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基于引达省并二噻吩及其衍生结构的有机光伏材料研究进展 
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摘要  引达省并二噻吩(IDT)及其衍生物因其独特的平面结构, 光热稳定性和易于修饰等优点, 被广泛应用于构建有机

太阳能电池的给体和受体材料, 并获得了优异的光伏性能. 从聚合物、小分子两个方面对基于 IDT 衍生物的光伏材料

进行归纳, 总结了该类材料分子结构与其光伏性能之间的关系, 并对 IDT 类光伏材料的发展趋势和前景做了展望.  
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Abstract  Indacenodithiophene (IDT)) and its derivatives have been widely used in the design of organic photovoltaic mate-
rials and have made great breakthrough in recent years, due to their advantages of unique planar structure, thermal and light
stability, and easy modification. In this review, these materials are summarized and classified according to the molecular struc-
tures, polymer or small molecule. The relationships between photovoltaic properties and the molecular structures are analyzed 
systematically, and the development tendency and prospects for future application are discussed. 
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随着社会的迅猛发展, 对能源的需求量逐年增加, 

但化石能源的储量有限, 同时化石能源的大规模使用带

来了环境污染等问题, 让人们认识到寻求新的清洁、可

再生能源的迫切性. 其中, 太阳能具有取之不尽、用之

不竭、无污染、使用方便等优点, 逐渐成为新能源的重

要组成部分. 近年来, 基于溶液加工的有机光伏材料由

于其性能易于调控、加工成本低廉、可进行大规模生产

等的优势, 在科学研究和工业发展上引起了人们很大的

兴趣[1], 并且其中有些低带隙材料已经制得了具有长期

稳定性的大规模器件[2]. 因此, 开发新型高效的有机光

伏材料显得尤为重要.  

引达省并二噻吩单元(indacenodithiophene, IDT)大

而刚性的平面共轭结构有利于 π 电子离域, 可以提高聚

合物间 π-π 电子相互作用, 从而获得高的载流子传输效

率[3]. 作为一种开发较晚的有机光伏材料用共轭结构单

元, IDT 于 2008 年首次被引入到 donor-acceptor (D-A)型

共轭光伏聚合物的合成中来. 根据 IDT 结构的特点, 可

以通过改变取代基、桥连的碳原子、两侧杂环等方式进

行修饰和衍生, 从而对相应材料的光物理、电化学、聚

合物间堆积方式等方面的性能进行调节, 最终实现光伏

性能的调整和提高. 目前, 基于 IDT 结构的聚合物给体

材料的太阳能电池的光电转换效率(power conversion 

efficiency, PCE)已经达到 7.3%～7.8%[4], 基于 IDT 结构

的小分子给体材料的太阳能电池 PCE 已经超过 8%[5], 

基于 IDT 结构的小分子受体材料光伏器件 PCE 最高达

到 11.21%[6]. 可以说, IDT 及其衍生结构是一类极为重
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要的有机光伏材料构建单元. 因此, 本文综述了各类可

溶液加工的 IDT 光伏材料, 从聚合物及小分子材料、电

子给体和电子受体等不同角度进行归类分析, 总结了该

类材料分子结构与其光伏性能之间的联系并对设计合

成新型高性能 IDT 光伏材料进行了展望.  

1  基于 IDT 结构的聚合物材料 

1.1  基于芳基取代的 IDT 聚合物 

由于合成较为容易, 同时溶解度较高, 因此烷基苯

取代的 IDT 是该类光伏材料最为经常采用的结构单元. 

通过和其他类型的缺电子或给电子基团共聚, 可以得到

不同类型的共轭光伏聚合物材料. 为了了解聚合物结构

和光伏性能的关系, 首先我们比较在D-A型聚合物中引

入共轭桥对于该类材料光伏性能的影响. 

2011 年 Jen 课题组[3e]合成了基于苯基侧链的 IDT

聚合物 1 和 2, 通过对聚合物吸收光谱的分析可以发现, 

聚合物 1 表现出更宽的吸收范围, 噻吩单元的引入导致

了长波吸收带的蓝移, 而短波吸收带发生了红移, 而这

种现象很少报道. 当更多的共聚噻吩给体单元引入到骨

架上时, 由于受体单元聚集降低导致了聚合物内电荷转

移的减少[7]. 所以, 通过在给受体之间引入一个共聚噻

吩, 聚合物内电荷转移可能会减少. 另一种可能是噻吩

的引入导致聚合物链的扭转, 降低其刚性和平面性, 从

而降低了共轭程度[8]. 从表 1 的数据中我们可以看到聚

合物 2 的 FF 比 1 要高, 而且其 PCE 达到了 3.91%, 略高

于聚合物 1 的 3.41%的转化率, 说明在该体系中共轭结

构的延伸有助于光伏性能的提高.  
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2013 年黄飞课题组[9]通过对 3～5 三种聚合物的研

究也验证了这个观点. 从材料的吸收光谱可以知道, 短

波吸收来源于 IDT 单元的 π-π*跃迁, 长波吸收来源于

IDT 和萘并[1,2-c:5,6-c']双[1,2,5]噻二唑(NT)之间的聚合

物内的电荷转移. 和大部分报道的文献类似, 通过在给

受体之间引入更多的噻吩单元, 由于 π 电子结构的扩展

和离域会使共轭聚合物的带隙降低[20], 所以聚合物 5 显

示了更宽的吸收范围与更高的吸收强度. 由表 1 中数据

得知, 通过增加共聚噻吩的个数, 使得聚合物 5 的短路

电流(short-circuit current density, Jsc)显著增加, 开路电

压(open circuit voltage, Voc)和填充因子(Fill Factor, FF)也

有不同程度的提高, 从而使得其 PCE 达到 5.05%.  
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然而并不是所有在基于 IDT 的结构中通过增加共

聚噻吩便可以获得更优的光伏性能. 2008年Ting课题组

在对于聚合物 6 和 7[10]的研究中便发现了这个现象. 聚

合物 7 较低的带隙使其吸收光谱出现了明显的红移, 光

在长波长上吸收性能更好, 导致 Jsc的大大提高, 最终使

其 PCE 显著增加. 类似的情况同样出现在聚合物 8、

9[11]、10、11[3b]中, 尽管 9 和 11 多出一个共聚噻吩, 但

是在性能表现中并没有显现出优势.  

2014 年孙明亮课题组[13]通过聚合物 12 和 13 的性

能对比研究了不同电子效应的共聚单元对 IDT 聚合物

性能的影响. 在光吸收性能上, 因为聚合物 13具有更平

面化的聚合物结构和堆积, 所以它相对于 12 表现出一

定红移[21]. 聚合物 13 相对于 12 表现出更高的 Jsc, 这可

能源于较强的 π-π 电子堆积的相互作用. 另外值得一提

的是, 这两个聚合物带有很长的烷氧基取代基, 给体的 
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表 1  聚合物 1～26 电池器件的性能 
Table 1  Performance of 1～26 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA·cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-Vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2·V－1·s－1) In solution In film

1 0.82 10.03 42 3.41 707 707 －5.40 －3.80 1.60 —   [3e] 
2 0.79 9.89 50 3.91 650 680 －5.32 －3.70 1.62 —   [3e] 
3 0.86 4.33 40 1.49 433, 599 441, 618 －5.48 －3.79 1.69 9.84×10－5[9] 
4 0.80 8.26 45 2.97 439, 608 439, 615 －5.48 －3.83 1.65 1.66×10－4[9] 
5 0.90 10.21 55 5.05 465, 593 468, 619 －5.52 －3.88 1.64 2.42×10－4[9] 
6 0.80 6.2 51 2.5 520 — －5.46 －3.56 1.76 7.0×10－4[10] 
7 0.80 10.1 53 4.3 590 — －5.43 －3.66 1.70 3.0×10－3[10] 
8 0.80 7.6 54 3.3 510 — －5.1 －3.02 2.08 8.3×10－4[11] 
9 0.79 7.0 49 2.7 508 — －5.18 －3.07 2.11 3.0×10－3[11] 

