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 چکیده:

خواص‌ترابرد‌حاملین‌بار‌برای‌نیم‌رساناهای‌آلی‌بستگی‌به‌حضور‌و‌نحوه‌توزیع‌سایتهای‌تله‌دارد.‌بطوریکه‌می‌دانیم‌تله‌ها‌نتیجه‌بی‌

موجود‌در‌ساختار‌نیم‌رساناهای‌آلی‌می‌باشد.‌نظمی‌در‌مولکول‌ها‌و‌زنجیره‌های‌پلیمری‌که‌ناشی‌از‌ناخالصی‌های‌فیزیکی‌یا‌شیمیایی‌

‌خواص‌ ‌شوند، ‌می ‌نواری ‌نظریه ‌در ‌انرژی ‌گاف ‌ایجاد ‌و ‌شوند ‌می ‌انرژی ‌ترازهای ‌در ‌تغییر ‌باعث ‌که ‌بلوری ‌نقص‌های ‌نظر ‌نقطه از

زیده‌شدن‌و‌یا‌دچار‌ترابردحاملین‌بار‌در‌این‌نوع‌سیستم‌ها‌نیز‌دستخوش‌تغییراتی‌خواهد‌شد‌که‌مهمترین‌پارامتر‌در‌این‌موضوع‌جایگ

 تله‌شدن‌در‌فرایند‌رسانش‌خواهد‌بود.‌البته‌نقص‌ها‌می‌توانند‌در‌نقش‌مراکز‌پراکننده‌در‌سیستم‌باشند.

مدل‌های‌مختلف‌بازترکیب‌حاملین،‌اثرات‌پارامترهای‌اساسی‌بر‌عملکرد‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌نامتجانس‌و‌‌ازدر‌این‌مقاله‌با‌استفاده‌

-سوق خودسازگارمعادلات ازحل بااستفاده بخش این‌فرآیندها،‌دراین سازی شبیه همچنین‌انتقال‌بار‌مورد‌بررسی‌قرار‌گرفته‌است.‌برای

 سلولهای اساسی پارامترهای‌محدود،‌اجزاء روش طریق‌از بازترکیب  مختلف مدلهایاز استفاده همچنین‌و پواسون معادله‌و پخش

پخش‌و‌استفاده‌از‌-است.‌همچنین‌با‌استفاده‌از‌مدل‌سوق قرارگرفته موردمطالعه‌P3HT:PCBM ‌باساختار ای توده آلی خورشیدی

را‌در‌پلیمرهای‌مورد‌استفاده‌در‌یک‌سلول‌خورشیدی‌‌ pو‌‌nمدل‌های‌مختلف‌ارائه‌شده‌برای‌بازترکیب‌حاملین‌بار،‌اثرات‌آلایش‌نوع‌

در‌بیشتر‌مدل‌ها‌و‌مطالعات‌نظری‌ارائه‌شده،‌ناحیه‌فعال‌در‌سلول‌‌مورد‌بررسی‌قرار‌داده‌ایم.‌P3HT:PCBM ‌آلی‌توده‌ای‌با‌ساختار

و‌‌باشد‌ی‌آنها‌دارای‌اشکالاتی‌میهای‌خورشیدی‌آلی‌را‌به‌صورت‌ذاتی‌فرض‌می‌نمایند‌حال‌آنکه‌این‌فرض‌برای‌مطالعه‌و‌بهینه‌ساز
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(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌این‌3می‌بایست‌سهم‌آلاییده‌کردن‌پلیمرها‌برای‌مطالعه‌بهتر،‌در‌نظر‌گرفته‌شود.‌ساختار‌مورد‌مطالعه‌در‌شکل)

‌نانومتر‌می‌باشد.‌‌144به‌ضخامت‌‌P3HT:PCBMساختار‌شامل‌ناحیه‌فعال‌با‌ساختار‌توده‌ای‌

‌سلول‌خورشیدی‌پلیمری،‌مدل‌سوق‌و‌پخش،‌ترابرد‌بار،‌بازترکیب‌حاملین‌بار،‌بازترکیب‌دوتایی‌کلید واژه ها:

