不同特征: (i) IDIC 的

激子扩散系数达到 2×10–2 cm2•s–1, 比 PC71BM 高两个

数量级(1.6×10–4 cm2•s–1); (ii)激发 IDIC可高效产生载流

子, 从而显著提高器件光电流, 而 PC71BM 对光电流贡

献小; (iii) IDIC 受激产生载流子的过程比 PC71BM 慢 1
个数量级, 有利于抑制电荷复合; (iv) FTAZ:IDIC 体系

中不存在载流子复合生成三线态电荷转移态(charge 
transfer, CT)的过程 , 减小了器件的电压损失 , 而
PC71BM 体系存在双分子三线态复合通道. 最终, 基于

FTAZ:IDIC的器件效率达到12.5%, 而FTAZ:PC71BM的

器件效率不足 6%(图 17a).  
激子扩散长度(exciton diffusion length, LD)是制约有

机光伏性能提升的重要因素, LD决定光生激子是否可以

高效扩散到给受体界面, 从而实现激子解离, 其主要与

激子扩散系数和激子寿命有关. Anthopoulos 等[158]通过

测试硫氰酸铜(CuSCN)/不同厚度受体材料构筑的双层

光伏器件的 EQE 光谱, 计算出一些代表性的高性能非

富勒烯受体材料的 LD. 其中, ITIC 为 25 nm, IDIC 为 24 
nm, Y6为35 nm, IT-4F为 45 nm, 而PC71BM只有 10 nm. 
更长的 LD 是稠环电子受体材料获得高性能的原因之一. 
薄志山等[159]通过瞬态荧光光谱发现, 向 IT-M 中引入固

体添加剂 9-芴酮-1-甲酸(FCA)可以将 IT-M 纯膜的激子

寿命由 491 ps 增加到 928 ps, 电子激发态的 IT-M 与电

子基态的 FCA 分子之间的振动耦合作用抑制了非辐射

衰减途径 , 从而延长了激子寿命 . 最终 , 基于

PBDB-T:IT-M 器件的 JSC 和 FF 均得以增加, 效率也从

11.45%提升至 12.31%.  
激子解离的驱动力来源也是有机光伏领域近期研

究的热点. 在富勒烯时代, 研究者们普遍认为给受体界

面处能级差的大小决定了电荷转移的速度. 为了保证激

子解离效率, 获得较高的 JSC, 往往需要本征激发态与

CT 态之间存在显著的能级差, 这不可避免带来大的电

压损失(0.6～1.2 V), 严重限制了器件效率的提升. 而近

几年, 随着非富勒烯受体材料的开发, 研究者们发现在

给受体材料 HOMO 能级差极小的情况下, 器件也可以

获得高的性能. 例如, 李永舫团队[160]设计合成了给体

PTQ11 和受体 TPT10(图 17b), 二者的 HOMO 能级差为

零, 基于二者共混膜的器件仍然可以获得 16%以上的效

率. 他们通过瞬态吸收光谱研究了器件的电荷转移动力

学, 发现器件的空穴转移过程仍然可以快速高效进行, 
这也是器件获得高性能的原因.  
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图 17  (a) IDIC 的分子结构、荧光共振能量转移示意图、吸收和荧光

光谱图[157]; (b) PTQ11 和 TPT10 的分子结构和能级图[160] 
Figure 17  (a) Chemical structure of IDIC, schematics of fluorescence 
resonance energy transfer, and absorption and photoluminescence 
spectra[157]. Reprinted with permission from Ref. 157 Copyright (2019) 
American Chemical Society. (b) Chemical structures and energy level 
diagram of PTQ11 and TPT10[160]. Reprinted with permission from Ref. 
160 Copyright (2020) American Chemical Society. 

