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可溶液加工给体-受体有机小分子太阳能电池材料研究进展 
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摘要  近年来, 有机小分子体异质结太阳能电池因其制备工艺简单、廉价、轻便及柔性等优点而备受关注. 理想的有

机小分子给体材料是提高有机太阳能电池光电转换效率的基础. 系统地综述了可溶液加工有机小分子太阳能电池给体

材料的研究进展, 并对其发展趋势和应用前景做了展望.  
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Abstract  In recent years, bulk heterojunction solar cells based on small organic molecules are received wide attention due to 
their simple preparation technique, low-cost, light weight and flexibility. The ideal donor material of organic small molecule is 
the basis for improving the power conversion efficiency of the organic solar cell. In this review, the research advances of solu-
tion processable small molecule donor materials are reviewed systematically, and the development tendency and prospects for 
future application are discussed. 
Keywords  solution processable; organic small molecule; donor-acceptor; solar cell; progress 

 
随着煤、石油等化石能源的逐渐枯竭, 人类迫切需

要开发对环境友好的可再生能源. 太阳能由于具有清

洁、无污染、取之不尽、用之不竭等优点而备受人们关

注. 太阳能电池是太阳能利用的最有效的形式, 可将太

阳能直接转化为电能. 目前, 基于单晶硅的无机太阳能

电池的转换效率已达 24%[1], 但因其制备工艺繁杂、成

本高、环境污染严重、携带不方便、不易加工成柔性器

件, 限制了其在实际生活中的应用. 相对于无机太阳能

电池而言, 有机体异质结太阳能电池由于制备工艺简

单、廉价、易于实现大面积制备及柔性等优点, 近年来

成为世界范围内的研究热点[2～4]. 依据活性层中给体材

料种类的不同, 有机体异质结太阳能电池又可分为聚合

物体异质结太阳能电池和有机小分子体异质结太阳能

电池两类. 在过去的十几年中, 人们对聚合物体异质结

太阳能电池的研究取得了显著的进展; 目前, 文献报道

的聚合物体异质结太阳能电池的最高光电转换效率已

达 7.4%[5]. 最近, 美国SOLARMER ENERGY, INC公司

报道了其研究成果, 他们制备的聚合物体异质结太阳能
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电池的光电转换效率已高达 8.13%. 同聚合物相比较, 
有机小分子具有明确的分子结构、固定的分子量、较高

的纯度和较好的重复性, 使其在有机太阳能电池中更加

受到人们的青睐[6～19]. 尤其是给体-受体(D-A)型有机小

分子材料表现出较宽的吸收光谱、较好的空气稳定性、

易于调节的能级水平和光电性质, 已经成为有机太阳能

电池研究的新的增长点. 在最近几年的研究中, 人们通

过对分子结构的有效调节以及对器件制备的不断优化, 
已经将有机小分子体异质结太阳能电池的光电转换效

率由最初的 0.03%[9]提高到 6.7%[20], 为有机小分子体异

质结太阳能电池的工业化奠定了良好的基础. 本文综述

了各类可溶液加工 D-A 型有机小分子的设计、合成及其

在有机体异质结太阳能电池中的应用, 分析了这些小分

子材料所具备的特点, 在此基础上如何构建高性能的有

机小分子给体材料提出建议, 并对有机小分子给体材料

以及高性能有机小分子太阳能电池的发展方向进行了

展望.  

1  2,1,3-苯并噻二唑类给-受体有机小分子 

2,1,3-苯并噻二唑(BT)具有较强的共平面性、吸电子

能力、较高的氧化电位和较好的空气稳定性, 因此被广

泛应用于构建 D-A 型的有机共轭分子并应用于有机光

电领域[21～23]. 在过去几年, 基于 BT 单元构建的有机小

分子材料在有机太阳能电池方面获得了较高的光电转

换效率, 极大地推动了有机小分子体异质结太阳能电池

的发展.  
在 BT 单元构建的可溶液加工线性有机小分子材料

方面, 中国科学院化学研究所的李永舫研究组做了大量

而又系统的工作, 取得了很多有意义的研究成果. 2006
年, 该小组[24]基于三苯胺、噻吩和 BT 构建了小分子 S1 
(Chart 1), 与[6,6]-苯基-C61-丁酸甲酯(PC61BM)混合制备
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的体异质结太阳能电池, 获得了 0.26%的光电转换效率. 
在随后的研究工作中, 该小组[25]通过对小分子 S1 化学

