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ی نازک لایه در یک تجزیه و تحلیل انتقال بار الکتریکی و بازده کوانتومی خارجی

  آلی خورشیدی هاینیمه رسانای آلی در سلول
 2، محسن بهرامی1نسرین سپه وند

 (gmail.com62nasrinsepah@) گروه فیزیک، دانشگاه لرستان، خرم آباد 1

 (Bahrami.m@lu.ac.ir) گروه فیزیک، دانشگاه لرستان، خرم آباداستادیار،  2

جمع آوری شده بر روی الکترودهای سلول  بار هایو تعداد حاملالکتریکی  های بارکار پژوهشی ترابرد حامل این در -چکیده

با استفاده در همین راستا است.  و محاسبه واقع شده مورد بررسی آنحاکم بر  تاثیر عوامل تحتآلی با ساختار شطرنجی خورشیدی 

 nm  ابعادا ب P3HTو  PCBMمتشکل از مواد آلی  یدو لایه -الگوریتم بورتز، کالوس و لبوویتز -سازی عددی مونت کارلواز شبیه

5×15×60  ،nm 5×30×60 در نظر گرفتن شرایط حاکم بر  باخارجی  کوانتومی مقدار بازده در نهایت. است د بررسی قرار گرفتهرمو

 و این نتیجه حاصل شد که با افزایش پهنای لایه مقدار بازده کوانتومی خارجی کاهش می یابد. شد  نازک محاسبه هایهلای

 .بازده کوانتومی خارجی، سلول خورشیدی، لایه نازک نیمه رسانای آلی، مونت کارلوکلمات کلیدی: 

Analysis the electrical charge transition and external quantum 

efficiency in a thin layer of an organic semiconductor in organic solar 

cells  

Nasrin sepahvand , Mohsen bahrami 

Department of Physics, University of Lorestan, Khorramabad 

Abstract - In this research, the electrical charge transition and the number of charge carriers collected on 

organic solar cell electrodes with a checkered structure under the influence of its governing factors have been 

investigated and calculated. In this regard, using the Monte Carlo numerical simulation with Porter, Callus and 

Lebowitz algorithms, the paper has investigated the two layers consisting of PCBM and P3HT organic materials 

with thickness of 60×15×5 nm and 60×30×5 nm. Finally, considering the conditions of thin layer the external 

quantum efficiency (EQE) was calculated and it was concluded that as the layer width increased, the amount of 

external quantum efficiency decreased. 

Keywords: External quantum efficiency, Monte Carlo, organic semiconductor thin layer, solar cell. 
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 مقدمه -1

به  یهای خورشیدی با تبدیل مستقیم انرژی خورشیدسلول

 مشکلات مربوط بهعملی برای  یانرژی الکتریکی راه حل

های زیست محیطی ناشی از های فسیلی و آلودگیسوخت

 دهندهای پاک و تجدیدپذیر ارائه میها و استفاده از انرژیآن

های گذشته سلول هدو ده طی این میان، در [. در2و1]

پذیری بالا، هزینه خورشید آلی با داشتن مزایایی چون انعطاف

 ازنشان  این که اندمورد توجه واقع شده و ... ساخت پایین

 عددیسازی سازی و شبیهمدل[. 4و3] بالای آنهاستاهمیّت 

عملکرد  و ارائه بهتر سازیبینی بهینهروشی مؤثر برای پیش

ست نهابدون نیاز به ساخت اولیه آحتی های خورشیدی سلول

 تلاش شده است تا با استفاده از مطالعه حاضر[. در 5]