‌

 :مقدمه

ر‌آلی‌می‌باشند.‌در‌این‌نوع‌سلول‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌دارای‌تفاوت‌های‌بسیاری‌با‌سلول‌های‌خورشیدی‌معدنی‌و‌یا‌غی

اپتیکی‌توسط‌گروه‌های‌تحقیقاتی‌در‌سراسر‌جهان‌صورت‌گرفته‌و‌می‌ها‌جهت‌بررسی‌و‌بهینه‌سازی،‌شبیه‌سازی‌الکتریکی‌و‌

گیرد.‌مطالعه‌نظری‌و‌شبیه‌سازی‌فرایندها‌به‌پژوهشگران‌کمک‌می‌کند‌تا‌بتوانند‌فیزیک‌و‌عملکرد‌سلول‌ها‌را‌به‌طور‌اساسی‌

ی‌را‌انتخاب‌نمایند.‌برای‌مثال‌با‌استفاده‌بررسی‌کرده‌و‌با‌مطالعه‌عوامل‌موثر‌بر‌بازده‌و‌عملکرد،‌مواد‌پلیمری‌با‌ویژگی‌های‌مناسب

ها‌به‌عنوان‌یک‌روش‌مناسب‌برای‌تنظیم‌خواص‌فیزیکی‌پلیمرها‌در‌سلول‌های‌آلی‌‌از‌این‌یافته‌ها‌می‌توان‌با‌ترکیب‌کردن‌پلیمر

شود‌و‌گاهی‌اوقات‌های‌هر‌دو‌مولفه‌ترکیب‌شونده‌‌تواند‌منجر‌به‌ترکیب‌شدن‌ویژگی‌استفاده‌نمود.‌اغلب‌ترکیب‌کردن‌پلیمرها‌می

‌مولفه ‌هیچیک‌از ‌ترکیب‌دارای‌خواصی‌است‌که ‌آن‌‌ساختار ‌در ‌الکترونیک‌آلی‌که ‌زمینه ‌در ‌نیستند. ‌دارا ‌چنین‌خواصی‌را ها

برای‌کاربرد‌در‌دیودهای‌نورگسیل‌و‌یا‌‌-های‌پلیمری‌با‌تهیه‌محلول‌از‌پلیمرهای‌مزدوج‌و‌سپس‌لایه‌نشانی‌محلول‌حاصل‌لایه

‌بهینه‌ساخته‌می‌-آلیسلول‌های‌خورشیدی‌ ‌ترکیب‌کردن‌یک‌روش‌جالب‌به‌منظور ‌این‌ادوات‌محسوب‌‌شوند، سازی‌عملکرد

رسانای‌متفاوت‌)دهنده‌و‌پذیرنده(‌برای‌‌بین‌دو‌نیم‌2های‌خورشیدی‌آلی‌حضور‌پیوندهای‌نامتجانس‌شود.‌در‌واقع‌برای‌سلول‌می

این‌سلول‌ها‌،‌اکسایتون‌ها‌در‌لایه‌ی‌فعال‌سلول‌تشکیل‌می‌شوند‌‌درتجزیه‌اکسایتون‌تولید‌شده‌)بر‌اثر‌تابش‌نور(‌حیاتی‌است.‌

گیرنده‌توسط‌میدان‌الکتریکی‌جدا‌می‌شوند.‌.‌با‌توجه‌به‌این‌که‌طول‌پخش‌‌اکسایتون‌ها‌کم‌است‌‌‌–و‌در‌فصل‌مشترک‌دهنده‌

‌مانن ‌می‌ ‌اکسایتون‌هایی‌که‌جدا ‌حالی‌که‌تنها ‌در ‌به‌سرعت‌بازترکیب‌می‌شوند. ‌در‌جریان‌خروجی‌تاثیر‌می‌اکسایتون‌ها د،

‌گذارند.‌بنابراین‌اکسایتونها‌باید‌قبل‌از‌بازترکیب‌خود‌ر‌ا‌به‌مرز‌مشترک‌برسانند.‌با‌در‌نظر‌گرفتن‌این‌شرایط،‌افزایش‌ضخامت‌

‌ضخامت‌موجب‌کاهش‌تعداد‌اکسایتون‌ها‌می‌شود.‌از‌اینو‌از‌طرفی‌کاهش‌‌‌اکسایتون‌ها‌می‌شود‌‌فعال‌موجب‌هدر‌رفتن‌‌لایه

‌رو‌بهینه‌سازی‌ضخامت‌لایه‌فعال‌امری‌ضروری‌است.