键种类的调节, 构建了新的小分子 S2 和 S3 (Chart 1), 
以 S2 为给体, [6,6]-苯基-C71-丁酸甲酯(PC71BM)为受体

制备的体异质结太阳能电池, 实现了 1.23%的光电转换

效率. 2011 年, 该小组[26]通过将分子中的噻吩替换为具

有更强给电子能力和共平面性的并噻吩, 构建了小分子

S4～S6, 研究发现, 通过分子结构的改进, 有效拓宽了

材料的吸收光谱, 其光电转化效率达到了 1.44%. 
除了线型小分子外, 李永舫小组在构建星型有机小

分子方面也开展了大量的研究工作. 2008 年, 该小   
组[27,28]基于三苯胺和 BT 构建了星型小分子 S7 和 S8 
(Chart 2), 分别获得了 0.61%和 1.33%的光电转化效率. 
研究表明, 星型小分子相对于线型小分子来说具有更

宽、更强的吸收光谱, 更高的空穴迁移率以及更好的成 
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膜性. 次年, 该小组[29]通过将 D-A 型分子 S8 外围的三

苯胺单元更换为噻吩单元, 设计合成了星型小分子 S9 
(Chart 2). 随着给电子基团的改变, 分子的光密度增加

了近 20%, 器件的 Jsc得到了明显的提高, 光电转化效率

进一步提高到 2.39%. 2011 年, 该小组[14]对小分子 S9 在

结构上进行了改进: 将分子内的双键改为单键, 并且将

分子外围的单噻吩单元替换为烷基化的三联噻吩, 由此

构建了新的星型小分子 S(TPA-BT-HTT) (S10). 研究发

现: 分子的空穴迁移率得到了明显的改善, HOMO 能级

进一步降低. 以 S10 为给体, PC71BM 为受体制备的体异

质结太阳能电池, 填充因子(FF)为 0.52, 光电转换效率

高达 4.3%, 这也是目前基于 BT 单元构建的可溶液加工

的 D-A 型小分子的最高光电转换效率. 
2009 年 , 中国科院学院化学研究所的薄志山小  

组[30]基于三苯胺、噻吩和 BT 单元分别构建了一系列可

溶液加工的线性和四臂星型小分子 S11 (Chart 3), 以
S11 为给体, PC70BM 为受体制备的体异质结太阳能电

池, 实现了 1.8%的光电转换效率. 研究结果表明, 星型

分子较线型分子具有更优异的光电性能.  
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Chart 3 

2  氰基类给体-受体有机小分子 

氰基是一种很强的吸电子基团, 具有很高的电子亲

和势, 含有氰基的有机共轭分子在光电领域展现了优异

的性能[31]. 研究发现, 分子中氰基的引入, 可以有效的

降低分子的LUMO能级, 增强分子的空气稳定性[32]. 此
外, 氰基的引入还可以有效地降低分子的 HOMO 能级, 
提升光伏器件的 Voc

[33]. 在近年来的研究工作中, 氰基

被广泛地应用于构建 D-A 型有机共轭分子并应用到有

机太阳能电池[9,33,34]. 以下根据分子中氰基种类的不同, 
对含氰基有机小分子太阳能电池材料进行综述.  

