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基于 ZnO缓冲层的有机太阳能电池数值分析

王传坤，刘 辉
( 兴义民族师范学院 ，贵州 兴义 562400)

摘要:氧化锌( ZnO) 材料具有良好导电性、光透性和稳定性，在光电器件中具有重要用途．利用 AMPS-1D
探究 ZnO作为缓冲层对有机太阳能电池性能的影响．研究发现:添加 ZnO缓冲层的有机太阳能电池开路
电压、光电转化效率等性能有显著的提高;电子-空穴产生率和空穴电流密度随着 ZnO薄膜厚度增加而减
小，而电荷态密度和电子电流密度随着 ZnO薄膜厚度增加而增大．
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0 引言

太阳能是取之不尽用之不竭的绿色能源，随着

能源消耗和环境污染带给社会的负面影响越来越

大，新型能源成为世界各国追求的新目标．太阳能电
池是将太阳能转化成电能的新型器件已成为各国研

究的热点．目前研究和开发的太阳能电池多数是无
机太阳能电池，如硅、薄膜无机半导体、染料杂化太
阳能电池等．但是前者因在生产过程中生产耗能较
高、质量比较重等缺点，限制了其产业化的推广应
用．有机太阳能电池是采用有机半导体作为活性层
材料，具有质量轻、大面积制备以及柔性等特点，是
未来制备大面积太阳能电池的最佳选择之一［1-3］．
有机太阳能电池和无机太阳能电池相比，光电

转化效率主要从以下几个方面: 1) 活性层材料吸收
光子并产生激子同时激子扩散到供体和受体界面;

2) 激子在内建电场的作用下分离成空穴和电子; 3)
空穴和电子通过相应的通道传输到相应的电极形成

电流．传统的有机太阳能电池材料和结构限制有机
太阳能电池光电效率的提高，是制约其商业应用的

实际因素之一．有机太阳能电池的空穴缓冲层一般
采用 PEDOT: PSS材料，这种材料有利于成膜且短期
内器件的稳定性较好． 但是随着时间的推移，由于
PEDOT: PSS材料具有酸性和吸水性以及易氧化．易
使有机太阳能电池的性能降低［4］．
近年来许多研究者采用 ZnO、LiF、NiOx等

［5-7］材

料作为缓冲层制作倒置型有机太阳能电池，取代

PEDOT: PSS有效地提高有机太阳能电池的光电转
化效率． ZnO材料禁带宽度为 3． 73 eV，通过不同材
料的掺杂能有效地提高 ZnO 薄膜的导电性、光透性
和稳定性［8-9］． ZnO薄膜材料能有效地避免电子和空
穴的复合，提高器件的短路电流和开路电压．

Chang Jingjing等［10］采用 Li 掺杂 ZnO 作为有机
太阳能电池电子缓冲层，制作倒置型有机太阳能电

池，研究表明: 5%Li 掺杂 ZnO时，有机太阳能电池的
开路电压、短路电流和填充因数有较大的提高，器件
的光电转化效率为 8% ． Lin Mingyi等［11］采用 Al掺杂
ZnO薄膜制作成有机太阳能电池器件，器件的光电转
化效率为 4%．为进一步提高器件的光电转化效率，在
Al掺杂 ZnO薄膜的基础上生成 ZnO纳米棒，使有机太
阳能电池的光电转化效率提高到 6． 6%．本文主要研究
在短路和开路的情况下氧化锌薄膜层对有机太阳能电

池电荷态密度、空穴电流、电子电流等的影响．

1 软件简介

AMPS-1D软件是基于第一性原理、半导体和太
阳电池基本方程 ( 泊松方程、电子连续性方程和空
穴连续性方程) ． AMPS首先从这 3 个方程出发得到
电子准费米能级 ( 或电子浓度) 、空穴准费米能级
( 或空穴浓度) 和电势 3 个状态变量，这些状态变量
都是位置的函数;而后再由这 3 个状态变量出发得
到太阳电池的一系列特性． 能有效地分析半导体材



料的特性包括载流子的复合、寿命，半导体的带隙以
及器件内部的电场分布等，同时可以对器件进行合

理的设计，分析器件的性能． Wang J Cy以及 Omer B
M等［12-13］用 AMPS-1D对有机太阳电池的各项性能
仿真和理论分析，研究光伏曲线的 S 特性以及材料
的价带对有机太阳能电池性能的影响．

2 结果与讨论

图 1、图 2 是未采用 ZnO 薄膜和采用 ZnO 薄膜
的有机太阳能电池光伏曲线． 在仿真中由于 P3HT
和 PCBM材料是无序的半导体材料，因此 AMPS-1D
模型采用 DOS模型． ZnO 材料和 P3HT: PCBM 参数
的设置见文献［14-15］．通过图 1 和图 2 可以看出有
机太阳能电池在暗电场下整流效果较好，器件内部

形成良好的二极管效应．通过仿真发现未加 ZnO 薄
膜层的有太阳能电池的开路电压 VOC = 0． 671 V，
Jsc = 10． 485 mA·cm －2，填充因数 FF = 0． 647，转化
效率 η = 4． 554% ．添加 ZnO薄膜层的有太阳能电池
的开路电压 VOC = 0． 743 V，提高了 14． 85%，Jsc =
10. 763 mA·cm －2，填充因数 FF = 0． 738，转化效率
η = 5． 900%，光电转化效率提高了近 30% ． 由此可
见，ZnO 薄膜作为有机太阳能电池的缓冲层有利于
提高有机太阳能电池各项性能．