ها‌از‌الکترودها‌‌ها‌و‌حفره‌توانند‌طوری‌انتخاب‌شوند‌که‌تزریق‌الکترون‌در‌یک‌دیود‌نورگسیل‌پلیمری‌دو‌ماده‌ترکیب‌شونده‌می

یرد.‌در‌هر‌دو‌مورد‌ادوات‌انجام‌شود‌ونیز‌بازترکیب‌حاملین‌بار‌در‌نزدیکی‌پیوند‌نامتجانس‌صورت‌پذ‌مفیدتر‌و‌موثربصورت‌بسیار‌

ها‌در‌دهنده‌و‌‌های‌متناظر‌ترکیب‌)یعنی‌الکترون‌توانند‌در‌مولفه‌ها‌می‌ها‌و‌حفره‌مذکور‌نکته‌حایز‌اهمیت‌این‌است‌که‌الکترون

‌بر‌حفره ‌یا ‌الکترودها ‌نامتجانس‌به ‌پیوند ‌از ‌انتقال ‌این ‌یابند، ‌انتقال ‌پذیرنده( ‌در ‌محدودیت‌عکس‌می‌ها ‌این‌امر ی‌قابل‌ها‌باشد.

‌کند.‌ای‌را‌بر‌میکروساختارهایی‌که‌در‌چنین‌ادواتی‌مورد‌نیاز‌هستند‌ایجاد‌می‌ملاحظه
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‌

‌گیرنده -(: مکانیسم کار سلول های خورشیدی آلی با اتصالات نامتقارن دهنده 1شکل)

مدل‌های‌مختلفی‌برای‌بررسی‌عملکرد‌سلول‌های‌خورشیدی‌مطرح‌شده‌است‌و‌این‌در‌حالیست‌که‌محققان‌در‌حال‌مطالعه‌و‌‌

‌این‌مدل‌های‌نظری‌تا‌کنون‌کمک‌های‌شایانی‌به‌یافته‌های‌تجربی‌و‌توجیه‌این‌یافته‌ها‌ تکمیل‌مدل‌های‌نظری‌می‌باشند.

‌برای‌نمونه،‌نتایج‌یافته‌های‌نظر ی‌با‌شبیه‌سازی‌اپتوالکترونیکی‌اثبات‌نموده‌اند‌که‌ضخامت‌موثر‌برای‌جذب‌فوتون‌کرده‌اند.

در‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌بازترکیب‌نانومتر‌خواهد‌که‌بعدها‌توسط‌نتایج‌تجربی‌نیز‌اثبات‌شدند.‌‌144های‌نوری‌در‌حدود‌

دل‌های‌مختلفی‌برای‌مو‌در‌نتیجه‌بازده‌می‌باشد.‌حاملین‌بار‌تولید‌شده‌توسط‌نور،‌یکی‌از‌عوامل‌مهم‌کاهش‌جریان‌نوری،‌ولتاژ‌

‌بازترکیب‌حاملین‌ارائه‌شده‌است‌که‌یکی‌از‌مدل‌های‌دقیق،‌مدل‌سوق‌و‌پخش‌می‌باشد.‌
 

 مدل سوق و پخش

),,(پخش‌از‌معادله‌بولتزمن‌نتیجه‌گیری‌می‌شوند.‌ایده‌اساسی‌تابع‌توزیع‌بصورت‌-معادلات‌پیوستگی‌و‌سوق tvrfمی‌باشد‌‌

drdvtvrfعبارت‌‌که‌حالت‌یک‌ذره‌را‌بصورت‌یک‌مدل‌نیمه‌کلاسیکی‌در‌نظر‌می‌گیرد. بیانگر‌تعداد‌ذرات‌در‌موقعیت‌‌),,(

rسرعت‌‌ ‌لحظه‌vو ‌انتگرال‌گیری‌روی‌tدر ‌این‌با ‌بنابر ‌‌vو‌rمی‌باشد. ),(چگالی‌حامل‌بار trnفاصله‌‌ بدست‌می‌‌rدر