2.1  基于单个氰基的给体-受体有机小分子 

基于氰基构建的D-A型有机小分子方面, 希腊学者

Mikroyannidis 做了大量的研究工作. 2009 年, 该小组[35]

基于给电子基团苯、噻吩以及吸电子基团氰基和 BT 构

建了可溶液加工的小分子 S12 (Chart 4), 这些小分子材

料展现了较好的热稳定性、较低的 HOMO 能级和相对

较宽的吸收光谱, 获得了 0.11%的光电转换效率. 次年, 
该小组[36]基于给电子基团苯、噻吩以及吸电子基团氰基

和喹喔啉构建了线型小分子 S13. 新构建的小分子具有

较好的结晶性, 同时具有较宽的吸收光谱, 光学带隙仅

为 1.59 eV. 以 S13 为给体, PC61BM 为受体制备的体异

质结太阳能电池, 获得了 2.21%的光电转换效率, 经热  
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退火处理后, 器件的光电转化效率提高到 3.23%. 随后, 
该小组基于给电子基团苯和吸电子基团 氰基、三嗪构建

了星型给体小分子 S14 (Chart 4)[37]. 其光伏器件, 经热

退火处理后, 器件的光电转换效率高达 3.82%, 这也是

目前基于单氰基构建的可溶液加工有机小分子太阳能

电池的最高光电转换效率. 

2.2  基于丙二氰基的给体-受体有机小分子 

作为一种吸电子能力较强的基团, 丙二氰基被广泛

应用于构建 D-A 型有机小分子. 2005 年, 法国里昂大学

的 Roncali 小组[10a]基于三苯胺、噻吩和丙二氰基构建了

一系列星型有机小分子 S15 (Chart 5), 首次系统研究了 
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这类 D-A 型有机小分子中电荷转移强度对分子性能的

影响. 研究发现, 分子中丙二氰基数目的增加增强了分

子内电荷转移的程度, 有效拓宽了分子的吸收光谱, 大
大降低了分子的 HOMO 能级, 增强了分子的空气稳定

性. 光伏器件研究结果表明, 分子内吸电子基团数目的

增加, 提高了器件的 Voc, 改善了器件的光电转换效率. 
最近, 该小组[10b]通过在分子中引入烷基化的齐聚噻吩, 
构建了新的可溶液加工星型 D-A 型小分子 S16 (Chart 
5), 其中基于小分子 S16b和 PC61BM制备的体异质结太

阳能电池, 光电转换效率为 2.02%, Voc为 1.07 V, 这也

是目前体异质结太阳能电池的最高 Voc. 
2008 年, 香港浸会大学的 Wong 小组[38a]基于给电

子基团齐聚噻吩、二苯胺芴基和吸电子基团丙二氰基构

建了一系列可溶液加工的小分子 S17 和 S18 (Chart 6). 
这些小分子材料均展现了非常好的热稳定性以及非常

宽的光谱吸收, 随着分子中噻吩链的增加, 给电子能力

的增强, 分子的光学带隙得到了降低. 以 S16 为给体, 
PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能电池, 实现了

1.72%的光电转换效率. 最近, 该小组基于咔唑、齐聚噻

吩和丙二氰基构建了树状分子 S19 和 S20 (Chart 6)[38b]. 
随着分子中树枝的增多, 器件的性能得到了一定程度的

提高, 说明分子中树枝单元的增加, 可以有效地改善器

件的光电转换效率.  
2011 年, 李永舫小组[39]基于三苯胺、齐聚噻吩和丙

二氰基构建了新的星型分子 S21 和 S22 (Chart 7); 通过

在分子中引入共轭性更强的双键, 大大拓宽了分子的吸

收光谱, 增强了分子吸收太阳光子的能力, 同时也将分

子的光电转换效率由 1.4%提高到 3.0%. 
2010 年, 陈永胜小组[40～42]基于齐聚噻吩和丙二氰

基构建了一系列可溶液加工的受体-给体-受体(A-D-A)
型的小分子 S23, S24 和 S25 (Chart 8). 这些小分子具有
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非常好的结晶性, 其中 S25的摩尔吸光系数高达 110000 
L•mol－1•cm－1, 光学带隙仅为 1.68 eV. 以 S25 为给体, 
PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能电池, 获得了

3.7%的光电转换效率[42]. 最近该小组通过对 S25在分子

结构上的优化, 构建了新的 D-A 型小分子 S26 (Chart 

8)[43]; 以此小分子材料为给体, 以 PC61BM 为受体制备

的体异质结太阳能电池, 其最高光电转换效率为 5.08%.  

