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D-A-π-A 结构染料敏化剂研究进展 
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摘要  D-π-A结构基于对分子内光生电子传输的增强作用而成为了敏化太阳能电池(dye sensitized solar cells, DSSCs)敏

化剂设计的主要出发点. D-A-π-A 结构的敏化剂是从 D-π-A 结构出发, 在敏化剂的内部引入附加的吸电子基团作为内

部电子受体而设计出来的, 相比于传统的 D-π-A 结构敏化剂在性能上具有更大的优势. 综述了 2012 年以来科学家对

D-A-π-A 结构敏化剂的分子设计及其在 DSSCs 中的应用性能的研究成果.  
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Research Progress on the Application of D-A-π-A Featured 
Sensitizer in the Dye Sensitized Solar Cells 
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Abstract  The donor-π bridge-acceptor (D-π-A) configuration becomes mainstream in the design of organic sensitizers due to 
its enhancement of the intramolecular photo-generated charge-transfer. On the basis of traditional D-π-A structure, researchers 
incorporate additional electron-withdrawing unites into the π bridge as internal acceptor, termed as D-A-π-A configuration, 
which displays better performance. This review summarizes the molecular design (since 2012) of sensitizers based on 
D-A-π-A configuration and their application in the dye sensitized solar cells.  
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太阳能因其资源丰富, 可再生, 清洁无污染, 成为

解决现有能源问题的首选, 吸引了国内外的无数专家学

者将目光投向太阳能的开发与利用. 太阳能电池主要分

为无机硅电池、薄膜太阳能电池、半导体太阳能电池、

有机太阳能电池、染料敏化纳米晶太阳能电池和钙钛矿

太阳能电池[1～3]. 无机太阳能电池的光电转化效率(The 

photoelectric conversion efficiency, PCE)较高、稳定, 但

生产过程中的污染严重, 能耗高, 成本高. 有机太阳能

电池的 PCE 虽然已经接近无机硅电池, 但是其技术仍

然不够成熟, 如有机敏化太阳能电池受敏化剂的制约, 

存在以下问题: (1)含钌敏化剂的制备过程复杂, 且钌金

属价格昂贵; (2)有机敏化剂对近红外光吸收较弱; (3)敏

化剂的激发态寿命短; (4)敏化剂的长期稳定性差. 因此, 

合适敏化剂的研发仍是有机敏化太阳能电池研究的重

点[4,5].  

在染料敏化太阳能电池(The dye sensitized solar 

cell, DSSCs)中, 电池的 PCE 受到光捕获效率、电子注入

效率、敏化剂再生效率、电荷收集效率四方面因素的制

约[6,7]: 敏化剂的电荷转移吸收峰(intramolecular charge 

transfer absorption band, ICT)红移和摩尔消光系数的提
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升会提高光捕获效率; 敏化剂分子的最低未占有轨道

(the lowest unoccupied molecular orbital, LUMO)与 TiO2

导带(－0.5 eV)间的能级差和敏化剂分子间的堆积影响

着电子注入效率; 敏化剂的最高占有轨道(the highest 

occupied molecular orbital, HOMO)和电解质电对的氧化

还原电势(I－/I3－ 0.4 eV, [Co(bpy)3]
2＋/3＋ 0.62 eV)的差值

影响着敏化剂再生效率; TiO2形态结构和TiO2表面电子

复合影响着电荷收集效率. DSSCs 的短路电流密度(JSC)

受到光捕获效率、敏化剂再生效率和电荷收集效率三方

面影响[8], 而开路电压(VOC)受到 TiO2 导带的费米能级

和自由电荷密度的影响[9].  

目前, 具有供体基团-共轭 π桥-受体基团(Donor-π- 

acceptor, D-π-A)结构的敏化剂因光子吸收率高, 分子设

计灵活, 生产过程廉价, 不受钌资源的限制等优点而被

广泛应用在 DSSCs 中, 也实现了很高的电池效率[10～14]. 

例如谢永树课题组所合成的含有卟啉单元的 D-π-A 结

构敏化剂分子 1, 在 C1 共敏化剂的作用下, 可以达到

10.45%的 PCE[15]. 通过设计新的共敏化剂 C2, 增强

DSSCs 在 350～410 和 500～600 nm 的光谱吸收, 将 1

的 PCE 进一步提高, 达到 10.75%[16]. 

但是以 D-π-A 结构的敏化剂制备的器件也存在稳

定性欠佳, 近红外区光学感应范围窄, VOC低; 电子寿命

短等缺点[17,18].  

D-A-π-A 结构通过在 D-π-A 结构的供体与 π桥间引

入弱吸电子基团作为“电子陷阱”, 在继承 D-π-A 结构

优势的同时, 赋予敏化剂一系列优良性能[19～24]: (1)降低

分子的 HOMO-LUMO 能级差, 使 ICT 红移, 加大半峰 

(π-π*)吸收峰由紫外区红移至可见光区, 加强对于短波

长范围光的吸收, 提升JSC; (3)有效补偿敏化剂分子吸附

在 TiO2表面造成的受体吸电性降低, ICT 蓝移; (4)有效

提升 TiO2 导带的费米能级, 显著促进电子在供体和受

体之间的传递, 提升 VOC; (5)降低电子供体的 LUMO 能

级, 大大提高分子的光稳定性及 DSSCs 的使用稳定性.  

下面本文重点对自 2012 年以来研发的具有 D-A-π- 

A 结构的敏化剂进行相关讨论. 对于 2012 年以前的工

作可以参考朱为宏教授发表在英国化学会上的综述[24].  

1  供体对于 D-A-π-A 型敏化剂性能的影响 

供电基起到电子供体的作用, 是D-A-π-A 结构敏化

剂中非常重要的一个结构, 供电基的强供电性能够有效

提高分子的 HOMO 能级, 降低敏化剂的能级差, 红移

ICT, 扩大可见光区的吸收范围, 提高敏化剂的 PCE, 

但是在选择供体时, 也不可一味追求强供电性, 还需要

考虑基团的空间特性对敏化剂的影响. 

1.1  苯胺、N,N-二芴基苯胺作为电子供体 

三苯胺较早应用于 D-A-π-A 敏化剂, 但存在供电性

不强, 共轭程度低的不足; N,N-二芴基苯胺的供电性强

于三苯胺, N,N-二芴基苯胺敏化剂具有较高的HOMO能

级, ICT 红移, 但芴基刚性和平面性较好, 和相邻基团间

有一定的空间扭转, 破坏了分子共轭, 使敏化剂的吸收

峰变窄, 在一定程度上影响了敏化剂 PCE 的提升. 