 [.1]آید
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‌

 در توزیع بولتزمنdv:تغییرات سرعت dx  b: تغییرات موقعیت a  :(2شکل)

‌مطابق‌‌fبرای‌بررسی‌تغییرات‌ ‌متوازی‌السطوحی‌را ‌یک‌بعدی‌در‌نظر‌می‌گیریم. ‌این‌مسئله‌را (‌در‌صفحه1)‌شکلبا‌زمان،

xvx در‌نظر‌می‌گیریم‌که‌‌‌ ‌xرا می‌‌vگسترش‌متوازی‌السطوح‌در‌جهت‌dو‌xسرعت‌در‌جهتxvموقعیت‌در‌فضا‌و

‌ ‌تعداد‌ذرات‌ورودی‌)یا‌خروجی(‌به‌سطح‌قطعه‌بینهایت‌کوچک‌از‌طرف‌چپ‌برابر‌با dtdvvxfباشد. xx و‌تعداد‌ذرات‌‌),(

‌موقعیت‌ ‌در ‌از‌سطح‌مورد‌نظر ‌ورودی( ‌‌dxخروجی)یا ‌با dtdvvdxxfبرابر xx ),( نتیجه‌تغییر‌ذرات‌در‌‌‌ ‌در می‌باشد.

‌:[2]بصورت‌تفاضل‌دو‌حالت‌فوق‌خواهد‌بود‌xجهت‌

‌

(1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ dtddxv
dx

vxfvdxxf
dxdvxfN x

xx
xxx

),(),(
)),(()(


‌

که‌ما‌عبارت‌طرف‌راست‌معادله‌فوق‌را‌برحسب‌
dt

dx
بصورت‌‌xبعلت‌حرکت‌ذرات‌در‌جهت‌‌fبسط‌داده‌ایم‌که‌نرخ‌تغییرات‌‌

xv
x

f

t

f









به‌همین‌صورت‌برای‌ذراتی‌که‌خطوط‌افقی‌را‌در‌داخل‌متوازی‌السطوح‌قطع‌می‌کنند،‌تغییراتی‌را‌ می‌باشد.‌

‌نسبت ‌تغییرات‌سرعت‌ذرات‌بصورت‌در‌سرعت‌ ‌متحمل‌خواهند‌شد. xبه‌مکان‌ایجاد‌می‌کنند‌که‌شتابی‌را

x

a
v

f

t

f









‌

‌.[3]خواهد‌شد

‌(2‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌0



fafv

t

f
vr‌‌‌‌‌‌‌

باید‌‌vکه‌توصیف‌فوق‌معادله‌بولتزمن‌می‌باشد،‌که‌یک‌معادله‌عمومی‌در‌فیزیک‌به‌شمار‌می‌رود.‌برای‌ترابرد‌بار‌در‌یک‌بلور،‌

‌برحسب‌تکانه‌بلور‌جایگزین‌شود.

‌غییرات‌سرعت‌اضافه‌شود.اگر‌اختلالی‌به‌علت‌برخوردها‌وجود‌داشته‌باشد،‌در‌طرف‌راست‌معادله‌فوق،‌فرایندهای‌مربوط‌به‌ت
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.‌یعنی‌معادله‌بولتزمن‌شودپخشی‌از‌معادله‌بولتزمن،‌از‌روش‌تکانه‌استفاده‌می‌‌–برای‌بدست‌آوردن‌معادلات‌پیوستگی‌و‌سوقی‌