2.3  基于 2-吡喃-4-亚基丙二氰(PM)构建的给体-受体

有机小分子 

在构建基于 PM 单元的可溶液加工有机小分子方
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面, 中国科学院化学研究所的李永舫教授研究组和吉林

大学的田文晶教授研究组分别做了大量而又系统的研

究工作, 取得了很多有意义的研究成果.  

2007 年, 李永舫小组基于三苯胺、苯和 PM 基团构

建了可溶液加工的有机小分子 S27 (Chart 9)[44]. 小分子 
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S27 展现了相对较宽的吸收光谱 , 以小分子为给体 , 
PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能电池, Voc 高达

0.90 V, 光电转换效率为 0.79%. 2009 年, 该小组[45]在小

分子 S27 的基础上, 设计并合成了分子量更大, 共轭长

度更长, 具有空间多维性的 D-A 型小分子 S28 和 S29 
(Chart 9). 由于分子共轭长度的增加, 吸收光谱发生了

明显的红移, 光学带隙由原来的 1.88 eV 降为 1.65 eV. 
以 S28 为给体, PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能

电池, 其光电转换效率可达 0.73%. 2011 年, 该小组[46]

基于三苯胺、噻吩和 PM 基团构建了新的可溶液加工的

D-A型有机小分子S30和S31 (Chart 9); 研究发现, 通过

将小分子 S27 内的桥联基团苯取代为噻吩, 分子在固体

薄膜状态下的吸收光谱发生了大约 50 nm 的红移. 分别

以S30和S31为给体, PC71BM为受体制备的体异质结太

阳能电池, 其光电转换效率依次为 2.06%和 2.10%.  
2009 年, 田文晶小组[47]以可溶液加工的 D-A 型小

分子 S32 为给体(Chart 10), 以 PC61BM 为受体制备了体

异质结太阳能电池, 器件的 Voc高达 1.0 V, 光电转换效

率为 1.50%. 该研究表明, 具有简单 D-A 型结构的有机

共轭小分子同样具有较宽的吸收光谱、较高的载流子迁

移率以及较高的器件光电转换效率. 次年, 该小组[34a]

以齐聚噻吩为给电子基团, PM 为吸电子基团构建了一

系列含有不同噻吩单元的有机小分子 S33～S35 (Chart 
10). 研究发现, 这些小分子均具有较好的结晶性, 随着

分子中噻吩单元数目的增加, 分子的热稳定性逐渐增

强. 同时, 分子共轭长度的增加和共平面性的提高增强

了分子间的 π-π 堆积效应, 进而大大拓宽分子固体薄膜

的吸收光谱, 提高了材料的迁移率. 光伏器件研究发现, 
分子中噻吩单元数目的调节, 有效改善了器件的光伏性

能. 以 S34 为给体, PC61BM 为受体制备的体异质结太阳

能电池, 实现了 1.13%的光电转换效率. 2011 年, 该小

组[34b]以三苯胺为给电子基团, PM 为吸电子基团, 吩噻

嗪, 三苯胺和噻吩分别为桥联基团构建了一系列可溶液

加工的有机小分子 S36～S38 (Chart 10). 随着分子中桥

联基团的改变, 分子的HOMO能级逐渐降低, 空气稳定

性得到增强, 迁移率得到明显的改善. 光伏器件研究发

现, 随着分子中桥联基团的有效调节, 器件的 Voc由 0.8 
V 提高到 1.0 V, 短路电流(Jsc)由 2.33 mA•cm－2提高到

3.85 mA•cm－2, 光电转换效率由 0.65%提高到 1.31%. 
随后, 该小组[48]基于给电子基团三苯胺, 噻吩和吸电子

基团 PM 构建了一系列无定形小分子 S39～S41 (Chart 
10). 随着分子外围噻吩单元数目和长度的变化, 分子

的光密度得到了提高, 活性层的表面形貌得到了较大的

改善. 分别以 S39 和 S40 为给体, PC71BM 为受体制备了

体异质结太阳能电池, 其中基于 S40 和 PC71BM 器件达

到了 2.47%的光电转换效率, 这也是目前基于 PM 基团

有机小分子体异质结太阳能电池的最高光电转换效率. 