Banerji 与周二军等[161]研究了非富勒烯体系中低驱

动力对电荷转移过程的影响. 他们首先选择了驱动力只

有 0.12 eV 的 J61:m-ITIC 体系, 并设计了不同的活性层

结构排除形貌依赖的激子扩散对本征电荷转移速率的

影响, 通过瞬态吸收光谱发现本征电荷转移过程可保持

亚皮秒的超快速率. 之后, 他们又研究了多种具有不同

驱动力的聚合物:m-ITIC 体系, 发现空穴转移速率与驱

动力存在明显的正相关, 在驱动力只有 0.05 eV 时空穴

转移过程明显慢于电子转移过程, 但仍可以保持在亚皮

秒的超快速率. 侯剑辉等[162]研究了 CT 态/本征激发态

的杂化和分子间静电相互作用的关系, 发现随着给受体

之间静电相互作用的增强, CT 态的杂化比例增加, 有利

于激子的解离、传输与收集, 增加 JSC; 但同时导致器件

的非辐射复合损失增加, VOC降低. 因此, 通过调节给受

体材料的分子静电势有望实现 VOC 与 JSC 之间的平衡, 
从而实现最优的性能.  

随着非富勒烯受体材料的发展, 在器件性能不断提

升的同时, 围绕如何进一步降低电压损失的研究也不断

深入, 目前非富勒烯体系的电压损失可以降至 0.4～0.5 
V[163]. 基于精细平衡原理和准平衡条件假设, 电压损失

(voltage loss, Vloss)可分为三部分, 无法避免的带隙以上

的辐射复合损失∆E1、带隙以下的辐射复合损失∆E2以及

非辐射复合损失∆E3. 与无机太阳能电池和钙钛矿太阳

能电池相比, 有机太阳能电池器件的∆E3 仍然较高, 而
∆E3 由器件电致发光的外量子效率(EQEEL)决定, EQEEL

与光致发光量子产率(photoluminescence quantum yield, 

PLQY)成正比, 因此, 如何提高器件的 PLQY 成为降低

Vloss的关键. 2020 年, 吴宏滨和邹应萍等[114]报道了效率

为 16.54%的 PM6:Y11 体系. 该共混膜的光学吸收边十

分陡峭, 对应的乌尔巴赫能只有 25～27 meV, 是目前报

道的最小值, 低的结构无序度使得该体系的∆E2 只有

0.03 eV. 而且, 与 PM6:Y6 体系相比(PLQY 为 2.8×
10–4), 该体系的 HOMO 能级差更小, PLQY 也更高, 达
到 1.3×10–3, 使得∆E3降至 0.17 eV. 最终, 该体系可以

将器件的电压损失降至 0.43～0.51 V, 已十分接近单晶

硅太阳能电池(0.38 V).  
围绕高性能低电压损失的 Y6 体系, 研究者开展了

系列研究工作. 叶轩立等[164]通过 Y6 分子单晶结构, 发
现除了端基之间的 π-π 相互作用, 稠核中心的 A'单元同

样存在 π-π 相互作用. 通过掠入射广角 X 射线散射和分

子动力学模拟, 他们发现这种分子堆积同样出现在旋涂

膜中, 可以实现电子波函数的三维离域, 从而形成有效

的电子和空穴传输通道. 另外, 这种堆积使得相邻分子

间的激子耦合较大(44～57 meV), 从而减小激子-振动

耦合 , 抑制了非辐射衰减 , 使 Y6 兼具窄带隙与高

PLQY. 对于PM6:Y6体系, 较小的HOMO能级差, 使得

CT 态与 Y6 的激子杂化, 从而获得低的非辐射复合损

失. 此外, Y6 分子簇中电子波函数的离域使得给受体界

面处电子空穴的估算距离增加, 激子束缚能减小至 70 
meV, CT 态解离势垒降低. 最终, 器件在降低电压损失

的同时, 仍可以获得高的 JSC和 FF.  

5  应用探索 

近几年, 研究者们在设计高性能光伏材料、优化器

件界面、改善活性层形貌、开发新型器件结构和探究器

件工作机理等方面取得了显著进展, 目前有机太阳能电

池的效率已经突破 18%. 为了实现产业化, 需要综合权

衡成本、寿命与性能之间的关系, 另外还需要考虑有特

色的应用出口. 围绕以上四个方面, 研究者们开展了许

多工作.  