图 1 0 nm ZnO有机太阳能电池的光伏曲线

有机太阳能电池的开路电压是衡量器件性能的

参数之一．根据半导体理论，电子和空穴的费米能级
可以表示为

EFn = Ec + KTln ( n / Nc ) ， ( 1)
EFp = Ev + KTln ( p / Nv ) ， ( 2)

其中 Ec和 Ev分别是导带和价带能级，K为玻尔兹曼
常量，T为开尔文温度，Nc 为导带态密度，Nv 为价带

态密度，n、p分别是电子和空穴的浓度． 若机太阳能
电池内部形成良好的二极管相应，则

图 2 3 nm ZnO有机太阳能电池的光伏曲线

q Voc = EFn － EFp ． ( 3)
由( 1 ) ～ ( 3 ) 式可得 Voc = Eg /q － ( KT) / q·

ln ( Nc Nv / ( np) ) ，其中 Eg 为材料光学带系，q 为电
荷量．根据郎万复合理论在单位时间内复合的电子 -
空穴对复合率可以表示为Ｒ = r( np － n2

i ) ，其中 r 为
给定的半导体材料是常数，ni 为本征载流子浓度．在
半导体中总存在着产生和复合 2 个相反的过程，因
此电子和空穴的产生率 G = Ｒ ．
图 3 和图 4 给出的是光照下 Voc = 0 时，产生率

和电荷态密度和 ZnO 厚度的关系． 从图 3 可以看
出，随着 ZnO薄膜的增大，电子-空穴产生率逐渐减
小，即电子-空穴的复合率减小． 由于在开路电压的
情况下，有机太阳能电池活性层易形成电荷的积累，

尤其是电极附近，从而影响载流子的提取，增加电荷

的复合几率．从图 1 和图 2 可知，含有 ZnO 薄膜层
的有机太阳能电池的各项性能优于未添加 ZnO 薄
膜层的有机太阳能电池的性能． 是由于有机太阳能
电池的填充因数与最大功率处的电荷复合之间存在

关系，减小电荷的复合有利于提高填充因数和器件

的开路电压．从图 4 可以看出，电荷态密度随着 ZnO
厚度增加而增大，导致有机太阳能电池中的电子-空
穴的增加，进而提高有机太阳能电池的短路电流

密度．

图 3 产生率和 ZnO厚度的关系
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图 4 电荷态密度 np和 ZnO厚度的关系

图 5 和图 6 给出的是短路情况下电子和空穴电
流密度随 ZnO 厚度变化的关系图． 从图 5 可以看
出，当 ZnO 薄膜的厚度为 3 nm 和 5 nm 时，电子电
流密度相差较大，随着 ZnO薄膜的厚度增加到 7 nm
和9 nm时，电子电流密度变化较小． 同时，从电子密
度变化曲线可以看出电子浓度在靠近金属阴极浓度

较高，随着厚度的增加，且下降较快． 从图 6 可以看
出空穴电流有类似的变化曲线． 但不同厚度之间空
穴电流密度变化较小．在开路情况下，短路电流密度

图 5 短路情况下电子电流密度和 ZnO厚度的关系

图 6 短路情况下空穴电流密度和 ZnO厚度的关系

不为 0，从图 5 和图 6 可以看出空穴的的电流密度
大于电子电流密度．因此在欧姆接触时，Voc = 0 情况
下，器件内部的空穴浓度高于电子浓度，空穴对短路

电流密度贡献较大． 这种现象 Akinobu Hayakawa
等［16-17］解释 ZnO 禁带宽度为 7． 5 eV，ZnO 和 Al 电
极之间形成了 3． 2 eV 的势垒区，能有效地阻挡空穴
朝向阴极传输作用，从而使电子、空穴传输平衡复合
减少，导致阴极附近电子电流密度增加．

3 结论

利用 AMPS-1D软件对 ZnO 薄膜作为缓冲层的
有机太阳能电池进行研究．采用 ZnO 薄膜作为缓冲
层的有机太阳能电池的开路电压、短路电流密度、填
充因数以及光电转化效率有明显的提高． 同时发现
电子-空穴产生率和空穴电流密度随着随着 ZnO 薄
膜厚度增加而减小而电荷态密度和电子电流密度随

着 ZnO薄膜厚度增加而增大．通过软件的理论分析
为选择合理的 ZnO薄膜厚度提供理论支持，为制备
高效率的有机太阳能电池奠定了理论基础．
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The Numerical Analysis of Organic Solar Cells Based on Buffer Layer of ZnO

WANG Chuankun，LIU Hui
( Xingyi Normal University for Nationalities，Xingyi Guizhou 562400，China)

Abstract: The material of ZnO has good conductivity，light permeability and stability，so it is important to use in op-
toelectronic devices． The performance of organic solar cells with ZnO as a buffer layer is explored by using AMPS-
1D． The study is found that open circuit voltage，photoelectric conversion efficiency，etc． have improved significantly
by adding ZnO buffer layer of organic solar cell． The electrons-hole rate and current density of holes increases with
decreasing of thin film thickness of ZnO，but the charge state density and electron current density increases with in-
creasing of thin film thickness of ZnO．
Key words: ZnO thin film; organic solar cells; photoelectric conversion efficiency; buffer layer
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