ای بین ساختار داخلی سلول خورشیدی رابطه عددیهای روش

 .ارائه شودالکتریکی و بازده کوانتومی خارجی  آلی، انتقال بار

 روش محاسبهو  مدل -2

نازک آلی تشکیل  ةخورشیدی لای های، ساختار سلول1شکل 

به  PCBMو  p-رسانای نوع به عنوان نیمه  P3HT ادهشده از م

الکترودهای آنود . دهدمینشان را  ، n-رسانای نوععنوان نیمه 

(ITO) ( و کاتدAl) های بار الکتریکی آوری حاملبرای جمع

 .شودمیاستفاده 

و  مراحل ، ازدر ساختارهای فوق جهت انجام محاسبات عددی

 کنیم:زیر پیروی می شرایط

به نشانة تابش  یتصادف مکانیک را در  یتونیاکساابتدا  -1

 .گیریممیدر نظر فعال  ةیلاروی فوتون بر 

 توزیع تابعاز جایگاه  هر LUMOو   HOMOهایانرژی تراز -2

 [:6شود ]محاسبه می گاوسی زیر

g(E) =
1

√2πσ
exp (−

(E−E0)2

2σ
2

)                              (1)   

 .پهنای تابع توزیع گاوسی است σانرژی و  Eکه   

 
 ساختار شطرنجی سلول خورشیدی آلی -1شکل 

بین نقاط مختلف شبکه از  (𝑊ij)ها آهنگ پرش اکسایتون -3

 گردد:میمحاسبه  زیر ةطریق رابط

𝑊ij = We (
 R0

Rij
)

6

F(∆Eij)  (2)                                      

F(∆Eij) = {
exp(−

∆Eij

𝐾𝐵𝑇
 )       , ∆Eij > 0

 1                          , ∆Eij < 0
    (3)          

we(𝑛) =
6kBTμe,h

qa0

2
exp(2γa)  (4)                            

𝐸𝑗 , 𝐸𝑖 های بار دو جایگاه انرژی حاملi  وj، 𝐾𝐵 ثابت بولتزمن، T 

γ،  𝑊𝑒، دما ، فرکانس پرش، جایگزیدگیمیزان به ترتیب 𝑅0 و   

فاصلة میان  𝑅𝑖𝑗است.  الکتریکیهای بارشعاع جایگزیدگی حامل

های بار الکتریکی پذیری حاملتحرک 𝜇𝑒,ℎهای پرش و جایگاه

 .[7است ]

 روش آبراهامبا  یکیالکتربار یهاآهنگ پرش حاملمحاسبة  -4

  : [1]شودانجام می لرمی -

𝑤ij = {
We exp(−2𝛾𝑅𝑖𝑗)F(∆Eij),   ∆Eij > 0

Weexp exp(−2𝛾𝑅𝑖𝑗),         ∆Eij ≤ 0
         (5)   

           :الکتریکیمحاسبة احتمال پرش حامل های بار  -5   

 𝑃𝐾 =
𝑊𝑖𝑗

𝑊𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
                                                (6)  

  𝑊𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙، های اطراف است.های پرش به جایگاهمجموع آهنگ                   

یعنی نسبت  (EQE) ی خارج یبازده کوانتوممحاسبه  -6

شده در الکترود  یآورجمع یهاحفره ایها تعداد الکترون

 [.8و7] شده قیتزر یهاتونیاکساد مربوطه به تعدا
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با در نظر گرفتن  از روش مونت کارلو ،یسازهیانجام شب یبرا

 کنیم.می عمل زیر مطابق با فلوچارت ،دو بعدی شبکه یک

 

 
 

 نتایج و بحث -3

، با nm 5×15×60 محیطی با ابعاد، سازیشبیه برای انجام 

و  nm60متشکل از سه لایه( طول هر لایه ساختار شطرنجی )

 نیز محیط دیگریاست و  nm5 ضخامت آن و  nm15 پهنای 

 .شودمیدر نظر گرفته ، nm 5×30×60مشابه فوق ولی با ابعاد 

بر روی نقاط  PCBMو  P3HTهای که مولکول کنیممیفرض 

در محاسبات قرار دارند.  nm1با ثابت های( این شبکه )گره

برابر با  nm−12 ،𝐾𝐵𝑇میزان جایگزیدگی بارها برابر با γعددی 

ev 0250ر ،𝑅0 ها و شعاع جایگزیدگی اکسایتون𝑅𝑖𝑗  فاصلة

. شوددر نظر گرفته می nm 1نیز  jو  iهای پرش میان جایگاه

آورده شده  PCBMو  P3HTمواد  هایویژگی( نیز 1در جدول )