10 0.84 11.3 62 6.3 415, 645 417, 646 －5.23 －3.52 1.75 —   [12] 
11 0.78 10.0 55 4.4 441, 593 444, 643 －5.19 －3.49 1.74 —   [12] 
12 0.81 7.75 52 3.26 516 522 －5.35 －3.55 2.08 1.31×10－4[13] 
13 0.83 9.85 55 4.25 606 622 －5.30 －3.70 1.75 2.35×10－4[13] 
14 0.87 10.9 60 5.69 420, 617 417, 581 －5.33 －3.52 1.81 1.14×10－3[3i] 
15 0.87 11.2 64 6.42 442, 644 422, 635 －5.28 －3.61 1.67 2.06×10－3[3i] 
16a 0.84 9.23 43 3.35 420, 551 441, 517 －5.25 －3.45 1.81 1.23×10－4[14] 
16b 0.89 10.42 52 4.82 442, 570 435, 538 －5.21 －3.35 1.84 1.50×10－3[14] 
16c 0.89 10.75 53 5.10 440, 570 435, 538 －5.20 －3.35 1.84 4.09×10－3[14] 
17 0.90 9.2 56 4.6   －5.36 －3.55 1.81 3.3×10－5[3i] 
18 0.85 12.3 70 7.3 450, 578 452, 579 －5.65 －3.65 1.78 —   [15] 
19 0.92 10.4 59 5.7 448, 582 446, 580 －5.75 －3.61 1.74 —   [15] 
20 0.88 12.9 69 7.8 555, 581 557, 584 －5.68 －3.66 1.79 —   [15] 
21 0.96 11.7 59 6.6 449, 583 447, 582 －5.78 －3.63 1.76 —   [15] 
22a 0.81 9 57 4.2 550 — －5.30 －3.37 1.8 3.3×10－3[16] 
22b 0.8 10.1 53 4.3 570 — －5.3 －3.53 1.7 3.4×10－3[16] 
22c 0.75 10.3 54 4.2 706 — －5.25 －3.60 1.4 2.7×10－3[16] 
22d 0.51 1.94 41 0.40 510 — －5.03 －3.63 1.2 1.1×10－3[16] 
22e 0.54 3.6 43 0.84 495 — －5.12 －3.66 1.2 8.1×10－3[16] 
22f 0.54 2.57 36 0.50 490 — －5.16 －3.67 1.0 1.9×10－3[16] 
23 0.75 10.46 51 4.01 659 721 －5.28 －3.75 1.53 8.21×10－3[17] 
24a 0.83 8.00 57 3.75 670 668 －5.27 －3.31 1.69 —   [18] 
24b 0.97 8.96 59 5.13 646 648 －5.45 －3.56 1.75 —   [18] 
24c 0.86 8.97 51 3.93 725 724 －5.30 －3.58 1.56 —   [18] 
25 0.78 7.7 48 2.9 567 — －5.35 －3.39 1.96 9.0×10－6[19] 
26 0.79 6.1 36 1.7 580 — －5.30 －3.48 1.82 4.4×10－6[19] 
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长链能使得聚合物具有更好的溶解性[22], 另外, 长链能

降低结晶性, 更易得到完全非晶的材料, 这能够避免考

虑晶体在光谱的红移和聚合物太阳能电池的迁移率上

的影响. 2011 年 Jen 课题组[3i]便对此进行了探究. 如果

连苯基喹喔啉上两苯环处于分开的状态, 那么空间位阻

便会不可避免地产生以至于破坏聚合物链间的堆积. 为

了降低这两个苯环产生的空间位阻, 提高聚合物的性

能, 可以让这两个苯环在邻位通过一个单键相连, 这能

够显著提高喹喔啉的平面性, 而且促进聚合物间的堆积

和电荷传输. 而且, 延长的混合喹喔啉的 π 电子结构可

以充当强吸电子结构, 使带隙降到很低. 由于聚合物 15

平面性的增强, 相对于 14 器件表现出更高的 PCE. 

有趣的是, 15和 14比起来, 因为其具有扩大的共轭

长度, 在三氯甲烷中呈现的两个吸收峰均出现了红移. 
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然而, 15 在薄膜中的吸收谱图和在溶液中基本相同, 这

表明平面性更好的单元不仅在固态可以有效地降低空

间位阻, 而且即使在溶液中也加强了聚合物链间的相互

作用, 促进了聚合物链堆积. 14 和 15退火前的空穴迁移

率分别为 4.6×10－3和 2.4×10－2 cm2·V－1·s－1, 110 ℃

退火 10 min 后, 分别变成 1.9×10－2和 2.9×10－2 cm2· 
V－1·s－1. 聚合物14的薄膜退火前迁移率较低的原因是

其聚合物间堆积很弱, 而在退火后由于其聚合物间堆积

增强使得空穴迁移率升高. 因为聚合物 15 的分子间堆

积已经很强, 热退火对迁移率只有很小的提高. 由于空

穴迁移率的差别, 同样使得聚合物 15 获得更高的 Jsc和

FF, 最终使其 PCE 相对于聚合物 14 超出了 12.8%.  
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2016 年李永舫课题组[14]用烷氧基链作为 IDT 和喹

喔啉的侧链, 并且对其聚合物分子量的影响进行探究. 

通过聚合物 16 中三种不同的聚合物分子量对比发现, 

在一定分子量范围内聚合物光伏性能随聚合物分子量

的增加而提高. 分子量最大的部分之所以表现最佳还与

D-A 相间结构局部规整性较好有关. 

n

 

众所周知, 在聚合物骨架上引入一个吸电子基团能

降低其能级 [23]. 而且氟原子和其他吸电子基团 (CN, 

NO2)比起来不只体积更小, 容易引入到骨架上而不会

产生很大的位阻[24]. 因为两个氟原子的强吸电子的作

用, 聚合物的最高占据分子轨道(highest occupied mo-

lecular orbital, HOMO)能级更低, 但最低占据分子轨道

(lowest unoccupied molecular orbital, LUMO)能级几乎不

变, 因而双氟取代的聚合物相对于单氟具有更宽的带

隙. 而相应光伏器件的 Voc 随着氟原子个数的增加而升

高. 然而, 氟取代对于聚合物光伏性能的影响是多方面

的, 如14[3i]和17[24]光伏性能比较. 虽然双氟取代能够使

聚合物的 Voc出现一定程度的升高, 但是却以降低其 Jsc

和 FF为代价, 使得聚合物 18 的 PCE仅有 4.6%, 比聚合

物 14 低了接近 20%. 以上情况也反映在 18～21 聚合  

物[15]中, 不管对于无氟还是有氟的共聚物, IDT 核上烷

基链间位取代比对位取代堆积得更加紧密. 另外, IDT

核上烷基链间位取代和氟代间位取代的聚合物和对位

取代的相比, HOMO 能级降低约 30 mV, 这归因于在苯

基上间位取代的烷基链更强的给电子能力[25], 从而最

终得到更高的 PCE. 另外考虑 F 原子的强吸电子能   

力[26], 这两个 F 取代的共聚物表现出了相对于无氟取代

的更高的 Voc, 但却大大降低了 Jsc, 最终得到的 PCE 较

低.  

2009 年 Chen 课题组[16]通过 IDT核与几种不同结构

单元的共聚致力于获得更高的 Jsc. 通过给受体的配合,  
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使缺电子杂环(比如苯并噻二唑、喹喔啉、吡嗪、噁唑)

和富电子环(苯环、噻吩、吡咯)相间来调整能级, 得到
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低带隙聚合物[27]. 它们的吸电子能力(a＜b＜c＜d＜e)

和能带(energy band gap, Eg)降低的顺序相符. 较低的 Eg

能够提高光吸收能力, 所以能够提高器件的光伏性能. 

因为无规共聚物的特征, 合并的拉电子基团不仅提高了

HOMO能级, 而且降低了LUMO能级. 聚合物22b的高

迁移率可以获得厚膜(110 nm), 从而更易获得更好的吸

光性能. 聚合物 22a, 22b, 22c由于其较高的 Jsc而获得不

错的 PCE. 仿照 22c 聚合物, 2015 年 Lin 课题组[17]合成

了一种新型 IDT 与吡咯并吡咯二酮(diketopyrrolopyr- 

role, DPP)类聚合物共聚的聚合物 23, 其侧链的萘是可

以提高与富勒烯衍生物的共混性. 

侧链上的萘基团能在很大程度上提高聚合物与

PC71BM ([6,6]-phenyl-C71-butyric acid methyl ester)的相

容性, 从而提高器件效率. 吸收光谱表明萘基团的引入

可以导致聚合物相互堆积减弱而且纳米结构顺序变得

混乱. 当有 50%的萘联单体引入到聚合物中时, 聚合物

表现出了 4.01%最高的器件转换效率. 为了拓展这种

IDT核的给受体相间结构的研究, 2014年Ying等[18]通过

3 种稠环的给体与 IDT 共聚以期得到更好的光伏性能. 

苯并吩嗪衍生物是吸电子单元代表基团, 另外, 氟原子

的引入导致其对应聚合物的吸收度增加. 24c 引入氮原

子的外量子效率(external quantum efficiency, EQE)在长

波长仍能保持很高的水平. 有氟取代的聚合物由于降低

HOMO 能级, 不仅获得最高的 Voc, 而且在这三个聚合

物中得到最佳的 PCE.  

以上讨论的都是非金属元素聚合物, 为了使得有机

太阳能电池的研究更加全面, 2014 年 Chen 课题组[19]在

聚合物中引入铂原子并且与非金属聚合物做了对比, 发

现金属聚合物的优势. 而且在金属聚合物 25 和 26 中发

现前者带隙较低、吸收波长较长、光吸收度较高, 从而

获得较高的 Jsc, 使得 PCE 达到 2.9%. 

1.2  基于烷基取代的 IDT 聚合物光伏材料 

尽管基于四苯基取代的 IDT 聚合物表现出的较好

的光伏性能, PCE 达到 2.0%～7.8%, 但是这些聚合物的

空穴迁移率却比烷基取代的低很多. 这是因为苯基取代

的 IDT 单元具有很大的空间位阻, 造成聚合物骨架的平

面性和聚合物链之间的堆叠较差[3f]. 

2011 年 McCulloch 课题组[28]专门对 IDT 核 27 上烷

基侧链的影响进行了探究. 从性能表现来看, 对于烷基

链的 IDT 来讲, 并不是烷基链越长性能越好, 在侧链为

甲基叔丁基、乙基己基、辛基、十六烷基中, 光伏性能

表现最好的是具有乙基己基侧链的 IDT, 较高的 Voc 和

Jsc使其 PCE 达到 5.5%(表 2). 
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为了探究烷基链 IDT 不同共聚单元的影响, 2010 年

MaCulloch 课题组[29]对基于烷基含有两种不同共聚单元

的 IDT 聚合物进行比较, 一种共聚单元是苯并噻二唑, 

具有更高的载流子迁移率; 另一种共聚单元是并噻吩, 

它可以通过骨架的加固有助于减少能量损失, 而且有助

于促进聚合物间的紧密堆积 , 使得聚合物规整度提   

高[30]. 通过对两种聚合物的对比发现, 聚合物 28 的空

穴迁移率达到(1.0±0.25) cm2·V－1·s－1, 远远高于 29

的(0.15±0.02) cm2·V－1·s－1, 说明苯并噻二唑在提高

空穴迁移率方面比并噻吩更有优势.  