3  基于吡咯并吡咯二酮构建的给体-受体有机

小分子 

近几年, Nguyen 等[49～51,13]报道了一系列包含吡咯

并吡咯二酮(DPP)的有机小分子给体材料, 并将其应用

于有机太阳能电池. 这些小分子以强吸电子基团 DPP
为核, 在其 2, 5 位修饰以噻吩单元或噻吩衍生物, 在其

内酰胺环的含N位置修饰以不同的烷基链, 以调节分子

的 π-π堆积效应、热稳定性、结晶性、能级和分子的自

组装性能. 这些材料经过热退火后, 由于分子结构和基

团自身的特点(噻吩和 DPP 都具有较强的共平面性和结

晶性), 形成了高度有序的纳米结构.  
2008 年, Nguyen 小组[49]基于 DPP 基团和不同数目

的噻吩单元构建了一系列的有机小分子 S42～S44 
(Chart 11). 随着分子中噻吩单元的增加其结晶温度逐

渐升高, 热稳定性逐渐增强. 同时, 这些小分子具有非

常宽的吸收光谱, 随着分子中噻吩单元的增加其吸收光

谱逐渐红移. 原子力显微镜研究发现, 这些小分子的薄

膜出现了很多类似纤维状的结构, 证明分子在成膜的过

程中出现了自组装的现象. 在随后的工作中, 该小组基

于 DPP 单元和三联噻吩构建了可溶液加工的有机小分

子 S45 (Chart 11)[50], 该小分子展现了非常宽的吸收光

谱(300～850 nm). 以S45为给体, PC61BM为受体制备的

体异质结太阳能电池, 其 Voc为 0.67 V, Jsc为 8.42 mA•  
cm－2, FF 为 0.45, 光电转换效率高达 2.33%. 器件的活

性层具有较低的粗糙度并出现了很多纤维状的结构, 表
明小分子与受体之间具有较好的相容性, 分子在成膜的

过程中出现了自组装的现象. 2009 年, 该小组[51]通过调

节小分子 S45 上的烷基链类型(烷基代替酯基), 设计并

合成了D-A型小分子S46. 以(5-正己基-[2,2,5,2]-三联噻

吩-5-基)-吡咯并[3,4-c]吡咯-1,4-二酮(SMDPPEH)为给

体, PC71BM为受体制备了体异质结太阳能电池, 得到了

Voc为 0.75 V, Jsc为 9.2 mA•cm－2, FF为 0.44, 光电转换效

率高达 3.0%的光伏器件. 研究发现, 烷基链的改变提高

了器件的 Voc, 而受体 PC71BM 的使用则提高了器件的

Jsc. 为了进一步提高器件的 Voc 和光电转换效率, 该小

组[13]以苯并呋喃代替给电子基团中的联噻吩, 构建了

D-A 型小分子 S47. 以 S47 为给体, PC71BM 为受体制备

的体异质结太阳能电池, Voc 高达 0.92 V, Jsc 为 10.0 
mA•cm－2, FF 为 0.48, 光电转换效率高达 4.4%, 这也是

迄今为止基于 DPP 单元可溶液加工的 D-A 型小分子的

最高光电转换效率. 
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2011 年, 美国华盛顿大学的 Luscombe 研究小组[52]

以硒吩为给电子基团, DPP 为吸电子基团首次构建了基

于硒吩的有机小分子 S48 和 S49, 并将其应用于体异质

结太阳能电池(Chart 12). 其中, 以 S48 为给体, PC61BM
为受体制备的体异质结太阳能电池, 实现了 1.53%的光

电转换效率, 显示了硒吩衍生物在体异质结太阳能电池

方面有着较好的应用前景 . 同年 , 美国西北大学的

Facchetti 研究组[53]基于萘并二噻吩(NDT)、噻吩和 DPP
单元构建了新型可溶液加工的有机小分子 S50 (Chart 
12). 由于小分子自身的高共平面性, 其迁移率高达 7.18
×10－3 cm2•V－1•s－1, 这也是目前可溶液加工 D-A 型小

分子的最高迁移率. 以 S50 为给体, PC61BM 为受体制备

的体异质结太阳能电池, 实现了 4.06%的高光电转换效

率.  