5.1  成本方面 

随着有机太阳能电池领域的不断发展, 针对有机光

伏的成本分析也在不断更新与完善. 基于近几年的研究

进展和已报道的各项数据指标, 2019年, 闵杰等[165]自下

而上地构建了单结电池和叠层电池组件模型并分析了

材料、人工、水电、设备维护及折旧等各项成本构成, 计
算得出的单结电池组件的直接加工成本为 187 ¥•m–2, 
最低可持续价格为 297 ¥•m–2; 叠层电池组件的成本与

价格则更高一些. 而在中国, 按照年平均太阳辐照 1200 
kWh•m–2, 使用寿命 20 年、效率 10%的单结电池组件的

平均度电成本为 0.324 ¥•(kWh)–1. 在组件的制备成本中, 
材料成本占据了很大比例, 达到 70%, 其中活性层材料

与电极材料的成本占了总材料成本的60%(图18). 因此, 
降低材料成本成为降低电池制备成本的关键, 而如何在
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实现高的光伏性能的同时, 进一步降低光伏材料的成

本, 研究者们也做出了很多努力. 2018 年, 李永舫等估

算了目前常用高性能给受体材料的合成成本: PBDB-T
为 367.2 ¥•g–1, PM6 为 778.7 ¥•g–1, IDIC 为 268.4 ¥•g–1, 
ITIC为245.1 ¥•g–1, IT-4F为434.4 ¥•g–1. 接下来, 他们[81]

通过简单的两步反应高产率地合成了一种低成本高性

能的给体材料 PTQ10(成本 259.3 ¥•g–1), 与 IDIC 共混的

器件效率达到 12.7%. 之后, 针对 IDIC 合成步骤多且总

产率较低的问题, 他们[80]开发了一种简化的合成方法, 
设计了MO-IDIC-2F(成本250.6 ¥•g–1), 与PTQ10共混获

得了 13.46%的效率, 相比于其他高性能的活性层材料

在成本和性价比上优势明显.  

 
图 18  单结电池组件的(a)每道工艺流程的成本构成、(b)直接加工成

本构成和(c)材料成本构成[165] 
Figure 18  (a) Each process cost distribution, (b) direct manufacturing 
cost distribution, and (c) material cost distribution of single solar 
module[165]. Reprinted with permission from Ref. 165 Copyright (2019) 
Wiley-VCH. 

5.2  寿命方面 

经过多年研究经验的积累, 关于有机太阳能电池器

件寿命的测试标准已经逐渐统一[166]. 目前, 常用的测

试方法是根据器件性能随时间变化的散点图外推得出

初始效率衰减至 80%所需要的时间 T80, 以此来衡量某

一器件在某一条件下的寿命长短. 而相比于无机半导体

太阳能电池, 有机光伏器件的老化机制更为复杂, 影响

因素更多, 例如: 亚稳态的活性层形貌、电极和修饰层

的扩散、氧气和水、光照与加热、机械压力等, 因此, 如
何提高有机太阳能电池的稳定性成为产业化必须攻克

的一个难题. 近几年, 围绕非富勒烯器件老化机制和稳

定性提升的研究日益增多.  
光伏材料化学结构的稳定性. 高性能器件的活性层

一般由宽带隙聚合物给体和窄带隙稠环电子受体组成. 
通过可逆缩合反应合成的稠环电子受体材料容易发生

分解, 使得活性层内部缺陷增多, 电荷复合增加, 从而

导致器件稳定性变差. Fahlman 等[167]研究了氧气在暗态

下对稠环电子受体材料的影响. 他们通过紫外光电子能

谱观测 O-IDTBR 薄膜暴露在氧气氛围中能级结构的变

化, 发现在暴露 200 min 后, O-IDTBR 的功函数从 3.94 
eV 逐渐变为 4.43 eV, 并且前线电子结构的精细结构逐

渐消失, 而在后退火处理后功函数只能恢复到 4.14 eV, 
表明氧气对稠环电子受体电子结构产生了不可逆的影

响. Sperlich 等[168]研究了 ITIC 发生光氧化的过程. 他们

通过电学检测磁共振和光致发光检测磁共振分析了

ITIC 薄膜的自旋态, 发现 ITIC 被光照激发后产生的单

线态激子通过系间穿越变为三线态激子, 激发三线态氧

变为活性单线态氧, 从而诱导材料发生光氧化过程. 闵
杰等[169]研究了多种非富勒烯材料的光氧化引起的器件

老化问题. 以 J71:ITIC 活性层为例, 他们发现在空气中

光照 10 min 器件效率衰减了 90%, ITIC分子骨架的光氧

化分解是性能衰减的主要原因. 在光照下, ITIC 骨架的

多个位点易被氧化, 且端基与稠核之间易发生断裂, 最
终产生多种光氧化产物. 而这些产物作为体相缺陷, 增
加了器件的非辐射复合损失, 导致器件性能发生衰减. 
为了抑制受体分子的光氧化所带来的器件老化, 研究具