S

S

29

n

S

S

C16H33 C16H33

C16H33 C16H33

28

N N
S

nS

S

C16H33 C16H33
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迄今为止, 为了满足在可见光和近红外区宽的光吸

收带, 高的空穴迁移率, 相当低的 HOMO 能级[23d,31]等

的要求, 最成功的办法就是设计与合成给受体共聚物. 

2011 年李永舫课题组[3h]也通过聚合 4 种不同的受体结

构对这个方向进行了更加深入的研究, 并且获得了具有

更好的光伏性能的聚合物. 30a 在相当短波长处出现了

一个吸收峰, 这归因于其弱的吸电子能力. 另外, 聚合

物上过多的侧链会使烷基链间相互作用加强, 导致聚合

物主链发生扭转. 30b 和 30c 表现出相似的光谱吸收峰, 

但和 30a 比较出现了 80 nm 的红移. 30d 显示出了最宽

的吸收峰, 其吸收边界延长到 720 nm, 而且表现出两个

吸收峰, 这是给受体共聚物的特征. 在430 nm处的吸收

峰可能来自于共聚物主链的 π-π*跃迁, 而在 605 nm 处

的吸收峰应该归因于 IDT给体和受体30d很强的聚合物

内电荷转移. 随着从 30a～30b 受体单元的吸电子能力

越来越强, 带隙变得越来越小. 在这四种受体中, LU-

MO能级明显降低而HOMO能级改变很少, 所有聚合物

的 HOMO 能级大约在－5.2 eV. 由于 30d 聚合物显著的

低带隙 Eg
opt＝1.68 eV 而获得较高的 Jsc, 再加上表现优

异的 FF, 使其光伏性能最佳, PCE 达到 6.17%(表 2). 
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表 2  聚合物 27～33 电池器件的性能 

Table 2  Performance of 27～33 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-Vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2・V－1・s－1) In solution In film 

27a 0.78 9.75 49 3.79 409, 645 415, 655 －5.3 －3.6 — —   [28] 
27b 0.79 11.45 49 5.5 414, 659 417, 660 －5.3 －3.6 — —   [28] 
27c 0.74 10.05 46 3.39 415, 660 418, 674 －5.3 －3.7 — —   [28] 
27d 0.75 2.02 44 0.66 412, 663 420, 677 －5.4 －3.7 — —   [28] 
30a 0.90 7.43 41 2.77 508 510 －5.26 －2.80 2.0 5.0×10－4[3h] 
30b 0.89 13.3 49 5.79 587 590 －5.21 －2.94 1.83 4.99×10－3[3h] 
30c 0.90 8.85 38 3.04 584 585 －5.22 －2.97 1.82 1.11×10－4[3h] 
30d 0.82 13.27 57 6.17 605 615 －5.24 －3.10 1.68 2.24×10－3[3h] 
31 0.81 11.23 55 5.02 413, 644 412, 649 －5.23 －3.52 1.72 4.69×10－2[29] 
32 0.86 11.23 56 5.4 413, 644 412, 649 －5.38 －3.64 1.72 3.38×10－2[29] 
33 0.92 10.87 51 5.1 414, 636 413, 639 －5.48 －3.67 1.78 2.88×10－3[29] 

 

氟原子取代是提高聚合物光伏性能的常用办法 , 

2011年 Jen课题组[32]对烷基链 IDT聚合物做了这方面的

探究. 聚合物 33 的吸收光谱在和 32 比较起来出现了蓝

移. 空穴迁移率随着氟原子的增加而降低. Jsc和 FF部分

依赖于本体异质结的空穴传输性能. 性能表现最好的并

不是二氟取代, 而是单氟取代的聚合物. 所以, 在用氟

原子改良聚合物性能时一定注意要把 Voc和 Jsc与 FF 综

合考虑之后选定一个最佳方案. 

R = 4-n-hexylphenyl
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1.3  基于杂原子桥联的 IDT 类似物的聚合物光伏材料 

我们知道, 共轭单元中桥接原子的类型可以明显影

响最终聚合物的吸收光谱、电子能级、载流子迁移率和

堆积方式, 进而对聚合物材料的光伏性能有很大影响. 

因此, 2013年Ashraf课题组[33]通过将 IDT中桥连的碳原

子(C)改变为硅原子(Si)和锗原子(Ge), 得到了两种新型

的共轭单元 SiIDT 和 GeIDT. 通过将三种共轭单元与经

典的苯并噻二唑(BT)缺电子基团进行共聚来详细研究

该体系中不同桥接原子对共轭聚合物光伏材料性能影

响. 尤为重要的是, 该工作中, 他们将聚合物进行纯化, 

分离出低聚合物(L)和高聚合物量(H)的材料, 比较纯化

前后聚合物光伏性能的影响规律.  

N N
S

n

34

35

S

S
C

C

N N
S

nS

S
Si

Si

 

 

聚合物已经纯化部分相对于未纯化的聚合物的光

伏性能均有显著提高, 甚至对于低聚合物量部分也是如

此. 对于 IDT-BT, 在三种成分里 Voc 基本上没有变化, 

然而 Jsc 在纯化部分出现了显著的提高, 相对于未纯化

的聚合物获得了更佳的性能. SiIDT-BT 和 GeIDT-BT 也
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具有同样的现象. 值得注意的是, 在一系列的聚合物中, 

用 Si 和 Ge 代替 C 造成 Voc的提高, SiIDT-BT 聚合物表

现了最高的 Voc, GeIDT-BT 紧随其后. 由表 3 数据得出, 

通过聚合物量的纯化, 聚合物量分布的窄化, 使得电子

迁移率得到提高, 从而导致了聚合物的 Jsc 的显著增加, 

从而引起 FF 的上升, 最终导致 PCE 的增加. 

1.4  基于引达省并二并噻吩(indacenodithieno[3,2-b]- 

thiophene, IDTT)的聚合物光伏材料 

相对于噻吩, 并噻吩有利于扩大相应聚合物的有效

共轭长度并且提高其平面性,所以被广泛用来提高聚合

物的电荷迁移率[3a,34]. 2012 年 Jen 课题组[35]设计合成了

基于并噻吩单元的 IDT 类似物 IDTT, 并合成了相应的

聚合物 37.  

37

C6H13
C6H13

C6H13 C6H13

S

S

S

S N N
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n

 

通过光吸收谱图的比较, 相对于其 IDT 类似物 38, 

其光吸收度相对提高. 另外聚合物 38 的空穴和电子迁

移率有了显著提高, 这说明了扩大有效共轭长度和平面

性提高了聚合物链的堆积和电荷转移. 而且, 聚合物 37

比 38的电子和空穴迁移率更加平衡. 唯一的缺点是, 因

为聚合物 37 的 HOMO 能级较高使其 Voc略低, 但是相

对于 38 其具有较高的 Jsc 和 FF, 从而使其 PCE 达到

7.03%(表 4).  

为了从不同的聚合物中同样证明 IDTT 核中的并噻

吩结构相对于 IDT 核中的单噻吩结构的性能更佳, 随后

他们又合成了聚合物 39 和 40[36]加以比较. 从两种聚合

物薄膜中的吸收波长相对于溶液中的来看, 聚合物 41 

 

有蓝移而 42 聚合物几乎没有, 是因为当聚合物链堆积

在一起导致了聚合物骨架的扭转. 聚合物 44 因为骨架

平面性和刚性的增加而扭转程度降低. 40 的低 HOMO

能级是因为其 π桥单元具有更高的芳香性[37]. 尽管聚合

物 40 的空穴迁移率(7×10－4 cm2・V－1・s－1)比 38 的 

(1.5×10－4 cm2・V－1・s－1)高很多, 但是很差的溶解性

导致了较低的 Jsc和 FF, 从而 PCE 表现较差. 
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表 3  聚合物 34～36 电池器件的性能 
Table 3  Performance of 34～36 of organic solar cells 

Compd. Voc/V Jsc/(mA・cm－2) FF/% PCE/%
UV‐vis λmax/nm 

HOMO/eV LUMO/eV Bandgap/eV 
In solution In film

34 0.79 11.45 49 4.4 657 662 －5.3 －3.6 1.7[33] 
34L 0.81 13.32 51 5.5 — — — — —[33] 
34H 0.80 14.48 56 6.5 — — — — —[33] 
35 0.92 9.60 52 4.6 614 636 －5.3 －3.5 1.8[33] 

35L 0.91 12.18 52 5.8 — — — — —[33] 
35H 0.88 12.68 50 5.6 — — — — —[33] 
36 0.86 10.08 58 5.0 630 645 －5.2 －3.5 1.7[33] 

36L 0.86 13.06 55 6.2 — — — — —[33] 
36H 0.85 13.95 55 6.5 — — — — —[33] 
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表 4  聚合物 37～49 电池器件的性能 
Table 4  Performance of 37～49 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2・V－1・s－1) In solution In film 