4  基于份菁、硼络合二吡咯和方酸构建的给体-

受体有机小分子 

在近几年的研究工作中, 染料基团份菁、硼络合二

吡咯和方酸被广泛的应用于构建 D-A 型的有机共轭小

分子, 获得了较高的摩尔吸光系数、较宽的吸收光谱和

较好的光电性能. 2008 年, 德国的 Meerholz 研究组[54]基

于份菁染料合成了一系列可溶液加工的 D-A 型小分子

(Chart 13). 这些小分子具有较高的摩尔吸光系数, 其中

小分子 S57 的摩尔吸光系数高达 1.4×105 L•mol－1•   
cm－ 1. 随着分子中吸电子基团能力的增强 , 分子的

LUMO 能级逐渐降低, 器件的 Voc 也得到了提升. 以小

分子 S57 为给体, PC61BM 为受体制备的体异质结太阳

能电池, 实现了 1.74%的较高光电转换效率. 
2009 年, 法国的 Roncali 研究组[55]基于染料硼络合

二吡咯(BODIPY)合成了可溶液加工的有机共轭小分子

S58 和 S59 (Chart 14), 其中以 S58 为给体, PC61BM 为受

体制备的体异质结太阳能电池, 光电转换效率达到了

1.34%. 在随后的研究工作中, 该小组[56]通过在 S58 中

引入齐聚噻吩, 构建了新的硼络合二吡咯衍生物 S60 
(Chart 14), 分子的吸收光谱得到了拓宽, 迁移率得到了

明显的提高 , 器件的光电转换效率也因此由原来的

1.34%提高到 2.20%. 
2008 年, Marks 研究组[57]基于方酸(SQ)构建了有机

D-A 型小分子 S61 (Chart 15), 小分子 S61 的摩尔吸光系

数高达 2×105 L•mol－1•cm－1. 以 S61 为给体, PC61BM 
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为受体制备的体异质结太阳能电池, 实现了 1.24%的光

电转换效率. 2009年, Würthner研究组基于 SQ设计并合

成了一系列 D-A 型小分子 S62 (Chart 15), 其中以小分

子 S62d 为给体, PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能

电池, Jsc高达 12.6 mA•cm－2, FF 为 0.49, 由于器件的 Voc

只有 0.31, 最终的光电转换效率仅为 1.79%. 2010年, 美
国密歇根大学的 Forrest 小组[58,15]以方酸衍生物 S63 
(Chart 15)为给体, PC71BM 为受体制备了体异质结太阳

能电池, 经过器件优化, 实现了 5.5%的光电转换效率, 
这也是目前有机小分子体异质结太阳能电池的最高光

电转换效率.  

5  基于其它吸电子基团构建的给体-受体有机

小分子 

2005 年, 刘云圻研究组[59]分别以三苯胺、吩噻嗪和

咔唑为给电子基团, 2-(5,5-二甲基环己基-2-乙烯基)丙二

氰(CEM)为吸电子基团构建了一系列可溶液加工的 D-A
型小分子 S64～S66 (Chart 16). 其中基于 BDHT 制备的

单层有机太阳能电池, 实现了 0.03%的光电转换效率. 
2007 年, 田文晶小组[60]以小分子 S66 为给体, PC61BM
为受体制备的体异质结太阳能电池, 实现了 0.51%的光

电转换效率.  
2008 年, Demadrille 小组[61]以齐聚噻吩或并噻吩为

给电子基团, 芴酮为吸电子基团构建了一系列可溶液加

工的 D-A 型小分子 S67～S70 (Chart 17). 以 S70 为给体, 
PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能电池, 实现了

1.2%的较高光电转换效率. 研究发现, 分子中噻吩单元

结构或数目的变化有效地改善了器件的光伏性能. 
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2009 年, 田文晶小组[62]以三苯胺为给体, 二苯亚砜

(SDB)为受体构建了一系列的树状大分子 S71～S73 
(Chart 18). 随着分子中给体部分三苯胺单元的增加, 分
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子的空间位阻越来越大, 大大降低了分子间的堆积效

应. 同时, 由于分子结构的改变, 使得分子与 PC61BM
的相容性越来越差, 导致了光伏器件性能的降低. 