‌سرعت‌ضرب‌شده‌ودر‌نهایت‌برروی‌سرعت‌انتگرال‌گیری‌می‌شود:‌در‌توانهای‌

‌‌‌(3‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌dv
t

f
vdvfafv

t

f
v vr











 )(‌

:‌عبارت‌اولی‌انتگرالگیری‌از‌همه‌سرعتها‌که‌همان‌‌0رابطه‌فوق‌از‌چهار‌عبارت‌تشکیل‌یافته‌است‌که‌با‌مساوی‌قرار‌دادن‌

‌خواهد‌بود:‌برحسب‌زمان‌ rn)(تغییرات‌چگالی‌ذرات‌

(0‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)(
),,(

rn
t

dv
t

tvrf









‌‌‌

‌:[0]مستقل‌از‌یکدیگرند،‌بصورت‌زیر‌نوشته‌می‌شود‌rوvعبارت‌دوم‌با‌در‌نظر‌گرفتن‌اینکه‌

(6‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  dvtvrvfdvvtvrfdvtvrfv rrr ),,()),,((),,(‌‌‌‌‌

(6‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)())()((),,( rjrnrndvtvrvf rrr  ‌‌

‌ ‌‌rj)(که ‌اعمالی ‌الکتریکی ‌میدان ‌یک ‌تحت ‌عبارت ‌سومین ‌است. ‌ذره ‌جریان ‌با:‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Fچگالی ‌است متناسب

fdvF v




‌‌‌‌

‌مقدار ‌صفر‌می‌باشد‌زیرا ‌با ‌نظر‌گرفته‌م‌fکه‌این‌انتگرال‌برابر ‌تقریبی‌صفر‌در ‌بطور ی‌شود‌و‌بی‌نهایت‌کوچک‌می‌باشد‌و

‌چهارمین‌عبارت‌نیز‌که‌انتگرال‌برخورد‌است،‌برابر‌با‌صفر‌می‌باشد‌پس:‌

‌‌(7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌0)()( 



rjrn

t
r‌‌‌‌ 

)1(که‌این‌معادله،‌معادله‌پیوستگی‌نامگذاری‌شده‌است.‌با‌ارزیابی‌مرتبه‌اول‌‌معادله‌تکانه‌ معادله‌سوق‌وپخشی‌حاصل‌می‌

‌:[5]شود

(5)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌JnDFn r ‌‌‌
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که‌در‌رابطه‌فوق‌
m

e
 تحرک‌پذیری‌حامل‌بار‌و‌‌زمان‌پراکندگی)میانگین‌زمانی‌بین‌برخوردها(‌و‌m‌.جرم‌ذره‌است‌

‌:[6]در‌این‌قسمت؛‌ما‌شرایط‌ارائه‌شده‌در‌بالا‌را‌برای‌استفاده‌در‌نیم‌رساناهای‌آلی‌تقریب‌می‌زنیم

 چگالی‌ذرات‌را‌کوچک‌در‌نظر‌گرفته‌و‌برهم‌کنش‌های‌متقابل‌را‌ناچیز‌فرض‌می‌کنیم 

 زمانی‌برخوردهایی‌که‌پراکندگی‌شبکه‌را‌توصیف‌می‌کنند‌خیلی‌کوچکتر‌از‌زمان‌پراکندگی‌بین‌ذرات‌فرض‌‌میانگین

 می‌کنیم.

 .مقیاس‌های‌مربوط‌به‌توصیف‌حرکت‌ذرات‌را‌بطور‌ماکروسکوپیک‌فرض‌می‌کنیم 

 تابع),,( tvrf‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌.بیانگر‌موقعیت‌ماکروسکوپیک‌سیستم‌خواهد‌بود‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

وقتی‌که‌الکترون‌در‌روی‌تک‌مولکول‌جایگزیده‌باشد‌و‌از‌یک‌سایت‌به‌سایت‌دیگری‌پرش‌نماید،‌زمان‌پرش‌خیلی‌کوچکتر‌از‌

‌در‌مجموع‌لایه‌های‌خیلی‌نازک‌شامل‌چند‌ده‌مولکول تابع‌پیچیده‌بصورت‌‌زمان‌جایگزیدگی‌بار‌در‌روی‌مولکول‌خواهد‌بود.