مرحله به صورتی که در زیر  دودر  محاسبات عددی[. 8است ]

در هر مرحله نمودار بازده کوانتومی  گیرد.خواهد آمد انجام می

های فرودی در هر دو لایه رسم و با خارجی بر حسب اکسایتون

  .شودمییکدیگر مقایسه 

 .PCBM [8]و  P3HTهای مواد : ویژگی1جدول

هاویژگی  P3HT PCBM 

 0ر063 0ر063 هاپهنای انرژی چگالی حالت

ها حاملپذیریتحرک

𝑐m2v−1s−1 
10

−4
×2 10

−3
 × 3 

انرژی تراز انتقال دهنده 

 (evها )حامل

𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 = 3 

𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂

=  1ر5

𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 =  ر73

𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 = 6ر1  

 

 لایه  روی ها برتزریق هم زمان اکسایتون -الف

ها سازی، تعداد محدودی از اکسایتونفرآیند شبیهقدم اول در 

شرایطی که هر جایگاه  در( 10،30،50،80،100،116)

تواند یک اکسایتون یا حامل بار الکتریکی را )مولکول( فقط می

به لایه دریافت کند بدون در نظر گرفتن هرگونه عامل اتلافی 

 nm . در این شرایط میانگین بازده کوانتومی لایة کردیمتزریق 

%  42رnm 5×30×60 ،43و لایة % 52ر3برابر با  60×15×5

 (.3)شکل  شدحاصل 

های بار های عمیق و گیراندازی حاملاعمال تله -ب

 الکتریکی 

هایی که ها و انرژی جایگاهسازی، مکان تلهدر گام دوم شبیه

های ها در آن قرار دارند به طور تصادفی با مرکزیت انرژی تلهتله

در این کار  در نظر گرفته شد. σ=0ر06عمیق و پهنای گأوسی 

شود. گرفته می تعداد کل نقاط هر لایه، در نظر 0ر1ها تعداد تله

بازده کوانتومی گردد مشاهده می 4از شکل  گونه کههمان

های عمیق(، خارجی هر دو لایه با وجود عامل اتلافی )تله

های بار الکتریکی، پذیری متفاوت حاملافزایش ابعاد، تحرک

 به مرحله های بار الکتریکی، نسبتها و حاملتوزیع انرژی تله

 فلوچارت شبیه سازی به روش مونت کارلو. -2شکل 
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.فرودی هایبر حسب تعداد اکسایتون خارجی بازده کوانتومی -3شکل  

 

 
  .فرودی هایبر حسب تعداد اکسایتون خارجی بازده کوانتومی -4شکل 

 42ر63با مقدار  nm 5×15×60قبل کاهش یافته است. لایه 

 nmدرصد، بازده کوانتومی خارجی بالاتری نسبت به لایه 

 (.4درصد دارد )شکل  37ر9با  60×30×5

 نتیجه گیری

در این کار تأثیر تغییر ابعاد لایه )پهنای لایه( بر بازده کوانتومی 

های خورشیدی آلی مورد بررسی قرار گرفت و خارجی سلول

بازده کوانتومی  ،این نتیجه حاصل شد که با افزایش پهنای لایه

آلی مورد نظر، به علت افزایش فاصله  خارجی سلول خورشیدی

ها و کاهش کننده بین لایهتفکیک ها تا رسیدن به مرزاکسایتون

که رابطة مستقیم با بازده  -های بار الکتریکیتعداد حامل

 یابد. کاهش می-کوانتومی خارجی دارد 
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