37 0.95 12.21 61 7.03 427, 639 424, 650 －5.30 －3.50 1.78 —   [35] 
38 0.97 11.20 55 5.97 410, 641 415, 650 －5.46 －3.56 1.77 —   [35] 
39 0.90 10.41 59 5.53 569 531 －5.24 －3.21 2.0 1.5×10－4[36] 
40 0.89 9.51 52 4.40 535 537 －5.34 －3.03 2.0 7×10－4[36] 
41 0.91 9.5 50 4.4 570 580 －5.31 －3.4 1.75 —   [4a] 
42 0.96 11.9 63 7.2 559 584 －5.31 －3.3 1.81 —   [4a] 
43 0.84 11.26 53 5.05 629 640 －5.39 －3.73 1.70 2.9×10－4[38] 
44 0.83 7.2 63 3.7 619 623 －5.64 －3.65 1.76 —   [39] 
45 0.92 6.7 60 3.7 619 628 －5.76 －3.63 1.79 —   [39] 
46 0.95 5.7 63 3.3 624 643 －5.82 －3.67 1.79 —   [39] 
47 0.81 11.8 70 6.7 621 630 －5.68 －3.58 1.77 —   [39] 
48 0.92 10.40 54 5.26 572 592 －5.15 －3.20 1.77 1.6×10－3[40] 
49 0.75 14.59 59 6.46 672 682 －5.05 －3.28 1.59 2.4×10－2[40] 
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为了解决溶解性的问题, 随后 2014 年他们[4a]在

IDTT 核并噻吩上引入烷基链得到 41 和 42 两种聚合物. 

π 桥的引入在给受体共聚物中经常伴随着一个吸收带的

红移, 是由于聚合物骨架更好的平面性和延长的有效共

轭长度提高了 π 电子堆积程度, 造成聚合物间相互作用

加强[38]. 然而有趣的是, 和无共聚噻吩聚合物相比, 共

聚噻吩和联并噻吩聚合物的长波吸收却有一点蓝移, 这

可能是因为 π桥烷基侧链的引入导致了空间位阻增大. 

聚合物 42 带隙的提高可能是因为其芳香性更好, 

从而使电子离域减弱. 另外其较高的聚合物分子量是其

空穴迁移率较高的原因. 低电荷迁移率导致了 Jsc 和 FF

的降低. 聚合物 42 (μsat,h＝4.0×10－2 cm2・V－1・s－1)比

41 (μsat,h＝1.6×10－3 cm2・V－1・s－1)表现出更高的空穴

迁移率, 导致 FF 的提高, 尽管它光吸收性能较差, 其

PCE 仍然较高, 达到 7.2%. 所以要想利用并噻吩来提高

聚合物的光伏性能, 一定要先解决溶解性的问题. 

为了探究不同与 IDTT共聚的结构单元的光伏性能, 

2013 年 Choon 课题组[39]设计了具有更高共轭程度的聚

合物 43, 其特点如下: (1)并噻吩有两个混合的噻吩环而

成为一个引人注目的富电子和空穴转移基团[40]. (2)中央

苯环通过共价键连接的两个并噻吩和二苯亚甲基提供

富电子的梯形单体. 这个强化的平面七核环的结构能更
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加促进 π 电子的有效离域, 所以能够扩大聚合物骨架共

轭长度. 这将会延长吸收谱带移向近红外区. 另外, 这

个平面性相当高的结构有利于聚合物间的电荷跃迁, 并

且能抑制环间的旋转, 这是提高电子迁移率的有效办

法. 不仅如此, 四个支化的脂肪族侧链能使其具有足够

的溶解性. 通过并噻吩单元设计的聚合物长链能延长线

型共轭长度, 并且有效地提高聚合物内 π-π 电子跃迁. 

所以这个聚合物能得到较高的 Jsc (11.26 mA・cm－2)和

PCE (5.05%).  

基于上述聚合物结构, 为了更加全面探究聚合物的

光电性能的影响因素, 2014 年王二刚课题组[41]对氟原子

的取代效应进行了对比. 氟原子的电负性较强, 引入两

个氟原子显著降低了聚合物的 HOMO 能级[23c,23d]. 和对

位取代相比, 因为其烷基链苯环的较弱的给电子能力, 

间位取代有一个更低的 HOMO 能级[25]. 氟取代的两个

聚合物的带隙更宽, 应该是由于其更差的平面性和更低

的聚合物分子量. 氟原子的引入虽然提高了相应器件的

Voc, 但是 Jsc 却大大降低, 看来对于这个聚合物双氟取

代并不是一个理想的方法.  
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在很多D-A型聚合物中, 聚合物分子量对于共轭聚

合物的光伏性能有着显著甚至决定性的影响[42]. 在一

些情况下, 通过提高聚合物的聚合物分子量, 电池的效

率能提高两倍[42a,43]. 通常控制聚合物量的方法包括: (i)

确定合适的反应物的计量比[42a,44]; (ii)聚合时间[45]; (iii)

通过索氏提取[43a]或者凝胶渗透色谱[33]获得不同聚合物

分子量的组分. 2015 年 Gasparini 课题组[46]对聚合物分

子量对共轭聚合物光伏材料的影响进行系统地研究. 随

着聚合物分子量的增加, 吸收峰的位置基本不变, 消光

系数却随着聚合物分子量的增加而显著提高, 在 Voc 基

本保持不变的同时 Jsc, FF, PCE 都有所提高. 具体说来, 

低分子量聚合物由于受到降低的载流子迁移率产生的

影响, 导致低的 Jsc和 FF.  

 

为了使 IDT 结构更大地发挥其作用, 2014 年 Jen 课

题组[47]合成了 48 和 49 聚合物这两个基于 IDTT 的多环

扩展结构, 其中 49 和 48 表现出了很强的聚合物内电荷

转移, 并且在吸收光谱中伴随着一个显著的红移. 这可

能是因为 49 强大的给电子能力、较高的有效共轭长度

和较弱的无规转动的聚合物链. 49 表现出相当高的激子

分离效率, 归因于平面性的提高和 HOMO 和 LUMO 之

间波函数的重叠. 49 相对于 48 所具有较高的 Jsc和 FF, 

应该是由于其更好的光吸收性能和更高的电荷迁移率. 

然而, Voc的差别很大是因为 49具有更高的HOMO能级. 

因为 Voc与聚合物的 HOMO 能级和 PC71BM 的 LUMO

能级相关, 所以给体聚合物 HOMO 能级的提高会导致

更低的 Voc. 虽然牺牲了 Voc, 但是在 Jsc和 FF 上得到了

补偿, 特别是 Jsc达到了 14.59 mA·cm－2, 使得 PCE 高

达 6.46%. 

1.5  基于引达省并二硒吩(IDSe)的聚合物光伏材料 

硒吩[48]和噻吩比起来芳香性有所降低, 提高了聚

合物琨氏共振特征的基态, 使得平面性和有效共振长度

提高从而降低了带隙[49]. 在芳香性中, 硒原子未共用电

子对更少意味着它们可以更多地作用于聚合物间相互

作用, 促进聚合物链之间的电荷跃迁, 提高电荷迁移 

率[50]. 2013 年 Jen 课题组[51]对此进行了综合分析. 由于

硒取代使得带隙降低, 所以吸收光谱出现红移而且光吸

收度也增加, 光吸收性能得到提高. 相对基于 IDT 的聚

合物 38, 基于 IDSe 的聚合物 50 器件 Voc出现了明显的

下降, 但是显著提高的 Jsc 使其 PCE 出现了一定程度的

提高(表5). 而且, 随着聚合物分子量的升高其光伏性能

表现也呈上升趋势. 

2  基于 IDT 结构的小分子材料 

和聚合物相比, 溶液加工有机光伏小分子有以下几

个优点: 小分子结构确定、材料易于提纯、批次稳定性

好, 这些优势为研究小分子结构与性能的关系提供了便

利 ,  而不必像聚合物那样考虑分子量和分散度的影  
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响[52], 所以人们对于小分子光伏材料的关注度越来越

高[1b,7,53]. 对于降低给体小分子的带隙以便获得更好的

光吸收能力, 常用的方法主要还是使用交替的富电子给

体和缺电子受体, 组成基本的分子结构, 促进分子内的

电荷转移和电子离域[54].  

2.1  基于芳基取代的 IDT 小分子给体材料 

在 IDT 小分子材料主链上引入噻吩单元, 有助于共

轭程度的加强, 这在前面聚合物的部分有所介绍. 为探

索 IDT 小分子中共聚噻吩对材料性能的影响, 我们比较

由侯剑辉课题组[55]合成的结构相似的分子 51 和苏仕健

课题组[56]合成的分子 52. 分子 51 可以说是第一个 IDT

小分子光伏材料, 其光吸收范围很宽, HOMO 能级很低, 

达到－5.21 eV, 带隙仅为 1.80 eV. 低 HOMO 能级表明, 

该分子具有强抗氧化能力, 器件稳定性得到提高, 同时

具有较高的Voc. 其吸收峰有两个, 400 nm处的吸收峰来

自于分子骨架上的 π→π*跃迁, 600 nm 处的吸收峰来自

于 IDT 给体和苯并噻二唑受体分子间的电荷转移. 薄膜

的吸收峰比溶液中红移了 25 nm, 说明了薄膜中较强的

分子间堆积. 另外此分子表现出良好的平面性和对称

性 , 有利于 π-π 堆积 , 从而提高空穴迁移率 . 使用

PC71BM 作为电子受体, 不使用溶剂添加剂和后处理的

情况下, 光伏电池的能量转换效率达到 4.25%(表 6). 分

子 52 是在 51 的基础上再引入一个噻吩单元所构成的. 