2010 年, 佛罗里达大学的 Reynolds 小组[63]以齐聚
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噻吩为给电子基团, 异靛为吸电子基团构建了可溶液加

工的D-A型小分子S74和S75 (Chart 19). 其中以小分子

S74 为给体, PC61BM 为受体制备的体异质结太阳能电

池, 实现了 1.76%的光电转换效率. 同年, 加利福尼亚

大学的马弼武小组[64]首次基于喹吖啶酮构建了可溶液

加工的 D-A 型小分子 S76 (Chart 19)并将其应用于体异

质结太阳能电池, 实现了 2.22%的光电转换效率. 在最

近的研究工作中, Bazan 等[20]以噻吩和二噻吩并噻咯为

给电子基团, [1,2,5]噻二唑[3,4-c]氮苯(PT)为吸电子基

团, 构建了新的 D-A 型小分子 DTS(PTTh2)2 (S77), 以小

分子为给体, PC70BM 为受体制备的体异质结太阳能电

池, 经过添加不同比例的 1,8-二碘辛烷的处理后, 器件

的光电转换效率高达 6.7%, 这也是迄今为止有机小分

子太阳能电池的最高光电转换效率. 

6  小结与展望 

通过以上的综述可以看到, 在最近几年的研究工作

中, 科研工作者们对D-A型有机小分子在可溶液加工有

机体异质结太阳能电池中的应用倾注了大量的心血. 也
正是人们这种孜孜不倦的追求和刻苦的努力, 有机小分

子体异质结太阳能电池的光电转换效率得到了极大地

提升, 距离有机太阳电池工业化的脚步也越来越近. 本
文通过上面的综述, 对设计并合成高效率的D-A型小分

子给体材料提出以下几点建议(图 1): (1)材料应该具备

足够大的溶解度以保证其可以进行溶液加工. 通过以上

对各种材料的综述我们不难发现, 人们在设计并合成具

有较高溶解度的有机共轭分子时一般采取以下几个方

面的措施: (i)在分子中引入一定长度的烷基链或烷氧基

链. 一般来说, 烷基链(烷氧基链)越长, 增溶效果越好. 
但是, 分子中过长烷基链(烷氧基链)的存在, 可能会抑

制分子间的 π-π 堆积, 从而可能降低分子固体薄膜状态

下对太阳光子的吸收. 因此, 要选择长度适当的烷基链

(烷氧基链)增强分子的溶解性. (ii)在分子中引入具有空

间多维性的三苯胺基团. 三苯胺由于具有三维立体结

构, 在被引入到分子当中后, 在一定程度上破坏了分子

的共轭性, 降低了分子的刚性, 从而增强分子的溶解性. 
(iii)在设计分子的时候, 多采用单键连接各基团, 尽可

能避免共轭双键的引入. 因为共轭双键的存在会增强分

子的刚性, 从而降低分子的溶解性. (2)材料应该具备较

宽的吸收光谱以满足活性层对太阳光子的吸收. 通过前

面的综述我们可以看到, 人们在拓宽分子的吸收光谱方

面做了大量的工作, 也取得了成功, 使得有机小分子的

吸收光谱可以拓宽到 900 nm[49,50,57]. 概括来说, 在拓宽

分子的吸收光谱方面, 人们一般采取以下方式: (i)构建

D-A 型的有机共轭分子, 同时注意调控给电子基团的给

电子能力和吸电子基团的吸电子能力[10], 因为在 D-A
型分子中存在分子内电荷转移现象. 首先, 这一现象的

存在可以大大拓宽分子的吸收光谱. 其次, 通过增强分

子中给电子基团的给电子能力或吸电子基团的吸电子

能力都可以增强分子内电荷转移的强度, 从而拓宽分子

的吸收光谱[34a,49]. (ii)在分子中引入共平面性较好的基
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团, 增强分子间的 π-π 堆积效应. 例如分子中齐聚噻吩