有相似分子结构的受体材料的器件稳定性, 从而针对性

地优化分子构筑单元显得尤为重要. 此外, 在活性层中

引入抗氧化剂也可以有效抑制器件老化 ,  例如 ,  在
J71:ITIC 体系中引入一种镍的螯合物 S6 作为抗氧化剂, 
大幅提升了器件的稳定性[169](图 19). Brabec 等[170]系统

研究了多个 ITIC 类受体与给体 PBDB-T 的共混体系的

光稳定性. 发现端基和侧链的微小改动会显著影响器件 

 
图 19  (a)不同光氧化时间下, ITIC 薄膜和 ITIC＋2 wt% S6 薄膜的照

片; (b)在空气中使用太阳光模拟器(100 mW•cm–2)连续光照下, 未封

装反向器件(ITO/ZnO/J71:ITIC/MoO3/Ag)的效率衰减图(取 6 个器件的

平均值)[169]
 

Figure 19  (a) Photographs of photo-oxidized ITIC films upon different 
times of exposure in air without and with 2 wt% S6; (b) depiction of the 
temporal evolution of PCE of unencapsulated devices with a device 
structure of ITO/ZnO/J71:ITIC/MoO3/Ag which were continuously light 
soaked in dry air using a solar simulator (100 mW•cm–2; an average of six 
devices)[169]. Reprinted with permission from Ref. 169 Copyright (2019) 
Royal Society of Chemistry. 
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的光稳定性, 其中噻吩侧链的 ITIC-Th和二氟取代 IC端

基的 ITIC-2F(即 IT-4F)的稳定性良好, 在惰性气氛中

AM 1.5G 100 mW•cm–2连续光照条件下, 通过外推得出

的T80接近10年, 而基于二甲基取代 IC端基的 ITIC-DM
器件性能衰减较快.  

亚稳态活性层的稳定性. 常用的活性层结构是本体

异质结, 为了获得更高的性能, 通常会引入添加剂, 采
用热退火、溶剂退火等手段. 而从热力学角度, 只有当

活性层组分比例和混溶性均达到渗流阈值时, 形貌才会

处于稳定状态. 但对于大多数高性能体系, 二者之间很

难达到平衡. 尤其对于不混溶的给/受体体系, 最优性能

的活性层形貌如果没有被动力学固定, 将会自发地经过

分子扩散和聚集向热力学平衡态转变而发生相分离, 导
致混合相区中受体析出而失去连续的电子传输通道, 影
响激子解离和电荷传输, 最后导致器件迅速老化. 因此, 
为了提高器件寿命, 需要深入探究不混溶共混体系中热

力学驱动的形貌变化所造成的器件老化问题. Ade 等[171]

通过添加合适的第三组分解决了上述问题. 他们发现

PTB7-Th:IEICO-4F 器件在手套箱内存放 90 d 后性能衰

减了 35%, 主要原因是给受体极低的混溶性和

IEICO-4F 在薄膜中的晶体生长. 而 PC71BM 可以与

PTB7-Th 良好混溶, 从而维持混溶区域中的电子传输通

道 ; 同时可以与 IEICO-4F 部分混溶 , 有效抑制

IEICO-4F 的结晶. 因此, 通过引入 PC71BM 作为第三组

分显著提升了器件的稳定性, 在手套箱内放置 90 d, 性
能仍维持初始值的 90%以上.  