噻吩 π桥使得分子内的电荷传输能力增加和光吸收范围

变宽. 小分子的平面化能够提高分子内的 π电子离域和 

 

表 5  聚合物 38 和 50 电池器件的性能 
Table 5  Performance of 38 and 50 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2・V－1・s－1) In solution In film

38 0.97 11.2 55 6.02 634 647 －5.35 －3.40 1.79 —   [35] 
50L 0.90 12.1 50 5.48 669 671 －5.34 －3.48 1.68 —   [51] 
50M 0.89 12.9 53 6.11 671 670 －5.34 －3.47 1.68 —   [51] 
50H 0.89 13.7 56 6.79 672 673 －5.33 －3.48 1.68 —   [51]   
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表 6  小分子 51～66 电池器件的性能 
Table 6  Performance of 51～66 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2・V－1・s－1) In solution In film 

51 0.93 9.42 48 4.25 388, 585 392, 610 －5.21 －3.58 1.80 —   [55] 
52 0.87 9.85 55 4.72 430, 565 424, 576 －5.52 －3.86 1.66 2.05×10－4[56] 
53 0.91 11.01 48 4.83 587 603 －5.37 －3.71 1.82 2.8×10－5[57] 
54 0.94 10.00 43 4.06 586 574 －5.34 －3.73 1.78 1.6×10－5[57] 
55 0.93 10.00 46 4.37 580 594 －5.37 －3.59 1.78 2.8×10－5[58] 
56 0.99 11.70 50 5.75 580 614 －5.39 －3.57 1.82 2.1×10－4[58] 
57 0.96 12.00 53 6.12 587 624 －5.34 －3.57 1.77 2.3×10－4[58] 
58 0.95 12.40 55 6.54 598 645 －5.26 －3.57 1.69 7.5×10－4[58] 
59 0.88 7.98 33 2.53 546 540 －5.22 －3.28 1.92 7.5×10－5[59] 
60 0.93 10.11 45 4.38 554 550 －5.21 －3.27 1.86 5.0×10－5[59] 
61 0.91 10.52 50 5.00 534 520 －5.18 －3.29 1.90 1.7×10－4[59] 
62 0.90 11.55 49 5.32 536 536 －5.19 －3.27 1.88 3.0×10－4[59] 
63 0.93 6.93 52 3.34 537 546 －5.29 －3.42 1.87 2.5×10－5[60] 
64 0.94 8.59 53 4.27 468, 561 484, 576 －5.33 －3.60 1.73 1.4×10－5[60] 
65 0.82 8.15 46 3.07 558 576 －5.27 －3.52 1.72 —   [60] 
66 0.81 7.99 44 2.83 570 582 －5.25 －3.55 1.69 —   [60] 

 

分子间的 π-π电子堆积, 而这些都能提高载流子迁移率. 

52 比 51 的 Voc轻微降低 0.06 V 至 0.87 V, 但是 Jsc和 FF

得到提高, 最终使得 PCE 比 51 分子稍高, 达到 4.72%. 

一般来说, 小分子骨架的设计决定了最终给体材料

光吸收性能, 而侧面或端基的烷基链对分子溶解性和成

膜性有重要影响, 因为它可以用来调整小分子材料的结

晶性以及与其他材料在共混薄膜中的共混性[56], 是溶

制加工有机太阳能电池应用的先决条件[22,61]. 而结晶性

对溶制小分子太阳能电池的器件表现有重要影响. 特别

是它可以影响给受体的互穿网络结构, 导致在原子力显

微镜(atomic force microscope, AFM)形貌的粗糙度和晶

区尺寸发生改变[62]. 为此, 阳仁强课题组[57]合成了具有

不同侧链的 IDT 核, 比较异辛基(53)和十二烷氧基(54)

对于分子影响的差别. 分子 53 吸收峰相对于溶液烷基

链有一个大约 16 nm 的红移, 而 54 却未出现明显的红

移, 这表明在 54 分子中, 较长的烷氧基链阻碍了 π-π电

子的有效堆积. 虽然 53 分子的 Voc较低, 但是由于具有

更高的 Jsc和 FF, 所以它的 PCE 最突出.  

氟原子对小分子同样具有很重要的影响, 为此, Jen

课题组[58]在 2015 年做了深入研究, 并且从偶极矩的角

度进行阐述. 这 4 种新型基于 IDTT 的分子, 都具有

D1-A-D2-A-D1结构, 其中D1是一个基于烷基噻吩的给

体, A 是苯并噻二唑, D2 是 IDTT. 由于 IDTT 平面外的

侧链有损 π电子的堆积. 如果 π电子堆积首先发生在分

子的端基, 所以 D1-A 部分对分子的形貌和电荷迁移能

力有很大影响. 为了更好地优化分子性能, 这里用两
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种方法改变端基的结构 . 首先 , 为了降低 HOMO/ 

LUMO 能级, 提高器件 Voc, 用氟原子取代苯并噻二唑

上的氢原子[32]. 氟原子的取代也会使 π-π 堆积的程度得

到提高[63]. 第二, 用三个不同的给体(烷基噻吩、并二噻

吩、苯并噻二唑和三共聚噻吩)来提高共轭长度和给电

子能力. 提高共轭的长度将会在薄膜中的相邻分子间引

起更好的 π-π 重叠, 从而提高载流子迁移率, 同时很强

的给电子能力会降低材料带隙, 提高光吸收能力. 由于

另一个氟原子的稳定效应, 55 的 LUMO 和 HOMO 能级

比 57 略低. 

随着太阳光谱覆盖范围的提高, Jsc应该随着材料带

隙的降低而升高, 这对于 55来说情况却并非如此, 尽管

它有一个和 57 相似的带隙, 但它的 Jsc比 57 更低. 在没

有使用溶剂添加剂或者前处理措施的前提下, 58 得到了

最高的PCE为6.5%, 而且随着共轭程度的增加, 其光电

转换效率得以稳定提高. 从 FF 和 EQE 上看出, 这是由

于共轭长度的提高导致分子间 π-π重叠程度的增大引起

的, 从而导致激子复合程度的降低和电荷迁移率的提

高. 

有趣的是, 尽管拥有和 58 同样共轭长度, 但 56 光

电性能最差. 推测是因为 F 原子含量的提高导致在 55

薄膜中引起更强的分子间堆积, 形成了有损于光电性能

的较大晶相. 然而, 55比 57聚集稍微加强, 而比 58聚集

更弱, 但是 58 具有更优的性能. 另外, 55 本体异质结具

NN
S

F

C6H13

N N

S

F

S

S

C6H13

S

S

55

56

NN
S

S
F F

S
C6H13

N N

S

S

FF

S
C6H13

S

S

C6H13

C6H13

C6H13

C6H13

S

S

S

S

C6H13
C6H13

C6H13 C6H13

S

S

 

 



   
有机化学 综述与进展 

 
2800      http://sioc-journal.cn/ © 2016 Chinese Chemical Society & SIOC, CAS Chin. J. Org. Chem. 2016, 36, 2786～2812 

有更小的相区, 然而未退火器件的 PCE 只有 2%. 所以

在 55 中, 提高相区的尺寸就能提高 PCE. 在器件 PCE

上的改变主要因为 FF 的差别, 因为 Jsc 和 Voc 波动都很

小. FF 的差别可能是本体异质结中电荷迁移率不同而导

致的. 其中, 55 的空穴迁移率最低, 58 的空穴迁移率最

高, 而且, 57 和 56 具有几乎完全相同的空穴迁移率, 不

仅如此, 它在器件中的电子和空穴的转移能够达到平

衡, 所以 56 和 57 在 FF 上的提高不单单是迁移率的差

别. 另外一个有趣的特性出现在 Voc 上. 尽管 55 的

HOMO 能级比 57 和 58 要小, 但它的 Voc最低. 这表明

在它在器件中有电压损失. 理论上说来, Voc应该与给体

的 HOMO 和受体的 LUMO 大致相等[64]. 但是由于电压

损失, 实际情况与理论存在差距的原因如下: 真空能级

不重合, 在空穴和电子的准费米能级上的混乱, 低介电

性能 , 在给体基态和电荷转移态之间发生的电子耦   

合[65～68]. 另外, 更高的偶极矩可能会提高自组装程度和

给受体界面规整度, 降低陷阱态数目, 从而使这电荷复

合几率降低提升 FF[69]. 而且随着偶极矩的增大, PCE 也

相应提高. 由于 Jsc和 FF 的优异表现使得单氟取代的分

子 PCE 最高, 达到 6.54%. 

二氰基亚甲基罗丹宁[2-(3-ethyl-4-oxothiazolidin-2- 

ylidene)malononitrile, CNR]是一种新型强电子受体, 是

一种罗丹宁的衍生物. 罗丹宁是一种普通的染料, 它的

衍生物在非线性光学、导电材料、分子整改、染料、溶

剂化显色中用作受体部分[70]. 并且最近开始用于本体

异质结有机太阳能电池[54d,71]为了提高化合物的光吸收

性能, 将丙二腈单元引入到罗丹宁结构中. CNR 分子因

为具有丙二腈单元和罗丹宁单元, 能保证强吸电子能力

而具有宽的光吸收范围. 另外, 2-乙基己基氰酸酯被证

明是一种很有效的电子受体基团, 在这里含氰基的部分

和 2-乙基己基链能同时诱导分子内电荷转移, 提高溶解 

性[72]. 所以 2014 年占肖卫课题组[59]对罗丹宁和氰酸酯

端基的分子进行探究比对. 59 和 61 分子含有氰酸酯而

60 和 62 分子含有罗丹宁. 其中 59～62 分子在溶液中的

最大吸光波长分别为 546、554、534、536 nm. 含有罗

丹宁的分子表现出微弱的红移(2～8 nm), 从二噻吩到

三噻吩延长的 π桥导致了蓝移(12～18 nm), 并且光吸收

强度得到加强.  