和稠环基团的引入[20,50], 可以有效地增强分子的共平面

性, 从而使得分子在固体薄膜中存在较好的 π-π 堆积效

应, 进而拓宽分子的吸收光谱. (3)在设计材料时, 应考

虑材料的 HOMO 和 LUMO 能级. 首先, 为了保证电子

顺利的从给体转移到受体, 并且尽可能的减少转移过程

中的能量损失, 给受体材料的 LUMO 能级差应该在

0.3～0.5 eV 之间[29]; 另外, 给体材料的 HOMO 能级应

低于－5.2 eV[30], 以保证材料的空气稳定性和器件较高

的 Voc. 现阶段, 人们在设计分子时, 一般选择具有较高

氧化电位单元(如噻吩、三苯胺等)作为给电子基团. (4)
给体材料应具有较高的空穴迁移率以加速电荷传输, 从
而降低正负电荷的复合, 提高器件的光电转换效率. 通
过对小分子给体材料的综述, 我们对于构建高迁移率的

D-A 型小分子提出以下建议: (i)选择具有高共平面性的

稠环基团或齐聚噻吩作为给电子基团, 从而保证分子的

共平面性. (ii)选择吸电子能力适中的单元作为吸电子基

团(如 TB). 因为太弱的吸电子基团不利于分子吸收光

谱的拓宽, 而过强的吸电子能力则不利于电子从给体材

料到受体材料的转移[65]. (5)给受体之间应具有较好的相

容性, 即活性层应具有理想的相分离尺寸, 否则激子就

会在达到其扩散长度的最大值前损失掉[26]. 从目前来

看, 设计并合成具有自组装性能的D-A型有机小分子是

实现这一目标的有效途径之一[13,15,51,58].  

 

图 1  理想有机小分子给体材料的特点 
Figure 1  Characteristics of the ideal organic small molecule 
donor materials 

通过本文的综述, 我们对于未来小分子的发展方向

进行以下几个方面的展望: (1)从分子结构的角度来说, 
星型分子较线型分子具有更宽更强的吸收光谱、更高的

空穴迁移率以及更好的成膜性, 其光电转换效率较线型

分子更高. 因此, 构建新的星型给受体分子是未来有机

小分子给体材料发展的趋势之一. (2)从器件制备的角度

来说, 由于有机小分子的成膜性较差, 器件的 FF 普遍

较低; 所以具有自组装性能的有机小分子可以很好地改

善活性层的表面形貌和相分离尺寸, 从而实现器件 FF
和性能的提高. 因此, 设计并合成具有自组装性能的

D-A 型有机小分子是有机小分子体异质结太阳能电池

领域的一大热点. (3)从吸收太阳光子的角度上来说, 基
于染料的D-A型小分子展现了极高的摩尔吸光系数, 不
仅如此, 经过器件制备方面的优化, 其光电转换效率最

高可达 5.5%. 因此, 构建高摩尔吸光系数染料分子是提

高有机小分子体异质结太阳能电池光电转换效率的有

效途径之一. 
在此我们需要强调的是, 有时器件的光电转换效率

并不一定就能反映出给体材料的真实性能. 这是因为影

响器件光电转换效率的因素是多方面的, 除了材料本身

的性质, 还包括给体材料和受体材料之间的比例、不同

的溶剂的使用、退火的时间和温度、活性层的厚度、设

备的配置以及 PEDOT 的导电性等[66], 而一个高效率的

器件应该是这些最优条件的有效结合. 因此, 在我们合

成出给体材料后, 一定要进行细致的优化, 反复的实验, 
这样才能真正实现材料自身的价值.  

总的说来, 有机小分子太阳能电池仍处于其发展的

初级阶段, 人们仍然在不断地设计和寻找结构新颖、高

性能的D-A型有机共轭小分子, 以实现有机体异质结太

阳能电池的商业化, 并通过器件制备和优化不断推动有

机小分子太阳能电池的发展. 在过去短短几年的时间, 
有机小分子体异质结太阳能电池的光电转换效率已经

高达 6.7%, 距离 10%的目标也越来越近. 基于有机小分

子体异质结太阳能电池众多的优点和发展的速度, 我们

有理由相信, 在不久的将来, 有机小分子太阳能电池一

定会走进百姓的日常生活. 
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