黄维扬课题组合成了以噻二唑并吡啶为附加受体

的 D-A-π-A 敏化剂 2～4[25]. 通过能级分布的研究发现, 

宽, 加强了对于长波长范围光的吸收; (2)使二次跃迁 
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HOMO 能级受到供体和附加受体的影响, LUMO 能级则

受到附加受体, π 桥和受体的影响. 比较三种敏化剂的

HOMO 能级 2 (0.86 eV)＞3 (0.64 eV)＞4 (0.57 eV)可以

发现, 三种供体中, N,N-二对己氧基苯胺的供电性最强, 

三苯胺最弱. 所以 3 的 ICT 相较于 2 发生 29 nm 的红移,  

4 的 ICT 相对于 2 发生了 39 nm 的红移, 有效拓宽了分

子的光谱吸收范围, 提高了 JSC. 将敏化剂吸附在 TiO2

薄膜上, 敏化剂的去质子化作用和羧基与 TiO2 之间吸

附产生的 H-堆积(面对面平行堆积), 导致 ICT 发生少量

蓝移[26]. 4 的蓝移量较小, 可见供体中长烷氧基链的引

入不但能够增强供电性, 还能有效地抑制堆积效应. 最

终, 4 因 ICT 红移量大、摩尔消光系数高、电子注入驱动

力大、暗电流低, 具有三者中最高的 JSC (14.19 mA/cm2)

和 VOC (462 mV), 以及 4.2%的 PCE.  

苏建华课题组[27]合成了5种三苯胺衍生物作为供体

的 D-A-π-A 敏化剂分子 5～9. 相比于三苯胺供体, 三苯

胺衍生物并未有效地促进光谱红移, 却提高了敏化剂的

摩尔消光系数. 因为 DSSCs 的 VOC 受 TiO2 导带的费米

能级和自由电荷密度的影响, 而自由电荷密度又受到电

子的注入效率和激发态电子寿命的共同制约, 三苯胺衍

生物供体较大的空间位阻阻止了 I3－向 TiO2表面的接近, 

抑制了 TiO2 表面的电子复合, 使敏化剂具有较长的电

子寿命, 同时较大的位阻抑制了敏化剂的堆积, 减少了

堆积造成的激发态电子猝灭, 抑制了能级间的电子复

合, 提高了电子的注入效率, 进而具有较高的 VOC, 提

高 PCE. 

Grätzel 等[28]对苯胺类供体进行修饰得到两类二苯

胺衍生物供体敏化剂 10 和 11. 虽然 11 相比于 10 没有

显著扩大敏化剂的共轭程度, 但是供体巨大的空间位阻

有效抑制了分子堆积, 降低了电子复合, 获得了 8%的

PCE, 高于 10 的 7.1%. 
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Hong 等[29]合成了 3 种以 3,6-二取代咔唑为供体的

敏化剂12～14. 这一系列敏化剂具有很高的摩尔消光系

数和较大的分子共轭. 三者中, 14 在鹅去氧胆酸共吸附

的条件下达到了 6.32%的 PCE. 

1.2  含有吲哚啉的电子供体 

薛松课题组[30]在 15 的供体和噻吩桥之间引入附加

受体, 合成了以取代吲哚啉作为供体的 D-A-π-A 敏化剂

16 和 17, 详细探讨了 D-π-A 结构的 15 和 D-A-π-A 结构

的 16 对 DSSCs 寿命的影响. 吲哚啉供体有着非常强的

供电子能力, 但是在传统的 D-π-A 结构中, 吲哚啉类敏

化剂的性能优势并不明显, 主要由于其非常不稳定的化

学性质. 吲哚啉的 HOMO-LUMO 能级差很高, 处在激

发态的电子非常活泼, 吲哚啉非常容易在光照下降解, 

传统的吲哚啉类敏化剂寿命都非常短. D-A-π-A 结构通

过在分子中引入附加受体, 优化了电子排布, 降低了吲

哚啉和附加受体的 LUMO 能级, 使敏化剂分子更加稳

定, 电池的寿命更长, 说明 D-A-π-A 结构敏化剂在供体

的选择上更加多样. 对比敏化剂的 ICT 值发现, 16 (550 

nm)相比于 17 (535 nm)发生了 15 nm 的红移, 且具有高

达 2.1×104 L•mol－1•cm－2 的摩尔消光系数, 说明二丙基

芴基取代吲哚啉作为供体能够显著增强敏化剂的光捕

获效率. 我们将 16 和 17 与田禾等[31]合成的敏化剂 18

作对比, 发现以吲哚啉作为供体的 16 和 17 的 ICT 相对

于三苯胺供体的 18 发生了明显的红移, 提升了敏化剂

的 JSC. 将三种敏化剂吸附在 TiO2 薄膜上, 16、17、18

分别发生 28、34、16 nm 的蓝移, 说明在抑制敏化剂堆

积方面, 吲哚啉的效果比较一般, 这可能是由于吲哚啉

拥有比三苯胺更好的平面性. 因为吲哚啉类供体敏化剂

的VOC比较低, 薛松教授尝试将 I－/I3－电对换成氧化还原

电势更低的[Co(bpy)3]
2＋/3＋电对, 加大与 TiO2 费米能级

的差值来提高 VOC, 同时也降低了敏化剂再生所需要的

驱动力, 降低了 TiO2表面的电子复合, 降低了电池封装

的难度, 避免了 I3－在 350～400 nm 对光的竞争吸收, 虽

然带来了 DSSCs JSC的下降, 却取得了更好的 PCE.  

苏建华等[32]合成了吲哚并咔唑的衍生物作为供体

的有机敏化剂 19 和 20. 吲哚并咔唑类供体基团的平面

性欠佳, 造成敏化剂的 ICT 值较小. 但是较高的 LUMO

能级给 DSSCs 带来了强劲的电子注入驱动力, 同时由

于敏化剂较高的摩尔消光系数, 19 和 20 最终获得了

14.28 和 13.62 mA/cm2的 JSC. 供体上烷基链的引入抑制

了堆积产生的蓝移, 减少了电子复合, 提高了 VOC, 达

到了 8.24%和 7.83%的 PCE. 

耿志远课题组[33]尝试通过理论的计算将敏化剂 R

的供体进行替换, 设计了敏化剂 R1 和 R2. 通过对分子

的能级计算, 认为 R1能够维持分子的 ICT 不变, 同时振

子能量变大, 电子跃迁的概率增高, 摩尔消光系数提高, 

从而拥有更好的光捕获能力和短路电流特性. 然而由于

激发态能级差和偶极矩的影响, 其第一激发态寿命减

短, PCE 降低. R2 HOMO 能级有一些升高, 而 LUMO 基

本保持不变, ICT 显示了微弱的红移, 说明烷氧基链的

引入提升了对光的捕获能力. 