修饰层和传输层的稳定性. 除了活性层以外, 修饰

层和传输层的选择对器件寿命也有直接影响. 常用的空

穴传输层 PEDOT:PSS 存在一定酸性, 对 ITO 电极和活

性层均存在一定的破坏作用; 而常用的电子传输层 ZnO
本身存在紫外光下的催化活性, 也会对活性层产生不利

影响. 2020年, 曹镛团队[172]使用一种自组装的富勒烯单

层作为反向器件的阴极修饰层, 降低了电子传输层 ZnO
的表面能, 抑制复合, 基于 PTB7-Th:IEICO-4F 的器件

通过外推得出的器件寿命可以达到22年. 可以看出, 通
过合理的分子设计与器件优化, 有望进一步提升有机光

伏器件的寿命, 以满足产业化需求.  

5.3  组件方面 

目前, 高效率器件通常是采用旋涂方式制备的小面

积(小于 0.1 cm2)器件, 如何实现大面积量产的高性能电

池组件成为产业化需要解决的一个问题 [173]. 一方面, 
活性层材料需要具有高的膜厚耐受性. 大部分的小面积

器件的最优活性层膜厚通常在 100 nm 左右, 然而对于

大面积电池组件而言, 基底较大的粗糙度使得活性层不

宜过薄, 否则不可避免的缺陷会导致器件性能大幅衰减

甚至短路; 而且大面积电池组件的活性层厚度均一性更

加难以控制, 若活性层材料的膜厚耐受性差, 则会导致

性能大幅衰减; 此外, 考虑到技术难度, 较薄的活性层

对于器件工艺的要求更高, 不利于产业化. 2020 年, 侯
剑辉等[174]通过分子设计合成了膜厚耐受性良好且性能

优异的受体材料BTP-4Cl-12, 与PM6共混刮涂制备的 1 
cm2的器件获得了 15.5%的效率.  

另一方面, 器件工艺和组件设计需要尽量减少性能

损失且简单经济. 其中, 性能损失主要归因于单结器件

更大的内阻和组件的连接电阻带来的电学损失、连接模

块的无用区域导致的几何损失、电极光透过率降低和界

面修饰层厚度增加引起的光学损失等. 经过多年研究, 
已经开发出包括刮涂、狭缝挤压式涂布、喷涂、喷墨打

印、丝网印刷、转印在内的多种器件制备工艺, 而考虑

到多层的器件结构、模块图案化的设计和大规模连续化

生产的需要, 狭缝挤压式涂布更适合产业化. 2019 年, 
孟心飞等 [175]采用刮涂法制备了基于 PBDB-T:ITIC: 
PC71BM 三元共混的大面积(216 cm2)组件, 获得了 7.7%
的效率, 略低于 0.04 cm2 的器件效率(9.8%), 而且在

85 ℃加热一个月后仍然维持初始效率的 75%(图 20). 
同 年 , 德 国 巴 伐 利 亚 应 用 能 源 研 究 中 心 [176] 以

PM6:Y6:PC61BM 作为活性层, 基于 33 个串联反向器件

制备了 204 cm2 的大面积组件, 并获得了 11.7%的认证

效率.  

 
图 20  (a)刮涂工艺示意图, (b)热蒸发阴极的金属掩模设计, (c)最优的

大面积器件的膜厚分布, 以及大面积模组设计原理图的(d)顶视图和

(e)侧视图[175] 
Figure 20  (a) Blade-coating process diagram; (b) metal mask layout for 
thermally evaporated cathode; (c) one of the best film thickness distribu-
tion of large-area device; (d) top view and (e) side view of the schematic 
diagrams for the large-area device design[175]. Reprinted with permission 
from Ref. 175 Copyright (2019) Wiley-VCH. 

5.4  应用方面 

由于传统的无机硅电池已十分成熟, 在大规模发电

方面优势明显, 因此有机光伏走向产业化, 必须依托其

自身优势寻找最有竞争力的应用出口, 比如: 光伏建筑
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一体化、可穿戴设备、室内光伏等. 围绕半透明[177-178]、