从表 6 数据来看, 含有罗丹宁的分子从二共聚噻吩

到三共聚噻吩延长的 π 桥提高了空穴迁移率, 从而提高

了 Jsc. 当从二噻吩到三噻吩延长 π桥时, Jsc增长了很多. 

后来阳仁强课题组[60]对氰酸酯和罗丹宁分子进行了更

加深入的讨论. 为了减少空间位阻, 在 63 和 64 分子中

在联三噻吩上没有其他侧链. 就像预期那样, 罗丹宁的 
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吸电子能力比氰酸酯强, 并且罗丹宁比氰酸酯具有更宽

的吸收光谱, 这能提高 Jsc从而拥有更高的 PCE. 很容易

注意到, 罗丹宁和氰酸酯相比具有更宽的吸收范围而且

有两个吸收峰, 主要是因为有罗丹宁和丙二腈基团的存

在, 其吸电子能力强于氰酸酯. 另一方面罗丹宁环中的

氮和硫原子具有孤电子对, 提高共轭的程度, 导致光吸

收变宽. 在 EQE吸收谱图上, 氰酸酯在整个光吸收范围

内都低于罗丹宁. 这两个分子具有相同的化学结构, 罗

丹宁更高的 Jsc 是因为端基是罗丹宁丙二腈, 比氰酸酯

表现出更强的吸电子能力, 最终获得了更高的 PCE. 

2014 年李永舫课题组[73]以苯并二酮作为分子的端

基合成 65 和 66 分子, 这两种分子只是侧链位置的区别. 

由于分子的构象改变导致空间位阻和吸光性能有所差

别. 通过计算得知, 65 分子比 66 分子的平面性更好. 另

外 65 分子具有更高的 Jsc和 FF, 所以其 PCE 也更高. 

2.2  基于烷基取代的 IDT 小分子给体材料 

为了更加深入讨论氟原子取代的影响, 2015 年王金

亮课题组[74]不仅对苯并噻二唑上氟原子的取代进行讨

论, 而且分析了烷基链取代的 IDT 核上共聚噻吩的影

响.  

在溶液中, 67分子相对于 68分子, 由于氟原子的引

入使得最大吸收波长明显蓝移了 13 nm, 并且其摩尔消

光系数略有提高(表 7). 而且, 67 分子中明显的肩峰可能

归因于苯并噻二唑和 IDT 分子中氟-硫和氟-氢的相互

作用导致的分子刚性和平面性的提高. 虽然通过插入两

个噻吩单元, 69 分子的质量摩尔消光系数和 67 相比有

很大提高, 但是在第二吸收带中最大吸收波长有了 17 

nm 的明显的蓝移. 和溶液中比较起来, 在薄膜中 68 和  

S
S

S

C6H13 C6H13

S
S

S

C6H13
C6H13

O

O
O

O

66

S

S

C6H13
C6H13

C6H13 C6H13

S
S

S

C6H13 C6H13

S
S

S

C6H13C6H13

O

O
O

O

65

SS

S

C6H13
C6H13

C6H13 C6H13

 



   
有机化学 综述与进展 

 
2802      http://sioc-journal.cn/ © 2016 Chinese Chemical Society & SIOC, CAS Chin. J. Org. Chem. 2016, 36, 2786～2812 

 

N N

S

S
FF S

C6H13

S

NN

S

S
F FS

C6H13

S

69

S

S
R R

R R

R = 2-ethylhexyl

N N
S

S

FF

S
C6H13

NN
S

S

F F

SC6H13

N N
S

S
S C6H13

N
N

S

S
S

C6H13

67

68

S
S

R R

R R

S

S

R R

R R

 

表 7  小分子 67～76 电池器件的性能 
Table 7  Performance of 67～76 of organic solar cells 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/% 

UV-vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/ 
(cm2・V－1・s－1) In solution In film 

67 0.99 9.0 0.38 3.4 390, 595 394, 626 －5.31 －3.24 1.77 —   [74] 
68 0.90 7.2 38 2.5 420, 569 426, 618 －5.33 －3.27 1.76 —   [74] 
69 0.90 11.9 76 8.1 386, 586 392, 614 －5.48 －3.32 1.83 —   [74] 
70 0.77 7.8 45 2.7 393, 703 404, 729 －5.20 －3.26 1.60 3.3×10－5[75] 
71 0.73 11.0 66 5.4 391, 700 404, 726 －5.23 －3.27 1.61 9.7×10－5[75] 

72 0.76 9.88 69 5.2 
390, 551, 
657, 696 

398, 660, 721 －5.19 －3.25 1.94 1.37×10－4[76] 

73 0.76 10.51 61 4.83 
433, 554, 
641, 681 

443, 600 
661, 728 

－5.16 －3.27 1.89 1.42×10－4[76] 

74 0.88 10.71 72 6.86 
441, 550 
645, 701 

447, 581 
653, 725 

－5.25 －3.37 1.88 2.40×10－4[76] 

75 0.88 8.83 73 5.71 470, 548 562, 593 －5.30 －3.18 1.84 1.0×10－4[77] 
76 0.89 11.33 75 7.57 447, 567 567, 608 －5.30 －3.20 1.83 2.3×10－4[77] 

 
67 分别有一个 31 和 28 nm 的红移, 最终的结论是, 69

有最强的吸收带, 从而导致最好的光伏性能. 

69 分子显著提高的 PCE 主要是因为和其他两种给

体材料比起来具有较高的的 FF (0.60)和 Jsc (11.4 

mA/cm2). 事实上, 在没有牺牲 Voc 的前提下, 尽管它的

带隙很小, 插入噻吩桥单元后也得到了很高的 Jsc和 FF. 

和 67 分子比起来, 插入噻吩单元能提高可见光吸收度. 

67和68比起来能在保持相当低的HOMO能级的同时提

高电荷迁移率和 PCE.  

2015 年他们[75]把 DPP 和苯并噻二唑结合在同一个

分子中, 再用氟原子在苯并噻二唑上取代, 获得了不错

的效果. 尽管二者的吸收光谱在溶液中基本相同, 但是

当引入了 F 原子之后还是导致了少量的蓝移. 另外, 这

两个分子表现出了不同的振子强度, 例如在 500～600 

nm范围内, 71分子表现出更高的摩尔吸光系数, 应该归

因于苯并噻二唑和 IDT 分子中氟-硫和氟-氢原子的强

相互作用, 提高了分子的平面性和刚性[76]. 而且, 71 分

子和70分子相比在大约700 nm的吸收峰处表现出3 nm

的蓝移, 这归因于更加平面化的骨架和更加有序的排列

结构. 另外由于氟原子的引入, 并没有对光学带隙造成

很大影响. 通过循环伏安(cyclic voltammetry, CV)曲线

得知, 因为四个吸电子的氟原子在苯并噻二唑这两个弱

受体基团上, 71 分子具有更深的 HOMO 能级. 相反, 由

于氟原子的存在导致的 LUMO 能级的减少更不明显, 

因为其更多决定于强缺电子核, 从而导致了 71 分子的

带隙稍微增大. 由于 71 分子显著突出的 Jsc和 FF, 使其

获得两倍于 70 分子的 PCE.  

和噻吩相比, 噻唑更加缺电子, 所以以噻唑为功能

团的 DPP 被希望具有更深的 HOMO 和 LUMO 能级[77].

随后王金亮课题组[78]合成了 72～74 这三个分子. 73 和  
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74的最大吸收波长分别位于433和441 nm. 这些吸收峰

表现出了 43～51 nm 的红移, 并且更多噻吩的插入所导

致扩大的 π-π*跃迁的共轭骨架使得其吸收强度相对于

72 增大. 和 72 相比, 73 的 641 和 681 nm 的最大吸收峰

出现了一个 15～16 nm 的显著蓝移, 这些蓝移是由更长

的噻吩环的间隔导致了 DPP 和 IDT 基团间相互作用的

减弱引起的. 相反, 和 73 相比, 由于噻唑的强吸电子能

力和噻吩相比, 74 的最大吸收峰表现了明显的红移. 同

时, 74 吸收带的摩尔吸光系数和 72、73 相比有了明显的

提高. 这些宽吸收带是因为通过插入噻吩和噻唑结构, 

加强了给受体单元间的相互作用而引起的.  

由于噻吩单元在 IDT 核上的插入, 引起了 73 的

HOMO 能级轻微提高, 和 74 相比, 由于噻吩单元的插

入加强了给电子能力. 而且因为用吸电子能力更强的噻

唑基团替换了两个噻吩基团, 使得 74 和 73 相比表现了

一个显著的低 HOMO 能级[79]. 不仅如此, 74 和 72 相比

也表现出了少量的更低的 LUMO 能级, 原因和 HOMO

能级的变化相似. 从以上数据可以看出, 由于噻唑单元

的存在使得分子 74 不仅具有最高的 Voc, 而且在 Jsc 和

FF 上也表现突出, 最终获得最高的 PCE (6.86%).  