1.3  含有卟啉的电子供体 

卟啉分子由于其可见光范围内的强吸收, 便于修饰

的多个位点而成为敏化剂分子设计重点考虑的基团. 

Grätzel 等[34]设计了分子 21 和 22. 他们将常用的 I－/I3－

电对 , 换成 [Co(bpy)3]
2 ＋ /3 ＋ , 使电池达到了 12.0%和

13.0%的 PCE. 对比敏化剂 21 和 22 我们发现, 21 是传统

的 D-π-A 结构; 而在 22 中, 因为苯并噻二唑基团的引

入, 形成了 D-A-π-A 的结构. 21 中卟啉发色团的 Soret

带和 Q 带在 400～480 和 620～680 nm 表现出很好的光

谱吸收强度, 但是在这两个特征峰之间缺少明显的吸

收. 22 中苯并噻二唑附加受体的引入, 对分子的共轭产

生影响, 红移了 Soret 带和 Q 带, 也增大了摩尔消光系

数, 对于 500～600 nm 的绿光带的吸收和 700～800 nm

的红光带的吸收得到有效加强, 将敏化剂的 JSC 从 15.9 

mA/cm2提高到 18.1 mA/cm2. 由于己氧基的存在, 卟啉

分子的空间体积大幅度增大, 有效地抑制了分子堆积, 

减少了激发态电子的猝灭, 也抑制了 TiO2 表面的电子

复合. 最终在不需要共敏化剂的前提下达到了 13%的效

率.     
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最近, Grätzel 等[35]又合成了具有相似结构的敏化剂

23 和 24, 23 在 [Co(bpy)3]
2＋ /3＋电对下 , 达到了最高

12.75%的 PCE. 23 中苯并噻二唑的存在, 增加了 Soret

带和 Q 带之间光谱吸收强度, 使敏化剂的 Soret 带和 Q

带在 400～550 和 600～750 nm 的范围内均有较好的吸

收强度. 将敏化剂组装在 DSSCs 中, 23 在 450～760 nm

范围内一直保持着高的吸收. 因此 23 完全不需要使用

共敏化剂去增加 Soret 带和 Q 带之间的吸收强度来提高

JSC, 也能很好避免共敏化剂的使用使电池 VOC 的降低. 

在 24 中, 缺少了苯并噻二唑和羧基之间的苯环, 苯并噻

二唑既作为附加受体又作为 π 桥, 直接连在锚定基团羧

基上, 引起 Q 带的红移, 却大幅度降低了摩尔消光系数, 

使 24 的 JSC (5.03 mA•cm－2)远低于 23 的 JSC (18.53 

mA•cm－2). 对敏化剂电子寿命的研究发现, 23 的电子寿

命是 24 的 100 倍, 说明 24 存在着严重的电子复合, 这

可能是由于两个吸电基距离较近, 产生能级干扰, 影响

电子传输. 最终 24 的 VOC (615 mV)低于 23 的 885 mV. 

谭松庭课题组[36]合成了具有 D-A-π-A 结构的敏化

剂25和26. 要使卟啉类敏化剂的光捕获能力增强, 就要

使强度大但是峰宽较窄的 Soret 带变宽, 使强度低的 Q

带的强度增强. 在这两种敏化剂中, 由于附加受体苯并

噻二唑基团的存在, 敏化剂 25、26 在 400～600 nm 处的

吸收峰拓宽, ICT 红移, 有效地提升了光捕获能力. 由于

长烷基链的存在, 敏化剂 26 有效降低电子复合, 达到较

高的 JSC (14.11 mA•cm－2)和不错的 VOC (590 mV), 最终

实现了 5.46%的 PCE.  
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王忠胜等[37]尝试将喹喔啉引入到 D-π-A 结构的卟

啉分子 27 中, 得到敏化剂 28 和 29. 与将喹喔啉引入到

N-苯基咔唑和卟啉单元之间所得到的分子 28和27相比, 

光谱吸收并没有明显的变化, 但是将喹喔啉引入到卟啉

单元和受体之间, 能够使 Soret 带和 Soret 与 Q 带之间的

波谷的光谱吸收强度显著增强. 分子的理论计算表明, 

把喹喔啉单元和受体相连有利于 LUMO 能级电子的离

域和电子不对称性的提高, 有利于分子内的电荷转移. 

最终, 29 在准固态电解质中达到 6.02%的 PCE, 比 27 和

28 高 23%和 51%. 

目前人们对于卟啉作供体的 D-A-π-A 结构的敏化

剂的研究较少, 但是基于这种结构的卟啉分子同时兼具

了卟啉分子和 D-A-π-A 结构的双重优势, 已经出现了超

过 13%的 PCE 的敏化剂. 因此, 未来基于卟啉的D-A-π- 

A 结构的敏化剂一定会引起研究者们的广泛关注.  

1.4  含有吩噻嗪的电子供体 

杨希川课题组[38]合成了两种吩噻嗪类敏化剂 30 和

31. 具有 D-A-π-A 结构的 31 由于苯并噻二唑附加受体

的引入, ICT 发生了 41 nm 红移, 半峰宽也加大, 却大幅

度降低了摩尔消光系数, 最终 JSC不及30. 同时, 苯并噻

二唑较强的拉电子能力使更多电子堆积在其周围而不

是氰基乙酸上, 减弱了整个敏化剂分子的电子注入能

力, 降低了 VOC, 导致 31 的 PCE 低于 30. 

因此, 不能绝对地认为 D-A-π-A 结构就比 D-π-A 结

构更具性能优势, 吩噻嗪就更适合 D-π-A 结构, 而吲哚

啉和三苯胺类就更适合 D-A-π-A 结构. 

2  附加受体对 D-A-π-A 型敏化剂性能的影响 

D-A-π-A 结构的创新性就在于引入附加的受体基

团, 改善敏化剂的有关性能, 提高 DSSCs 的 PCE. 首先, 
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附加受体的引入能够有效降低敏化剂的 HOMO-LUMO

能级差, 使 ICT 红移, 增强对长波长范围光的吸收, 二

次跃迁吸收峰进入可见光区, 加强对短波长范围光的吸

收, 最终提高 JSC; 其次, D-π-A 结构中, 羧基在 TiO2表

面的吸附带来的去质子化作用会降低受体的吸电性, 使

敏化剂整体的电子注入驱动力不足 , 降低敏化剂的

PCE, 附加受体的引入, 补偿了吸电性的不足, 补充了

电子注入驱动力, 提高了敏化剂的性能; 再次, 附加受

体的引入能够上移 TiO2导带, 改变分子内电子传递, 提

升 VOC; 最后, 具有强吸电子性的附加受体的引入能够

降低供体的 LUMO 能级, 优化敏化剂整体的电子分布, 

提高敏化剂稳定性和 DSSCs 的使用寿命. 下面我们就

不同种类的附加受体分别进行讨论.  