柔性[179]等器件工艺和室内光伏[180]等方面, 研究者们取

得了许多成果.  
5.4.1  半透明器件 

太阳光谱辐照度在近红外区的比例达到 48%, 而有

机半导体材料自身的多样性和可调性, 使其可以通过分

子设计实现较窄的带隙, 从而实现近红外光的充分吸收

和能量转换, 同时在可见光区保持较高的透过率. 为了

实现半透明器件的高性能, 研究者们主要开展了以下三

方面工作.  
透明电极. 电极需具有高导电性、高透光性以及合

适的功函数, 常用的透明电极主要包括碳纳米管、石墨

烯、超薄金属膜和金属纳米线 . 葛子义等 [181] 在

PEDOT:PSS 中掺杂多羟基的木糖醇并进行酸处理, 制
备了 D-PEDOT:PSS, 提高了薄膜的耐弯折性、导电性和

透光性 . 与常用的 ITO/PET 柔性透明电极相比 , 
D-PEDOT:PSS/PET 电极在 400～550 nm 范围内具有更

高的光透过性 . 通过调节顶电极银的厚度 , 基于

PM6:Y6光活性层的柔性半透明器件实现了10.53%的效

率和 21%的平均可见光透过率.  
半透明活性层. 一方面, 需要通过针对性的分子设

计实现强而宽的近红外区吸收, 以获得较高的 JSC; 另
一方面, 通过合理的给受体搭配提高可见光区透过率, 
以获得较高的透明度. 孙艳明等[182]选择窄带隙的聚合

物给体 PDTP-DFBT 和窄带隙的稠环电子受体 FOIC 制

备了近红外吸收的半透明器件(图 21a, b). 经过理论模

拟, 他们发现在 MoO3/Ag (10 nm)上继续蒸镀 35 nm 
MoO3 作为光学调控层, 可以提高器件在可见光区的透

过率. 最终, 实现了 61.5%的可见光透过率和 3.5%的器

件效率.  
纳米光子结构. 通过在顶电极上方引入纳米光子结

构等选择性地反射活性层可吸收的近红外光, 而透过其

他波长的光, 从而在提升器件短路电流的同时不影响可

见光区的透光率. Martorell 等[183]在顶层 Ag 电极背后交

替沉积低、高折射率的 LiF 和 MoO3, 设计了一种一维

纳米光子结构, 增加了对 600～900 nm 波长的光的反射

和对大角度入射光的捕获 , 基于 PTB7-Th:FOIC: 
PC71BM 的器件实现了大于 50%的平均视觉透过率和

9.8%的器件效率. 李昌治等[184]发现富勒烯吡咯烷铵碘

盐 Bis-FIMG 与银原子之间的相互作用可以诱导超薄银

均一连续沉积, 从而得到高透过率、高导电率和低粗糙

度的超薄银电极. 在光学模拟指导下, 他们进一步在银

电极上蒸镀不同厚度的透明介电层 TeO2/薄层 Ag 构筑

光学谐振腔, 对器件在可见光区的透过光谱进行调节, 
构筑了基于 PM6:Y6 的多彩半透明器件, 在最高透过率

达到 31%的情况下, 获得了 14%以上的效率(图 21c).  
围绕半透明有机光伏器件应用领域的探索, 研究者

们在光伏建筑一体化和温室顶棚等方面开展了工作. 

2018 年, 叶轩立等[185]报道了一种同时具备发电和隔热

效果的半透明电池. 他们选择窄带隙的给受体材料作为

光活性层, 在吸收近红外光产生电流的同时达到隔热的

目的, 而超薄银电极的反射作用和光学调控微腔的设计

可以将红外光反射回活性层, 进一步实现以上目的, 在
可见光平均透过率为 25%～18%的情况下 , 获得了

7%～9%的效率和 75%～90%的隔热率. 之后, 他们[186]

又开发了一种快速薄膜光学计算模型, 模拟了数千万个

共混膜结构模型, 确定了器件光伏性能与透过率之间的

最优关系, 在可见光平均透过率为 30%的情况下, 实现

了 11%的器件效率. 2019年, 杨阳等[187]将窄带隙受体材

料(IEICO-4F、FOIC、F8IC)与 PTB7-Th 共混作为光活

性层制备了温室顶棚, 近红外光被选择性吸收用于光电

转换, 可见光被顶棚选择性透过而被下方植物用于光合

作用. 该半透明器件在可见光平均透过率 30%的情况

下, 可以获得 10%的效率, 同时经过对照试验, 植物的

生长速度并没有受到明显影响(图 21d).  