2016 年他们课题组[80]又探究了与 IDT 共聚的并噻

吩和共聚噻吩的差别. 分子76含有并噻吩单元, 有一个

刚性更强和平面性更好的 π 电子共轭骨架, 相对分子

75, 其 Jsc 的大大提高使其 PCE 提高了近 33%. 后来他

们[81]为了探究 π共轭间隔单元的影响, 合成了一系列的

聚合物. 和呋喃比起来, 噻吩和硒吩的 PCE 更高, 可能

由于分子骨架上更有效的共轭长度和更好的共混物的

形貌所致.  
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2.3  基于 IDT 小分子受体材料  

虽然富勒烯衍生物是目前最好的光伏受体材料, 然

而一些缺点也限制了富勒烯的应用, 主要包括合成较为

困难、生产成本较高、在长波范围吸收较弱、能级调控

较难、共混层形貌的亚稳态结构等. 从这些方面看来, 

非富勒烯受体比富勒烯受体更有优势, 并且能够促进有

机太阳能电池的发展[82]. 非富勒烯受体不仅能保持良

好的电子接受和传输能力, 而且可以克服富勒烯的缺

点. 现在非富勒烯受体发展十分迅速, 并且在有机半导

体领域正在慢慢成为一个很热门的研究领域[83]. 例如, 

气相沉积法制得的小分子和溶液加工法制得的高分子

二者均有各自的优点, 而非富勒烯型齐聚物可以结合二

者的优点, 包括确定的分子结构、有限的分子量、易纯

化、大规模生产、实验结果良好的重现性、优良的溶液

加工性和成膜性[84].  

最近几年, 含 IDT 的非富勒烯小分子受体材料取得

了较大的发展, 下面我们逐步进行介绍. 首先给出在非

富勒烯体系中常用的 p 型聚合物材料, 它们具有高性

能、窄带隙、和基于 IDT 结构的受体材料能级匹配较好

的特点.
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为了实现较好的电子接收性能, 在非富勒烯小分子

受体的设计上, 一般会引入吸电子基团, 比如氰基[85]、

酰亚胺[86]、酰胺[77b,87]、苯并噻二唑[88]等. 

   

2007 年, 占肖卫课题组[89]设计合成了第一个苝酰

亚胺(perylenediimide, PDI)型非富勒烯受体分子,具有窄

带隙、高迁移率、可溶液加工、吸收波长宽的特点. 当

以聚(2-二噻吩乙炔)噻吩作为给体材料时获得了 Voc 为

0.63 V, Jsc为 4.2 mA·cm－2, FF 为 0.39, PCE 为 1.5%. 他

们[90]在 2014 年又合成了第一个 PDI 非平面星型以三苯

胺(triphenylamine, TPA)为核的大分子. 由于这个分子在

分子间有弱相互作用, 在可见光范围内具有强吸收, 给

受体能级比较匹配, 使得其Voc为 0.88 V, Jsc为 11.92 mA

·cm－2, FF 为 0.336, PCE 为 3.32%.  

所以要得到比富勒烯衍生物受体更高的效率, 应该

探索新颖的非富勒烯受体材料. 基于此, 2014 年和 2015

年占肖卫课题组设计了一系列 IDT 类受体分子. 占肖卫 
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课题组在国际上独创了 IDT 和 IDTT 类稠环电子受体,

首次提出了“稠环电子受体”新概念[91], 创造了非富勒

烯受体的世界最高效率, 目前此类受体是世界上最好的

非富勒烯受体体系, 其效率与最好的富勒烯太阳能电池

相媲美, 有可能为有机太阳能电池领域带来新突破、新

热点和新希望[81,92].  

分子77[93](即 IEIC)在500～700 nm处的强吸收能充

分利用太阳能, 是因为太阳光在 700 nm 处的光子流密

度最大. 这个薄膜的吸收边界在790 nm处, 所以它的光

学带隙只有 1.57 eV. 以 PTB7-Th 聚合物作为电子给体

材料, Voc达到 0.93 V, Jsc也可以达到 12.24 mA·cm－2, 
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最终获得 6.31%的 PCE. 由于分子 77 性能表现很好, 颜

河等[83]在 2015 年合成了与之能带匹配良好的 PffT2- 

FTAZ-2DT 聚合物, 获得了 7.3%的高效率(表 8).  

后来, 占肖卫课题组[94]将 DPP 共轭单元和 IDT 结

合起来, 合成了分子 78. 78 不仅可以用作电子受体[聚-3

己基噻吩(poly(3-hexylthiophene), P3HT)为给体], 也可

以作为电子给体(PCBM 作为受体). 78 分子作为受体和

给体得到了较低的 PCE, 分别为 0.83%和 2.82%, 但有

一点值得提及的是, 当其为受体, P3HT 为给体时, Voc可

以高达1.17 V, 这主要是因为分子78具有较低的LUMO

能级(－3.32 eV). 

2015 年他们又合成了 79(即 ITIC)[95], 这个分子的

推拉电子结构能产生分子内的电荷转移并且扩大吸收

光谱范围, 而且四个刚性的己基苯基在 IDT 主平面取代

能限制分子平面性、分子间堆积、和本体异质结中大的

相分离. 2016 年, 侯剑辉课题组[6]找到了与分子 79 匹配

更好的给体分子 PBDB-T, 使其光吸收性能大大提高甚

至优于 PC71BM, 最终获得了 11.21%的 PCE. 

2015 年占肖卫组把分子 79 中 IDTT 中苯环取代改

为噻吩取代, 得到分子 80 (ITIC-Th)[81], 和 79 相比它有

更低的带隙而且由于硫-硫间相互作用使其具有 6.1× 

10－4 cm2·V－1·s－1的电子迁移率, 是 79 分子的 2.3 倍. 

最终以 PDB7-T1 为给体获得了 9.6%的 PCE.  

为了对比 81[96]分子中桥联噻吩环中硫原子和氧原

子的差别 , 他们又合成了以呋喃作为桥联基团分子

82[97]. 由于 81 的空穴迁移率和电子迁移率相对于 82 有

显著降低, 导致其 PCE 比 81 低了 42%. 即便做成反式

太阳能电池也只有 3.08%的 PCE. 2016 年李永舫课题  

组[98]合成了多种基于苯并三氮唑的聚合物材料 J52, J60

和 J61, 采用 81 作为受体分子制备了高效的光伏器件. 

其中硫基取代的 J60 和 J61 表现出吸收光谱的红移, 

HOMO 能级的降低和更好的结晶性能. 在两个硫基取

代的聚合物中, 具有线形硫基取代的 J61 具有更强的分

子链间的相互作用和更短的 π-π 堆积的距离. 所以 J61

具有 17.43mA·cm－2的 Jsc和 9.53%的 PCE.  

为了比较了 IDTT 和 IDT 来构建该类受体材料的差

别, 他们又合成了 83 和 84[100]分子. 由于 IDTT 较长的

共轭长度, 与 83分子比起来, 84分子的吸收光谱表现出

表 8  小分子 77～90 电池器件的性能 
Table 8  Performance of 77～90 of organic solar cell 

Compd. Voc/V 
Jsc/ 

(mA・cm－2) 
FF/% PCE/%

UV-vis λmax/nm HOMO/
eV 

LUMO/ 
eV 

Bandgap/ 
eV 

Mobility(hole)/
(cm2・V－1・s－1)In solution In film 

77:PTB7-Th 0.93 12.24 48 6.31 668 719 －5.42 －3.82 1.57 4.5×10－4[93] 
77:BDT-2DPP 0.90 8.24 54 4.00 668 719 －5.42 －3.82 1.57 4.5×10－4[99] 
77:BDTS-2DPP 0.93 9.80 58 5.29 668 719 －5.42 －3.82 1.57 4.5×10－4[99] 
77:BDTS-2DPP(反式) 0.94 10.87 59 6.03 668 719 －5.42 －3.82 1.57 4.5×10－4[99] 
77:Pfft2-FTAZ-2DT 0.998 12.2 59 7.3 668 719 －5.42 －3.82 1.57 4.5×10－4[83] 
78:P3HT 1.17 1.43 49.5 0.83 614 642 －5.11 －3.32 1.74 1.58×10－3[94] 
79:PTB7 0.81 14.21 59 6.80 668 699 －5.48 －3.83 1.59 4.3×10－5[95] 
79:J52 0.73 13.11 58 5.51 668 699 －5.48 －3.83 1.59 4.3×10－5[98] 
79:J60 0.91 16.33 60 8.97 668 699 －5.48 －3.83 1.59 4.3×10－5[98] 
79:J61 0.89 17.43 61 9.53 668 699 －5.48 －3.83 1.59 4.3×10－5[98] 
79:PBDB-T 0.899 16.81 74.2 11.21 668 699 －5.48 －3.83 1.59 4.3×10－5[6] 
80:ITIC-Th 0.80 15.95 68.0 8.7 668 706 －5.66 －3.93 1.60 —   [81] 
80:PDBT-T1 0.88 16.24 67.1 9.6 668 706 －5.66 －3.93 1.60 —   [81] 
81:PBDTTT-C-T 0.90 8.33 52 3.93 687 718 －5.43 －3.85 1.55 2.0×10－3[96] 
82:PBDTTT-C-T 0.94 5.00 48 2.26 702 718 －5.44 －3.88 1.54 1.2×10－4[97] 
83:PBDTTT-C-T 0.76 9.81 54 4.26 660 688 －5.6 －3.8 1.60 2.5×10－4[100] 
84:PBDTTT-C-T 0.85 9.67 57 4.81 672 668, 714 －5.5 －3.8 1.54 4.1×10－4[100] 
85:P3HT 0.84 8.91 68 5.12 638 659 －5.52 －3.69 1.68 2×10－4 [101] 
86a:PTB7-Th 0.83 9.53 40 3.16 646 681 －5.61 －3.88 1.72 2.09×10－5[102] 
86b:PTB7-Th 0.93 12.75 37 4.38 — 692 －5.42 －3.80 1.57 —   [103] 
86c:PTB7-Th 0.93 3.51 32 1.05 — 701 －5.29 －3.79 1.53 —   [103] 
86a:PDBT-T1 0.92 13.39 60 7.39 646 681 －5.61 －3.88 1.72 2.0×10－5[103] 
86b:PDBT-T1 1.02 5.28 48 2.58 — 692 －5.42 －3.80 1.57 —   [103] 
87:PTB7-Th 0.94 14.49 48 6.48 696 721 －5.42 －3.82 1.53 4.54×10－5[102] 
88:PDBT-T1 0.89 15.05 65 8.71 669 728 －5.69 －3.91 1.62 5.1×10－5[104] 
89:P3HT 1.06 4.85 46 2.36 354,482 356,488 －5.67 －3.68 2.25 1.31×10－4[105] 
90:P3HT 0.70 5.58 66.8 2.61 409 538 －5.53 －3.83 1.54 5.0×10－4[106] 
91:P3HT 0.682 3.62 62.4 1.54 395, 520, 722 399, 526, 734 －5.65 －3.77 1.52 3.7×10－4[107] 
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红移. IDT 和 IDTT 高度的平面性和强分子间相互作用