2.1  噻唑、苯并噻唑作为附加受体 

噻唑是一种温和的吸电子杂环化合物. 引入噻唑后

的有机电子元件表现出的优良性能, 使得噻唑已被广泛

地应用于有机半导体. 由于噻唑的吸电性不够强, 以噻

唑为附加受体合成的敏化剂测得的 HOMO-LUMO 能级

差较大, ICT 值较小. 这在之前的综述中有很好的提  

到[24].  

苯并噻唑是一个具有高的化学和物理稳定性的电

子吸收基团. 它已经在增强敏化剂的双光子吸收建设方

面进行了广泛的研究[39,40]. 但苯并噻唑敏化剂分子的平

面性不是很好, 不能很好地保持分子整体的共轭作用.

曹德榕课题组在之前合成的 D-π-A 结构敏化剂 32 的基

础上[41], 引入苯并噻唑作为附加受体得到D-A-π-A 敏化

剂 33[42]. 因为苯并噻唑对于共轭结构的破坏 , 具有

D-A-π-A 结构的 33 相比于 32, ICT发生了 39 nm的蓝移, 

虽然摩尔消光系数提高了近一倍, 却依旧只有 4.66%的

PCE, 低于 32 的 4.99%. 所以苯并噻唑不适合作为附加

受体构建 D-A-π-A 结构的敏化剂.  
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2.2  苯并噻二唑, 噻二唑并吡啶作为附加受体 

相比于苯并噻唑, 苯并噻二唑具有很好的分子平面

性和更宽的光谱吸收, 使以苯并噻二唑作为附加受体的

敏化剂能够具有很高的 JSC.  

朱为宏等[43]通过在 D-π-A 敏化剂 34 的供体和 π 桥

之间引入苯并噻二唑作为附加受体得到 D-A-π-A 敏化

剂 35. 在 D-π-A 结构中, 分子的 HOMO 能级由供体和 π

桥制约, LUMO 能级受 π桥和受体制约; 在 D-A-π-A 结

构中, HOMO 能级受供体和附加受体的制约, LUMO 能

级受附加受体、π桥和受体的制约, 因此, 附加受体的性

质既能够影响 HOMO 能级, 也能够影响 LUMO 能级, 

影响着电子在敏化剂上的整体传输. 在 35 中, 附加受体

的引入降低分子的 LUMO 能级, 减小了能级差, 使 ICT

发生了 27 nm 的红移, 也使得第二吸收峰从紫外光区红

移到可见光区(462 nm), 提高光谱吸收性能, JSC从 13.77 

mA/cm2 提高到 16.91 mA/cm2. 附加受体的引入一方面

带来分子偶极矩的增大, 有益于供体和受体之间的电荷

分离, 使更多的电子在 TiO2导带附近聚集, 上移了 TiO2

导带的费米能级[44], 另一方面加大了敏化剂的复合电

阻, 增大了激发态电子寿命, 抑制了电子复合, 最终将

VOC提升了 57 mV, 将 PCE 从 5.97%提升到 8.15%. 将敏

化剂吸附在 TiO2上, 利用光照射, 34 在 400～600 nm 的

吸收强度很快下降, 而 35 却基本没有变化, 说明附加受

体的引入能够很好的增强 DSSCs 稳定性, 提高 DSSCs

使用寿命.  
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王庆课题组[45]在敏化剂 36 中插入苯并噻二唑作为

附加受体合成了敏化剂37, 使敏化剂的光谱吸收范围拓

展到 800 nm, 在[Co(bpy)3]
2＋/3＋中达到了大于 9%的 PCE. 

苯并噻二唑的引入, 提升分子内电子的流动性, 降低了

敏化剂分子的LUMO能级, 使 37相比于 36, ICT发生了

44 nm 的红移. 当敏化剂与 TiO2作用时, 羧基会发生化

学吸附变成羧基钛, 降低吸电性, 36 由于羧基的去质子

化, ICT 发生了 51 nm 的蓝移, 37 由于附加受体的引入, 

有效补偿了受体吸电性的不足, ICT 仅发生了 22 nm 的

蓝移, 说明附加受体的引入能够补偿吸电性, 提高电子

注入驱动力, 提升 DSSCs 性能.  
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Marder 课题组[46]在 38 的基础上, 合成了二氟苯

并噻二唑为附加受体的有机敏化剂 39～41. 两个氟

原子的引入蓝移了 ICT, 却极大程度地增加了敏化剂

的摩尔消光系数. 由于氟原子的引入增强了苯并噻

二唑的吸电性, 降低了 HOMO 能级, 增大了能级差, 

降低了 JSC, 却也增强了电荷分离的动力, 增加了复

合电阻, 延长了电子寿命, 抑制了电子复合, 提升了

VOC. 最终 39 获得了 9.1%的 PCE, 高于 38 的 8.6%,

而 40 和 41 由于供体和 π桥与敏化剂分子的适配性较

差, 最终在 PCE 上没能超过 38. 
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Ko 课题组[47]合成了 42～44 三种敏化剂, 研究了氟

原子的引入对敏化剂性能的影响. 敏化剂 43 和 44 中氟

原子的引入降低了HOMO能级, 使 ICT蓝移, 却提高了

摩尔消光系数, 同时抑制了敏化剂的堆积, 但是不同于

38～41, 在 43 和 44 中, 氟原子对 JSC带来的正面影响要

大于负面影响, 最终的 JSC要高于42; 同时, 氟原子的引

入降低了分子的暗电流, 提升了VOC, 使 43和 44的 PCE

相较于 42 得到提升.  
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噻二唑并吡啶比苯并噻二唑具有更强的吸电子能

力, 同时噻二唑并吡啶的不对称结构能够实现敏化剂的

单功能化修饰. 花建丽课题组[48]合成的 45、46 两种以噻

二唑并吡啶为附加受体的敏化剂, 能够进一步降低能级

差, 红移 ICT. 45 和 38 对比, ICT 由 533 nm 红移到 576 

nm. 噻二唑并吡啶比苯并噻二唑具有更好的平面性, 增

强了分子的摩尔消光系数, 也带来了严重的分子堆积, 

45 吸附在 TiO2上, ICT 蓝移了 60 nm. 因为噻二唑并吡

啶的吸电子能力过强, 敏化剂的 LUMO 能级过低, 和

TiO2 导带能级的匹配性变差, 降低了电子的注入效率. 

