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物理学院肖敏张春峰团队揭示非富勒烯有机光伏体系电荷拆分新机制

图1.非富勒烯受体有机光伏体系电荷拆分通道。(a)非富勒烯有机光伏体系中，从小分子受体(Y6)到聚合物电子给体(PM6)的

空穴转移过程跟给体(PM6)到受体(Y6)的电子转移过程同等重要；(b)新发现的空穴转移经过畴内分子间激发态(i-EX)实现电荷拆

分;(c)传统电子转移过程经过界面电荷分离态实现电荷拆分。(Wang et al., J. Am. Chem. Soc. DOI: 10.1021/jacs.0c04890

(2020)). 畴内分子间激发态主导的电荷拆分新机制的发现明确了分子聚集态在光电转换过程中的重要作用，调控畴内和界面间激

发态的能级排列和相互作用有望成为优化有机光伏器件性能的新策略。

近年来，有机太阳能电池取得长足进步，受益于非富勒烯受体的开发，单节器件的能量转换

效率已超过18%。高效的有机光伏体系大都采用聚合物电子给体/小分子电子受体的体异质结。非

富勒烯受体在可见和近红外波段有很强的吸收，可大幅拓展太阳光谱利用范围。传统富勒烯受体

体系中，光电流产生主要依赖于电子转移通道，受体吸光后借助界面电荷分离态实现电荷分离过

程；非富勒烯体系中，空穴转移过程的贡献同等重要。特别地，在典型的高效体系中，界面能耗

很小。空穴转移过程在界面驱动能差很小 (< 0.1 eV)的情况下也很高效，远小于传统理论预言的

至少0.3eV的电荷拆分驱动能。理解低驱动能下的电荷拆分过程是非富勒烯光伏体系光电转换机制

研究的重要挑战。

物理学院肖敏，张春峰教授团队借助超短脉冲(<10 fs)，采用宽谱瞬态吸收技术系统研究了

小分子Y6受体，聚合物PM6给体的典型高效非富勒烯体系中的电荷拆分的动力学过程(图1（a）)。

该体系中，空穴转移驱动能很小(约0.09 eV)，电荷拆分过程发生在~15 ps的时间尺度。结果显

示，在PM6/Y6体系中，激发给体时电子转移通道与传统模型相似，局域激发态通过界面电荷分离

态并进一步拆分成自由电荷；空穴转移通道则完全不同，光激发受体后，局域激发态在0.2内转换
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分享：

成受体畴内的分子间激发态，通过热活化过程直接实现电荷拆分（图1(b)）。空穴转移通道不经

过界面电荷分离态，避免了克服界面态束缚的能量损耗。

畴内分子间激发态主导的电荷拆分新机制的发现明确了分子聚集态在光电转换过程中的重要

作用，调控畴内和界面间激发态的能级排列和相互作用有望成为优化有机光伏器件性能的新策

略。

研究成果以"Charge Separation from an Intra-Moiety Intermediate State in the High-

Performance PM6:Y6 Organic Photovoltaic Blend"为题发表在J. Am. Chem. Soc. (DOI:

10.1021/jacs.0c04890)上;物理学院特任副研究员王睿为论文第一作者，张春峰教授为论文通讯

作者。

该项研究得到国家重点研发计划、国家自然科学基金委、江苏省自然科学基金等项目资助。

论文链接：https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacs.0c04890
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