),,( tvrf‌.تعریف‌می‌شود‌

می‌باشند.‌ابعاد‌قطعه‌خیلی‌بزرگتر‌pوnبه‌هر‌حال‌الکترون‌ها‌و‌حفره‌ها‌بر‌روی‌مولکول‌ها‌قرار‌گرفته‌وشامل‌چگالی‌حامل‌بار

از‌طول‌پرش‌و‌طول‌عمر‌حاملین‌بار‌در‌محدوده‌ای‌هستند‌که‌بتوانند‌قبل‌از‌بازترکیب‌چندین‌پرش‌را‌داشته‌باشند.‌بنابر‌این‌

یده‌های‌ترابرد‌بار‌توسط‌پرش‌چند‌مرحله‌ای‌حاملین‌بار‌رخ‌خواهد‌داد.‌این‌جریان‌را‌علیرغم‌جایگزیدگی‌بارها‌می‌توان‌توسط‌پد

سوق‌وپخش‌توصیف‌نمود.‌در‌حالت‌خاص‌در‌حالت‌مانا،‌میانگین‌چگالی‌ها‌‌در‌سایت‌های‌مربوط‌به‌چندین‌پرش‌را‌می‌توان‌

‌و‌آمار‌فرمی‌دیراک‌بیان‌کرد.‌‌DOSتوسط‌یک‌

‌در‌نتیجه،‌رهیافت‌مدل‌سوق‌وپخش‌یک‌مدل‌ماکروسکوپیک‌خوبی‌در‌نیم‌رساناهای‌آلی‌به‌شمار‌می‌رود.

‌:[7]دیفرانسیل‌زیر‌برای‌شبیه‌سازی‌یک‌بعدی‌مدل‌سوق‌و‌پخش‌که‌شامل‌بار‌فضایی‌است‌در‌نظر‌گرفته‌می‌شوندمعادلات‌

‌

(9‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
x

J

e
RG

t

n n










 1
‌‌

(14‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
x

J

e
RG

t

p p








 1
‌‌‌

(11‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
x

n
DeFenJ nn



 )(‌‌‌‌
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 62  ‌1041،‌پاییز‌و‌زمستان‌2ۀ،‌شمار‌‌6جلدهای‌نوین‌فیزیک‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌پژوهش

(12‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
x

p
DeFenJ pp



 )(‌‌‌‌‌

(13‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌....)(
0

2

2




 

AD

r

NNnp
e

x 


‌‌

xبرابکر‌بزرگتکر‌از‌‌‌‌510متغیر‌فضا‌بوده‌و‌عمود‌بر‌صفحه‌نمونه‌می‌باشد‌ودر‌توجیه‌رفتار‌یکک‌بعکدی،‌ابعکاد‌جکانبی‌قطعکه‌بایکد‌‌‌‌‌‌‌‌

‌.[5]ضخامت‌قطعه‌باشد

(‌R(‌و‌بازترکیکب)‌G(‌معادلات‌پیوستگی‌برای‌الکترون‌ها‌و‌حفره‌ها‌که‌شامل‌قسکمتهای‌تولیکد‌حامکل‌بکار)‌‌‌‌14(‌و‌)9)معادلات‌

(‌و‌11توسکط‌معکادلات‌)‌‌‌pJوnJحاملین‌بار‌می‌باشد‌که‌هر‌دو‌معادله‌در‌ارتباط‌با‌بازترکیب‌مستقیم‌است.‌چگالیهکای‌جریکان‌‌‌

بیکان‌مکی‌شکوند.‌‌‌‌‌Dو‌ثابت‌پخکش‌‌Fو‌میدان‌الکتریکی‌(‌بصورت‌جریانهای‌سوقی‌و‌پخشی‌با‌تحرک‌پذیری‌حاملین‌بار‌12)

eTkDنیز‌در‌آمار‌بولتزمن‌با‌استفاده‌از‌معادله‌اینشتین‌بصورت‌Dمقدار‌ B /‌(همان‌معادله‌13قابل‌محاسبه‌است.‌معادله‌‌)

پواسون‌است‌که‌بار‌فضایی‌توسط‌چگالی‌های‌حامل‌بار‌وچگالیهای‌آلایش‌یافته‌یونیزه‌شده‌جایگزیده‌با‌