由于分子堆积和能级不匹配, 45的 JSC只有5.30 mA/cm2, 

PCE 为 2.10%; 46 中环戊二烯并二噻吩的存在, 优化了

能级分布, 长烷基链增大了空间位阻, 抑制了分子堆积, 

获得了 11.20 mA/cm2的 JSC 和 5.10%的 PCE.  
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同样以噻二唑并吡啶为附加受体的敏化剂 2～4 的

LUMO 能级要高于 45 和 46, 说明吡啶环的接入方式在

敏化剂性能上起了很大的作用[25]. 吡啶中氮原子离供体

较近会由于过强的吸电性使敏化剂的 LUMO 能级过低, 

降低电子注入效率, 而吡啶 N 离受体较近影响就要弱一

些, 既能在一定程度上使 ICT 红移, 又不会造成效率的

下降, 是一种合适的接入方式.  

2.3  苯并三唑、三唑并吡啶类敏化剂 

苏建华通过对敏化剂 5～9 的研究[27], 系统对比了

对苯并噻二唑和苯并三唑两种附加受体. 苯并噻二唑作

为附加受体的 D-A-π-A 敏化剂能够发生明显的光谱红

移, 具有很高的 JSC, 却由于噻二唑过强的吸电子能力阻

碍了电荷的分离, 降低了 VOC. 含有中度缺电子的苯并

三唑的敏化剂分子, LUMO 能级较高, 能级差较大, 红

移现象不如苯并噻二唑明显, 吸收峰狭窄, JSC 较低, 但

是 N 原子孤对电子的碱性要强于 S 原子, 更具富电子特

性, 大大降低了附加受体对于电荷的俘获, 有效抑制电

子复合, 具有较高的 VOC. 5～7 的复合电阻是 8、9 的数

十倍, 电子寿命是 8、9 的 2 倍, 是由于 S 原子对 I3－有

吸引作用, 而苯并三唑中不含有 S, 减少了 I3－在 TiO2表

面的聚集, 降低了 TiO2表面的电子复合, 并且苯并三唑

的 HOMO 能级低, 有足够的驱动力再生染料, 因此 5～

7 的 VOC大于 8、9. 由于附加受体抵消了去质子化效应, 

长烷基链抑制了堆积, 将敏化剂吸附在 TiO2 上仅仅发

生了吸收峰 5～13 nm 的蓝移. 6、7 两种敏化剂在 60 ℃

条件下测试500 h, 仍然能够达到 3.88%和 4.54%的PCE, 

说明 D-A-π-A 结构的敏化剂组成的 DSSCs 具有很好的

电池寿命.  

林建村等[49]合成了 47 和 48 两种三唑并吡啶类敏化

剂. 相较于他们之前合成的噻二唑并吡啶类敏化剂, 附

加受体的吸电性减弱, ICT发生了 50～60 nm的蓝移, 分

子的平面性增强, 共轭性能更好, 摩尔消光系数得到了

大幅度的提升. 因为 48 的吡啶中氮原子离供体氮原子  

N
N

O

CN

COOH
N

N
N

47  

N
N

O

CN

COOH
N

N
N

48  



   
有机化学 综述与进展 

 
2248      http://sioc-journal.cn/ © 2015 Chinese Chemical Society & SIOC, CAS Chin. J. Org. Chem. 2015, 35, 2237～2258 

更近, 因此 48 的 LUMO 能级更低, 光谱吸收性能更

好. 由于 48 的吸收峰更强, 在 TiO2上的吸附量更大, 

对暗电流的有效抑制, 和更好的电子传输性能, 其最

终得到了超过 47 的 6.05%的 PCE. 

2.4  喹喔啉类敏化剂 

喹喔啉受体由于具有两个对称不饱和氮原子, 具有

强吸电性及多个易于修饰的位点, 成为一种新型的构建

D-A-π-A 有机敏化剂的结构单元.  

耿志远等[33]通过分子的理论计算, 认为喹喔啉类的

附加受体和苯并噻二唑相比能够降低分子的平面性, 阻

碍电子的传递, 但是却加大了振子能量, 促发了电子由

基态到激发态的跃迁, 虽然没有明显增加吸收波长, 却

增加了吸收强度, 综合来讲对敏化剂性能的提升是有力

的.  

朱为宏课题组[50]合成出了敏化剂 49. 喹喔啉的引

入有效降低了分子的 LUMO 能级, 使 ICT 红移. 接在喹

喔啉上的两个苯基具有很大的空间效应, 充当了高效挡

板, 抑制了敏化剂的堆积, 也提升了光稳定性能. 基于

以上优点, 敏化剂 49展现出了 17.55 mA/cm2的 JSC, 0.71 

mV 的 VOC, 高达 9.24%的 PCE 和 1000 h 以上的寿命.  

N
S

CN

COOHNN

49  

花建丽等[51]合成了两种敏化剂 50 和 51. 由于 51 的

附加受体的吸电性更强, ICT 相较于 50 发生了 24 nm 的

红移. 但是 50 的摩尔消光系数较高, 在 400～600 nm 获

得了较高的 IPCE, 具有 13.06 mA/cm2的 JSC, 高于 51 的

12.49 mA/cm2. 由于51较好的平面性产生了严重的分子

堆积, 加剧了电子复合, 使 VOC 降低了 20 mV, 最终的

PCE 不如 50.  
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王忠胜课题组[52]合成了 5种敏化剂分子 52～56, 和

噻吩并吡嗪相比, 喹喔啉的引入上移了 LUMO 能级, 使

敏化剂的激发态到 TiO2 半导体的电子注入驱动力明显

增强. 通过在三苯胺供体和 π 桥上引入不同长度的烷基

链, 最终得到具有 8.27% PCE 的敏化剂 55, 该敏化剂在

固态电解质中达到 7.14%的 PCE, 光照 1000 h 后, PCE

依旧保持稳定.  
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2.5  芴的衍生物 

谭松庭课题组[53]利用芴酮和 9-(二氰基亚甲基)芴作

为附加受体, 以氰基乙酸和丙二氰作为受体基团设计合

成了分子 57～59. 对比敏化剂 57 和 59, 我们可以发现, 

57 的 PCE (5.33%)是 59 的 PCE (1.25%)的 4 倍, 这是由

于 59 中 9-(二氰基亚甲基)芴的吸电性过强, 当它和氰基

乙酸共同作用在噻吩上时, 敏化剂能级不能很好匹配, 

影响电子的有效注入. 所以, 附加受体的吸电子性过强

并不一定有利于 DSSCs 的效率提升, 引入合适的附加

受体至关重要.  
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2.6  二酮吡咯并吡咯衍生物 

二酮吡咯并吡咯因两个内酰胺的存在, 具有极强的

吸电性, 因此也被研究者作为附加受体引入 D-A-π-A 敏

化剂的设计当中. Singh 等[54]通过研究 60 和 61 发现, 二

酮吡咯并吡咯衍生物附加受体能够罕见的将敏化剂的

ICT 红移到 600 nm 以上, 有效扩大了对可见光的吸收, 

但是二酮吡咯并吡咯衍生物的吸电子能力过强, 过度的

降低了敏化剂的 LUMO 能级, 使敏化剂的 LUMO 能级

和 TiO2 导带的能级不能很好的匹配, 降低了电子注入

驱动力, 最终的 PCE 不尽人意. 
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曹德榕等 [55]合成了 6 种二酮吡咯并吡咯敏化剂