 
图 21  PDTP-DFBT 和 FOIC 的(a)化学结构和(b)薄膜吸收光谱[182]; (c)
多彩半透明有机光伏器件结构及 Bis-FIMG 的化学结构[184]; (d)温室顶
棚的示意图[187] 
Figure 21  (a) Chemical structures and (b) absorption spectra of 
PDTP-DFBT and FOIC[182]. Reprinted with permission from Ref. 182 
Copyright (2019) Wiley-VCH. (c) Structure of colorful semitransparent 
OSCs and chemical structure of Bis-FIMG[184]. Reprinted with permission 
from Ref. 184 Copyright (2020) American Chemical Society. (d) Sche-
matic of flexible transparent organic photovoltaics (TOPV) utilized for 
photosynthesis in plants[187]. Reprinted with permission from Ref. 187 
Copyright (2019) American Chemical Society. 

5.4.2  柔性器件 
有机半导体材料高的耐弯折性赋予有机光伏器件

柔性、可穿戴的特性. 为了制备柔性器件, 需要将实验

室常用的玻璃基底、蒸镀的修饰层和金属电极等不耐弯

折的材料进行优化与替换. 2019 年, 陈永胜等[188]“一步

法”制备了具有“类网格”结构的银纳米线柔性透明电

极. 该电极的制备方法简单绿色, 表面粗糙度低, 机械

性能和热稳定性优良. 基于该电极的柔性器件与 ITO 玻

璃电极的器件性能相当, 单结和叠层器件分别获得了

13.1%和 16.5%的效率, 并且机械性能优异, 连续弯曲
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1000 次后仍能保持初始效率的 95%以上. 2020 年, 李耀

文等[189]提出了一种“焊接”策略, 利用毛细管力效应和

固溶处理的铝掺杂 ZnO 的二次生长将其与银纳米线网

络“焊接”, 降低了接触电阻; 同时, 在 PET 聚合物基

底中嵌入银纳米线, 提高电极与基底的粘附性, 使得基

于 PM6:Y6 的柔性器件获得了超过 15%的效率(图 22).  

 
图 22  (a)在循环弯折机上弯曲半径为 4 mm 的柔性器件的照片; (b)向
内和向外弯折测试的示意图; 柔性器件不同情况下的效率衰减图: (c)
不同透明电极的弯折测试, 弯曲半径均为 4 mm; (d)不同弯曲半径下, 
Em-Ag/AgNWs:AZO-SG 透 明 电 极 向 内 弯 折 1200 次 ; (e) 
Em-Ag/AgNWs:AZO-SG 透明电极的弯折测试 , 弯曲半径均为 4 
mm[189] 
Figure 22  (a) Photographs of a flexible OSC with a 4 mm bending 
radius on a cyclic bending machine; (b) schematics of the inward and 
outward bending tests; relative PCE decay of flexible OSCs based on: (c) 
different transparent electrode versus bending cycles at a radius of 4 mm; 
(d) Em-Ag/AgNWs:AZO-SG transparent electrode versus bending radius 
after 1200 bending cycles in the inward direction, and (e) 
Em-Ag/AgNWs:AZO-SG transparent electrode versus bending cycles at a 
radius of 4 mm in the inward direction[189]. Reprinted with permission 
from Ref. 189 Copyright (2020) Wiley-VCH. 