导致分子严重地聚集在一起, 并且在共混膜中出现大规

模相分离, 从而导致器件性能表现很差. IDT 和 IDTT 单

元的苯基能削弱分子间的强堆积而不会降低分子骨架

的平面性. 另外, 两个分子具有平面骨架的构型和非平

面的苯基取代的基团, 这对在活性层中形成良好的纳米

级相分离非常有益, 而且不会形成强堆积的聚集体. 由

于 IDTT 的强给电子能级, 83 分子和 84 分子表现出了相

似的 LUMO 能级(－3.8 eV)和不同的 HOMO 能级(－5.6

和－5.5 eV). 由于前者更大的平面结构, 其表现出更高

的给电子迁移率. 基于 83分子作为电子受体的器件, 其

更高的 PCE 源于更高的迁移率和更优化的形貌. 结果

表明, 基于这种强吸电子结构作为端基的分子用作高效

非富勒烯有机太阳能电池具有巨大潜力.  

2015 年占肖卫课题组[101]合成了 IDT 受体分子 85, 

并在活性层厚度方面有了新的突破. 以 P3HT 为给体, 

分子 85 为受体的 PCE 达到 5.12%, 比以 PC61BM 作为

受体的 3.71%要高, 这是当时基于 P3HT 的非富勒烯受

体所报道的最高效率. 当活性层从 60 nm改变到 220 nm  

 

 

时, PCE 只减少了 10%. 这对表征结果的可重复性和卷

对卷生产非常重要. 另外, 分子 85 的 LUMO 能级(－

3.69 eV)比 PC61BM (－3.9 eV)高, 所以其 Voc更高.  
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2016 年, 廖良生课题组[102]合成了基于五元稠合环

IDT 的受体小分子 86a 和基于十元稠合环 IDTIDT 结构

的受体 87. 以 PTB7-Th 为给体, 在保证很高的 PCE 和

EQE的同时使得能量损失非常小. 对于小分子 87, 较高

的 Voc 来自于降低激子分离和自由载流子产生时的能量

损失(Eloss). 在未加任何添加剂的情况下, 器件的 Voc 达

到了 0.94 V, 远高于已经报道的基于 PTB7-Th:PC71BM

的 0.76 V. 基于 87 的 PCE 达到 6.48%, 远高于基于 86

的 3.16%. 
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为了探究 IDT 基团个数对材料光伏性能的影响, 

2016 年占肖卫课题组[103]合成了具有不同 IDT 基团数目

的化合物 86a～86c, 虽然 LUMO 能级相似, 但是随着

IDT 结构数目增加 HOMO 能级从－5.91 eV 提高到－

5.29 eV, 而且吸收光谱红移. 另外和 86b 和 86c 相比, 

86a 主链有平面性、结晶性和-电子堆积更好,  所以

获得了最优的光伏性能. 

2016 年占肖卫课题组[104]改变了小分子 86 中的支

链, 得到了稠环电子受体 88. 受体在 500～800 nm 光的

范围内表现出很强的吸收光谱. 通过采用孙艳明课题组

设计的 p型聚合物PDBT-T1作为电子给体, 两种材料具

有互补的光吸收, 使得其 Jsc 能达到 15.05 mA·cm－2, 

最终实现 8.71%的 PCE. 86和 88分子在光伏性能上存在

较大的差异, 一方面说明溶解支链对于材料性能有较大

的影响, 另一方面也证实了给体聚合物选择的重要性.  

 

同年占肖卫课题组通过裁剪 PDI, 在其中插入 IDT

基团得到 89[105]和 90[106]两个非富勒烯受体分子. 89 和

90比较吸收光谱出现蓝移, 所以尽管通过裁剪PDI使其

平面性降低, 但是导致光吸收性能下降, 而且空穴迁移

率和电子迁移率也出现了一定程度的下降, 所以最终

PCE 相对 90 稍低. 90 的 Voc 明显下降的原因是由于其

LUMO 较低.  

 

 

为了丰富有机太阳能电池领域材料的多样性, 占肖

卫课题组在 2015 和 2016 年分别制备了全高分子太阳能

电池[107]和全小分子太阳能电池[99], 其中的受体材料分

别是 91 和 77. 在高分子骨架上提高 NDI 占有的比率可
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以使 LUMO 能级从－3.90 eV 提高到－3.77eV, 同时 Voc

可以从 0.621 V 提升到 0.706 V, 另外还可以增强光谱吸

收强度, 获得适度的聚集尺寸和平衡的电荷迁移率, 当

NDI比率为 75%时可达到最高的 Jsc和PCE, 分别为 3.62

和 1.54%. 
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在全小分子太阳能电池中, 占肖卫课题组主要探究

了以 78 为分子为受体时不同结构的给体分子对于电池

器件光伏性能的影响. 在溶液加工过程中, 分子的侧链

的不同给分子堆积带来不同的影响, 进而影响材料的形

貌. 线形硫基取代的 BDTS-2DPP 比枝链烷基取代的

BDT (benzo[1,2-b:4,5-b']dithiophene, 苯并 [1,2-b:4,5-b']

二噻吩)-2DPP 分子间的堆积更强, 相分离的尺寸较小, 

使得高结晶度和小尺寸相分离在混合薄膜中能够共存, 

获得了更规则的结构和更高的空穴迁移率. 而且由于

BDTS-2DPP 的 HOMO 较低, 使得以其为给体的太阳能

电池器件的 Voc 更高而且最后获得了 5.29%的 PCE, 特

别在反式太阳能电池中, 其 PCE 更高达到 6.03%. 

为了向应用方面进一步拓展 , 占肖卫课题组在

2015 年[108]和 2016 年[109]对基于 IDT 受体小分子的大面

积有机太阳能电池做进一步探究. 2015 年他们以 83 为

受体分子, 以 PBDTTT-C-T 为给体分子, 通过辊涂工艺

并且用氯苯和热退火处理获得了混合均匀, 表面光滑的

薄膜, 相对于以 PC71BM为受体的器件, 其 Jsc和 PCE很

低分别为 3.086%和 1.019%, 而后者分别为 7.026%和

2.088%. 后来在 2016 年他们以 77 为受体分子 , 以

PTB7-TH 为给体分子获得了 2.26%的 PCE, 接近于以

PC61BM 为受体所获得的 2.42%的 PCE, 是大面积非富

勒烯太阳能电池的一个很大的进步, 而且非富勒烯受体

器件在避光储存稳定性方面比富勒烯更具优势.  

综上所述, 随着越来越多的 IDT 类及其他光伏受体

小分子的合成, 以及新型的给体聚合物的引入, 我们相

信, 不含富勒烯光伏电池的能量转换效率能够迅速达到

并超过富勒烯体系.  

3  结论与展望 

通过对基于 IDT 结构的聚合物和小分子进行分析, 

可以看出分子结构的设计对其光电性能有着根本的影

响, 具体说来包括分子结构中的给体-受体吸电子能力、

取代基大小及位置、聚合物分子量及分散度、聚合物和

小分子的纯度等. 基于 IDT 的 p 型聚合物具有较低的

HOMO 能级, 较好的空穴传输性能, 进一步的优化在于

在改善吸收光谱的同时, 保持较高的开路电压和填充因

子. 对于 IDT 小分子受体来说, 在最近 3 年取得了极大

的进展, PCE已经超过了 10%. 然而, 在 p型聚合物给体

的选择上, 依然尝试为主, 没有太多的理论指导. 为了

进一步提升该类材料的光伏性能, 需要在总结所报道的

分子结构特点与光电性能关系的基础上, 去进一步设计

合成新型 IDT 小分子受体材料. 同时, 对于光伏器件机

理方面也需要进一步深入研究, 包括活性层材料的结晶

性和共混性、两相的纯度、电荷分离、传输与收集等. 最

后, 理解 p 型聚合物材料在该类不含富勒烯光伏电池中

所需要的特殊的性质, 对于光伏性能的提升以及新材料

的设计都具有重要的意义.  
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