62～67. 二酮吡咯并吡咯的强吸电性能够带来光谱极大

地红移, 但是二酮吡咯并吡咯较好的平面性会产生很强

的分子间作用, －0.56 eV 的 LUMO 能级也低于 TiO2 导

带的－0.5 eV, 造成电荷的注入驱动力不足, 这些不足

限制了二酮吡咯并吡咯的应用. 曹德榕通过引入长烷基

链, 一方面解决敏化剂溶解度的问题, 一方面阻碍 I3－与

TiO2 表面的接触, 抑制敏化剂堆积; 通过引入高空间位

阻的苯基, 减少不良聚集. 对比三苯胺作为供体的 62～

64 和吩噻嗪作为供体的 65～67, 由于三苯胺的螺旋状

结构和长烷基链, 所以堆积不如吩噻嗪严重, PCE 整体

较高. 在 63 和 64 中, 供体和附加受体之间的苯环扭转

了分子结构, 电荷传输受阻, 而 62 中供体和二酮吡咯并

吡咯直接相连, 具有更大的共轭骨架平面和更短的电子

从供体传输到TiO2的距离, 导致了 ICT的红移和电子注

入能力的提升, 得到 7.57%的 PCE. 

3  π桥和受体对D-A-π-A型敏化剂性能的影响 

π 桥既可以连接供体和附加的受体, 也可以连接两

个不同的受体. 不同 π 桥的选择对于扩大分子共轭, 抑

制电子复合, 提高电子传输效率等都非常重要. 常见的 
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π 桥有苯、噻吩、呋喃、二噻吩等. 受体基团用于敏化

剂在TiO2表面的锚定, 同时可以调谐LUMO能级. 常见

的有氰基乙酸, 饶丹宁-3-乙酸等.  

曹德榕等[42]将敏化剂 33 的 π 桥由噻吩换成苯和呋

喃, 合成出了敏化剂分子 68、69. 三种敏化剂的 ICT 值

是 68 (425 nm)＜33 (460 nm)＜69 (463 nm), 说明噻吩和

呋喃作为 π 桥在分子内的离域性能较好. 由于三种敏化

剂的供体相同, 它们的 HOMO 能级也基本相同, 但 π桥

的不同使它们的 LUMO 能级发生了差异, 以苯环作为 π

桥的敏化剂分子的 LUMO 能级要高于噻吩和呋喃, 使

能级差增大, 吸收波长蓝移, JSC 在三者中最低. 在噻吩

和呋喃中, 较高的电子云密度有利于电子在共轭体系中

的传输, JSC较高. 由于 33 高的摩尔消光系数, 33 的 JSC 

(9.27 mA/cm2)＞69 的 JSC (8.46 mA/cm2). 对比 DSSCs交

流阻抗测试结果, 33 的复合电阻和化学电容都明显小于

68 和 69, 因此 33 的电子寿命是三种敏化剂中最短的, 

VOC (642 mV)也是最低的, 这可能是由于噻吩较好的平

面性, 加剧了敏化剂堆积, 加剧了电子复合. 69 的电子

寿命长于 68, 使 69 的 VOC (695 mV)大于 68 的 VOC (690 

mV). 最终三者的 PCE 顺序为 33 (4.16%)＞69 (4.12%) 

＞68 (3.15%).  
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Can 课题组[56]合成了敏化剂 70 和 71, 探讨了噻吩

和苯环不同 π 桥对敏化剂性能的影响. 由于噻吩的富电

子特性对 LUMO 能级产生影响, 能级差减小, ICT 红移, 

摩尔消光系数增大, JSC 增加. 最后, 71 获得超过 70 的

PCE.       
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花建丽课题组[57]以二苯基噻吩基胺为供体, 两个辛

氧基取代的苯并噻二唑为 π 桥合成了 72～74 三种敏化  

剂. 由于苯环对 LUMO 能级的影响, 72 的 ICT 值蓝移至

483 nm, 受 ICT 变化的影响, 72 的 JSC (15.05 mA/cm2)＜

74 (15.37 mA/cm2)＜73 (16.88 mA/cm2). 引入杂环作为π

桥的敏化剂分子能够有效降低附加受体和 π桥之间的二

面角, 有利于分子内的电荷传输, 提高敏化剂的 PCE, 

却也增加了敏化剂堆积和电子复合的可能性, 己基链的

存在能够在一定程度上抑制这种趋势. 比较敏化剂的电

子寿命 72 (16.58 ms)＞73 (11.70 ms)＞74 (5.35 ms), 能

够解释敏化剂 VOC的不同 74 (686 mV)＞73 (662 mV)＞

72 (629 mV). 最后发现, 在这一系列敏化剂中, 73 具有

最高的 PCE.  
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高建荣课题组[58]设计了敏化剂 75～78, 综合对比

不同 π 桥和拉电子基团对敏化剂的影响, 得出结论: 以

咔唑为电子供体, 苯并噻二唑为附加受体的敏化剂中, 

苯环作为 π 桥和氰基乙酸作为受体时, 性能更加优异. 

比较苯环和噻吩两个 π 桥, 苯环和苯并噻二唑之间的二

面角较大, 分子平面性变差, LUMO 能级升高, 蓝移了

ICT; 而噻吩因其电子云密度高, 和附加受体之间的二

面角小, 能够有效传输电子, 改变能级差, 使 ICT 发生

了红移, 提高了 JSC, 但是由于 VOC 的不同, 最终导致苯

基 π 桥的效率更高一些. 绕丹宁乙酸受体拥有更大的共

轭结构, 降低了HOMO-LUMO能级差, 使 ICT红移, 但

它的亚甲基孤立了锚定羧基的 LUMO 能级, 影响了电

子到 TiO2导带的注入, 使 76 和 78 的效率不如 75 和 77.  