5.4.3  室内光伏 
近年来, 物联网蓬勃发展, 各种分布式的微电子设

备得到广泛应用. 在室内光照条件下, 有机光伏具有优

势, 比如: 与光源匹配的吸收光谱可以满足能量转换效

率的需求, 使用寿命长, 可以减少更换电池带来的人力

物力成本等. 因此, 有机光伏在室内应用方面潜力巨大, 
逐渐引起了研究者们的重视. 2019年, 侯剑辉等[180]设计

了中宽带隙的受体材料并与中宽带隙的聚合物给体构

筑活性层, 使其吸收光谱与室内光源匹配, 在 2700 K、

1000 lux 的LED 灯光照下, 4 cm2单结刮涂电池的 VOC达

到 1.07 V, 并获得了 23.9%的效率, 而且稳定性优异. 同
时, 他们还预测了室内光下有机光伏的极限效率可达

50%, 提升空间巨大. 2020 年, 颜河等[190]制备了基于

PM6:Y6-O 共混膜的器件, 在 3000 K、1650 lux 条件下

获得了 31%的效率, 而且在较宽的光强度范围(170～
1650 lux)内均可保持 28%以上的效率.  
5.4.4  商业应用范例 

上述内容均属实验室范围内的小规模产业化探索, 
与此同时, 部分研究机构和公司开始实际商业应用场景

的尝试. 2013 年, Krebs 等[191]在丹麦建立了一个有机光

伏园, 通过卷对卷印刷制备了 88.2 m2 的有机光伏组件

并获得了1.53%的能量转换效率. 在 2015年米兰世博会

上, 德国 Belectric 公司[192]将有机光伏系统集成到展出

的“思想树”上(图 23), 白天将光能转换成电能并储存, 
夜晚则用此电能来照明. 2017 年, 德国卡尔斯鲁厄技术

学院研究了一种基于半透明有机光伏器件的太阳能眼

镜, 每个镜片可产生 200 μW 的功率, 可实时显示阳光

强度和温度.  

 
图 23  2015 年米兰世博会上 Belectirc 公司展示的有机光伏大面积组

件的应用[192] 
Figure 23  Large scale deployment of Belectirc OPV modules at the 
Universal Exhibition Milan 2015[192]. Ref. 192 Copyright (2016) The 
Authors, under Creative Commons CC BY license. 

6  总结与展望 

本文对有机光伏近年来的重要进展进行了综述, 可
以看出, 有机光伏领域已经从富勒烯时代迈入非富勒烯

时代, 通过设计新型光伏材料、调控器件界面特性和优

化活性层微观形貌, 单结有机太阳能电池的能量转换效

率已经超过 18%, 而通过构筑多组分和叠层电池, 以及

对器件工作机理的深入探究, 有望进一步实现器件效率

的提升. 另外, 围绕权衡性能-寿命-成本之间的关系、制

备大面积高性能电池组件、以及探究有机光伏在光伏建

筑一体化、可穿戴设备和室内光伏等领域的应用可行性

等产业化所要综合考虑的问题, 研究者们也开展了富有

成效的工作.  
为了早日实现有机光伏的产业化, 仍然需要在以下

几个方面开展更加系统深入的研究(图 24).   

 
图 24  有机光伏未来研究重点与目标 
Figure 24  The research focus and target of organic photovoltaics in the 
near future 
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(i)如何进一步提升光伏效率？对比已报道的单结

两组分器件的最高效率与效率理论极限值可以发现, 进
一步减小器件的电压损失将是接下来的研究重点. 因
此, 需要深入探究激子解离驱动力的本源和降低非辐射

复合损失的有效策略, 从而针对性地进行分子设计和器

件优化, 同时优化大面积组件的制备工艺, 从而将有机

光伏组件的效率提升至 20%.  
(ii)如何进一步降低产业化成本？根据有机光伏产

业化成本分析可以发现, 活性层与电极材料的成本占了

很大比重. 因此, 需要在保证高性能的同时, 设计化学

结构更加简单、合成与提纯过程更加容易的低成本给受

体材料和电极材料, 从而将有机光伏的平均度电成本降

至低于 0.3 ¥•(kWh)–1.  
(iii)如何进一步提高组件寿命？从稳定性研究结果

可以看出, 通过合理的分子设计与器件优化可以在一定

程度上提升器件的稳定性, 从而获得 10 年以上的使用

寿命. 但是, 大多数研究仍然是基于小面积器件、采用

外推法得出的寿命估算值. 开展基于大面积组件的长期

寿命测试与器件失效机理的研究十分必要.  
(iv)如何进一步加速优势应用领域的发展？尽管已

在柔性器件、半透明器件和室内光伏等方面开展了一些

研究, 但是可商业化的产品仍然罕见. 因此, 在提升效

率、降低成本与提高寿命的同时, 需要早日开发可商业

化的产品, 才能真正让有机光伏造福于社会.  
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