N

N
SN

n-C4H9

S

NC
COOH

N

N
SN

n-C4H9

S

N

S

N

S

O
S

COOH

O

S

COOH

N

N
SN

n-C4H9

NC
COOH

N

N
SN

n-C4H9 N

S

N

S

O
S

COOH

O

S

COOH

75

76

77

78  

总结前文的实验情况, 我们能够得到以下结论: 苯

环作为 π桥能够提高 LUMO 能级, 使 ICT 发生蓝移, 降

低 JSC; 呋喃和噻吩作为 π 桥和附加受体连接具有较好

的共平面性, 能够促进电子在分子能的转移, 提高 PCE, 

却也增加了敏化剂堆积和电子复合的可能性.  

观察苏建华的研究成果可以发现[27], 6 相比于 5 发

生了 13 nm的红移, 说明噻吩并噻吩能够加强共轭. 7 和

9 相比于 5 和 6 发生了 32 和 34 nm 的红移, 说明在供体

和附加受体之间引入 π桥比单纯加大附加受体和受体之

间的 π桥长度对于扩大分子共轭更有效.  
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王鹏课题组[59]通过对敏化剂部分中间体的实际轨

道分析, 系统地研究了敏化剂 79～80. 他们通过对分子

的三苯胺供体、氰基丙烯酸受体、苯并噻二唑附加受体

和环芴二烯并二噻吩 π桥四个单元进行部分结合发现三

苯胺和环芴二烯并二噻吩连在一起时对 HOMO 的影响

要大于三苯胺和苯并噻二唑相连, 将苯并噻二唑直接和

苯甲酸相连带来 LUMO 的影响大于环芴二烯并二噻吩

和苯甲酸相连. I-V 数据显示, 由于 80 的能级差小于 79, 

因此 80 的 JSC高于 79, 但是却带来了 VOC的降低. 由于

在 TiO2 导带能级影响不大时, VOC 主要受到电子寿命的

影响, 80 的电子寿命相较于 79, 降低了一个数量级. 因

为电子寿命的降低是敏化剂在 TiO2 表面吸附时, 形成

了允许电解质渗入的孔道, 通过共敏化剂 C3 的引入, 

有效降低孔道直径, 减少了电子复合, 最终 79 收获了

11.2%的 PCE. 王鹏研究员继续对敏化剂分子进行改进, 

得到分子 81, 具有 11.5%～12.8%的 PCE. 

为了弥补苯胺供体类敏化剂的光谱响应范围狭窄

的不足, 朱为宏等[60]设计了 C4～C6 三种共敏化剂与

D-A-π-A 结构敏化剂 82 和 83 共同构筑 DSSCs, 增强光

谱在 400 nm 左右的吸收强度. 82 和 83 在 TiO2表面吸附

疏松, 过大的分子间距离使电解质渗透到 TiO2表面, 发

生严重的电子复合, 共敏化剂能够在 TiO2 表面紧凑吸

附, 使复合电阻加大 10 倍, 减缓电子复合速度, 延长了

电子寿命, 获得了不错的 PCE. 

共敏化剂的使用, 能弥补敏化剂吸收光谱的不足, 

有效提高 DSSCs 的 JSC; 也能够使 TiO2表面的敏化剂吸

附得更紧凑, 增大复合电阻, 减少电子复合, 延长电子

寿命, 提高 VOC; 但是, 共敏化剂的使用同样会带来敏

化剂堆积的弊端, 造成激发态电子的猝灭, 降低电子的

注入效率, 影响 PCE. 因此, 如何合理地使用以及开发

新的共敏化剂对提高 DSSCs 的 PCE 具有重要意义.  

花建丽等[48]合成的 46 相较于 45 增加了烷基取代的

环戊二烯并二噻吩作为 π桥, 性能显著提高. 由于 46 的

π桥的共轭程度明显大于 45, 使得其 ICT 发生了 17 nm

的红移, 同时因为长烷基链的存在有效抑制了敏化剂的

堆积, 减少了电子复合, 最终使 46 达到 6.7%的 PCE.  

环戊二烯并二噻吩具有刚性平面结构和良好的供

电子能力, 能够降低 HOMO-LUMO 能级差, 促进分子

内的电荷转移过程. 朱为宏等[61]在自己研究的敏化剂

84 的基础上, 将噻吩 π 桥换成环戊二烯并二噻吩, 合成

了 85 和 86 两种敏化剂, 并将烷基链引到 π 桥上, 增加

了敏化剂的溶解度, 也抑制了敏化剂的堆积作用[62]. 从

光谱吸收可以看出, 由于环戊二烯并二噻吩的富电子性

和与相邻单元良好的共平面性, 85 和 86 的 HOMO 上升

了 0.1 eV, ICT 相较于 84 发生了 20 nm 的红移, 摩尔消

光系数也增加了一倍. 由于烷基链的不同, 85 的摩尔消

光系数和 IPCE 都高于 86, 他们认为, 这是由电荷收集

效率不同造成的, 86 中的烷基链较短, 电子的扩散长度

不足, 造成电子传输过程中明显的损失.  

Kim 课题组[63]合成了两种香豆素作为供体、苯并噻

二唑作为附加受体的敏化剂 87 和 88. 88 和 87 相比, 富

电子的 3,4-乙撑二氧噻吩的引入提高了 LUMO 能级, 使

ICT 发生 13 nm 的红移, 却也降低了电子的注入效率, 

3,4-乙撑二氧噻吩和相邻单元更好的平面性也加重了分

子的堆积, 最终效率不如 87.  

Suranna 等[64]在之前工作的基础上合成了以噻吩乙

炔和苯乙炔为 π 桥的敏化剂 89 和 90. 相比与之前的敏

化剂, 89 和 90 的光谱响应覆盖了 350～750 nm 的范围, 

有效提高了光谱吸收性能. 将 89 和 90 吸附在 TiO2表面

后 ICT 并没有蓝移, 而是发生了红移, 这是因为 π 桥的 
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特殊长度使敏化剂在 TiO2 表面发生了另外一种堆积

方式——错位平行堆积(J-堆积). 但是过长的共轭体

系, 无法有效隔绝 I3－向 TiO2 表面的接近, 带来了严

重的电子复合, 降低了电荷收集效率和 VOC, 使敏化

剂 89 和 90 获得了 3.5%和 5.1%的 PCE. 

苏建华课题组[65]合成了四种以亚氨基芪为供体的

敏化剂91～94. 亚氨基芪类供体能够有效提高敏化剂的

摩尔消光系数和注入 TiO2导带的电子寿命. 93 和 94 分

子中三键的引入, 增加了共轭却使得光谱发生蓝移, 摩

尔消光系数降低, PCE 大大降低, 这可能是由于炔桥中, 

C 原子采取 sp 和 sp2两种杂化方式, 导致 P 轨道重叠性

变差, 能量失配, 同时三键的存在减少了空间位阻, 使

苯并噻二唑和亚氨基芪之间的二面角从 38°减少到 0, 

良好的平面性使敏化剂的 π-π 堆积严重, 导致电子注入

效率下降, 电子复合严重. 同样, 92 的 VOC比 91 高是由

于苯环和苯并噻二唑之间较大的二面角减少了电子复

合. 在液态电解质中加入 4-叔丁基吡啶, 92的VOC从 649 

mV提高到738 mV, 这是由于4-叔丁基吡啶吸附在TiO2

表面阻止了分子到 TiO2 介孔层的接触, 抑制了电子复

合, 但是也降低了电子注入驱动力和光生电子浓度, 降

低了 JSC, 当 4-叔丁基吡啶浓度为 1 mol/L 的时候, 92 的

PCE 最高. 鹅去氧胆酸的加入也能提高 92 的 VOC, 但是

竞争吸附的存在导致光电转化效率下降. 另一方面附加      
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受体的引入, 使敏化剂的稳定性大大增强, 在 60 ℃下

全光照 1000 h 仍然能够保持 97%的 PCE. 

朱为宏等[66]在 49 的基础上合成了 95～97. 97 和 49

相比, ICT 和摩尔消光系数变化很小, 而 95 和 96 却红移

了 ICT, 上移了 HOMO 能级. 但是, 烷基链的引入增加

空间位阻, 减少了敏化剂在 TiO2表面的吸附量, 降低了 
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JSC; 多个噻吩的存在, 增加了共轭体系的长度, 无法有

效隔绝 I3－向 TiO2表面的接近, 带来了严重的电子复合, 

降低了 VOC, 使 95～97 的 PCE 不及 49. 

耿志远等[67]通过合理的计算机模拟发现, 将喹喔啉

附加受体换成 N 代喹喔啉衍生物得到的 X1能够有效提

高分子的 JSC和 VOC. 敏化剂 X2和 X3中, 环硒化合物作

为 π桥, 增强了光的吸收, 提高了光电性能. 
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Rao 等[68]合成了四种 D-A-π-A 敏化剂 98～101, 研

究了氰基乙酸、饶丹宁-3-乙酸、苯甲氧基乙酸和苯基乙

酸对敏化剂的影响. 对比结果表明氰基乙酸作为受体, 

ICT 值红移量最大, DSSCs 的性能也最优异. 和前面 86、

87 一样, 98、100、101 吸附在 TiO2表面后发生了 J-堆积, 

ICT 并没有蓝移, 而是发生了红移; 99 发生了 H 堆积, 

ICT 发生蓝移. 99 和 101 由于苯基结构较大的位阻妨碍

了堆积发生, 红移量较少, 但是其自身较弱的吸电性, 

影响了 DSSCs 的 PCE 提升. 因为 100 的 LUMO 能级落

在饶丹宁的 S 原子上, 而不是羧基上, 阻碍了电子向

TiO2 导带的注入, 因此饶丹宁-3-乙酸受体作为受体的

应用性能欠佳. 
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Kim 课题组[69]设计了四种敏化剂 Y1～Y4, 并通过

计算机分析对他们的性能进行对比. Y3 相较于 Y1 的

LUMO 能级降低, ICT 红移, 而 Y2 和 Y4 相较于 Y3 的

LUMO 能级更低, ICT 进一步红移. 对比 Y2和 Y4发现, 

Y4在可见光范围内的吸收更好, 主要是因为用 2-(1,1-二

氰基-亚甲基)绕单宁酸替换了氰基乙酸作为受体基团. 

说明受体的吸电性增强会降低 LUMO 能级, 增强光谱

吸收, 提高敏化剂性能. 

白福臣等[70]通过计算机对 20 种分子 Z 进行了模拟, 

详细探讨了受体与附加受体的不同对敏化剂性能的影

响. 氰基乙酸是传统的受体, 既作为电子受体又作为锚

定基团; 在饶丹宁乙酸中, 饶丹宁作为电子受体, 同时

起到扩大共轭的作用, 羧基只是锚定基团, 不在共轭体

系中; 吡啶环是一个很好的吸电子的锚定基团, 可以通        
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过配位键与 TiO2 表面的路易斯酸位点结合, 使电子有

效注入; 2-(1,1-二氰基亚甲基)-饶丹宁不含有羧基, 既能

够拓宽光谱吸收, 又能够实现很好的电子注入. 通过计

算, 这种受体的性能优异有望成为一种很好的替代基

团. 20 种敏化剂中, Z44 由于在电荷传输性能、光捕获效

率、吸附的偶极矩、电子的注入效率、抑制电子复合等

方面表现突出, 成为最适合的敏化剂. 

4  结论  

D-A-π-A 结构的设计, 改善了许多原来 D-π-A 结构

的性能, 本文将近年来的 D-A-π-A 的研究工作进行了系

统的分类和介绍, 得到以下的一些结论: (1)供电基的不

同会对敏化剂性能造成影响, 具有显著地空间效应和强

的供电子性的供电基在一定程度上可以提升敏化剂的

性能. 烷氧基的引入能够有效提升供电基的供电性, 同

时加大空间效应. (2)取代卟啉作为供体的 D-A-π-A 结构

的敏化剂分子具有全光谱范围的吸收, 表现出了远远高

于其他 D-A-π-A 结构敏化剂分子的性能. (3)附加的受体

的引入可以使 ICT 发生红移, 使第二吸收峰红移至可见

光区, 增强光谱吸收, 提升 JSC. 苯并噻二唑、噻二唑并
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吡啶、苯并三唑、三唑并吡啶、喹喔啉的附加受体可将

ICT 红移至 500～600 nm 的范围, 噻唑、苯并噻唑、芴

的衍生物的红移量较小, 二酮吡咯并吡咯衍生物附加受

体可以使最大吸收峰红移至 600 nm 以上. (4) D-A-π-A

结构中附加受体的引入, 降低了供体的 LUMO 能级, 使

分子的光稳定性和热稳定性的提升效果显著,电池寿命

增长. (5) π桥的选择应该考虑多方面因素, 既要加强分

子的共轭, 增强对可见光的吸收, 又要防止过多的堆积; 

长烷基链的引入能够抑制堆积, 却也能降低敏化剂的吸

附量, 具有两方面的影响; 过长的π桥无法有效隔绝 I3－, 

会加剧电子复合, 影响 PCE. 

 

辅助材料(Supporting Information)  不同敏化剂的相

关参数 . 这些材料可以免费从本刊网站 (http://sioc- 

journal.cn/)上下载. 
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