DNو‌

ANنمکایش‌داده‌‌‌

‌.[9]یر‌کرده‌در‌تله‌می‌تواند‌به‌معادله‌فوق‌اضافه‌شودشده‌است.‌سایر‌بارها‌نیز‌مانند‌حاملین‌بار‌گ

 و شبیه سازیمحاسبه 

در‌بررسی‌چگالی‌های‌حاملین‌بار،‌نرخ‌تغییرمعمولا‌بصورت‌
tt 







محاسبه‌می‌شود.که‌این‌روش،‌روش‌خوبی‌‌برای‌حفره‌ها‌‌

می‌تواند‌باشد.‌نرخ‌گذار‌چگالی‌حفره‌
t

p ii



  1

متناسب‌با‌چگالی‌خود‌حامل‌بار‌و‌تقسیم‌سرعت‌‌1iبه‌موقعیت‌iاز‌موقعیت‌‌

1بر‌فاصله‌بین‌مسیر‌حرکتی‌است‌که‌حامل‌بار‌طی‌می‌کند.‌به‌عبارت‌دیگر‌مقدار‌حفره‌هکای‌‌ iipعبکوری‌از‌موقعیکت‌‌‌‌iبکه‌‌‌

1iدر‌زمان‌tتوسط‌حاصلضرب‌سرعت‌در‌زمان‌و‌تقسیم‌بر‌فاصله‌‌i1و‌‌i[14و11]خواهد‌بود‌.‌

(10‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌i
iiiii

p
r

v

t

p

t

p











  11

‌‌‌

‌:‌vبا‌در‌نظر‌گرفتن‌سرعت‌سوق‌به‌جای‌
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‌‌‌(16‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌i

ii

p

ii

drift
p

r

F

t

p






  1

‌‌

‌:vبا‌در‌نظر‌گرفتن‌سرعت‌پخش‌به‌جای

(16‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
re

Tk

r

D

t

p Bpp

ii

diff









  1

‌

‌که‌شامل‌معادله‌کلاسیکی‌اینیشتین‌نیز‌می‌باشد.‌نتیجه‌نرخ‌گذار‌حفره‌به‌علت‌پخش‌بصورت‌زیر‌است:

(17‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌i

Bp

ii

diff
p

red

Tk

t

p
2

1






  

‌

‌حاملین‌بار‌اهمیت‌زیادی‌نخواهد‌داشت.‌بنابر‌این:در‌حالت‌کلی‌وقتی‌معادله‌عمومی‌اینیشتین‌به‌کار‌می‌رود،‌جهت‌پخش‌

(15‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
t

p

t

p ii

diff

ii

diff








  11

‌

بین‌دو‌اتصال‌نقاط‌مربکوط‌بکه‌دو‌سکایت،‌بکرای‌‌‌‌‌‌ رهیافت‌ارائه‌شده‌در‌معادلات‌مدل‌سوق‌وپخش،‌براساس‌میدان‌الکتریکی‌خطی

‌محاسبه‌میدان‌الکتریکی‌می‌باشد:

(19‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌i

B

i

p

iii

diffdrift
p

TkreF

F

rt

p

)/exp(1

1
1






 

 
‌

‌بنابراین‌معادله‌پیوستگی‌هم‌با‌افزودن‌قسمت‌های‌مربوط‌به‌تله‌اندازی،‌بازترکیب‌و‌تولید‌حامل‌بصورت‌زیر‌تغییر‌خواهد‌یافت:

‌(24‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
i

rap

i

trap

i

gen

i

rec

ii

diff

ii

diff

ii

drift

ii

drit

ii

diff

ii

diff

ii

drift

ii

drift

i

pppp

pppp

ppppp

det

1111

1111











‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌به‌راحتی‌از‌معادله‌زیر‌قابل‌محاسبه‌خواهد‌شد:‌Jچگالی‌جریان‌کلی‌ذره‌‌

‌‌‌(21‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌r
t

n

t

n

t

p

t

p
eJJJ

i

ii

i

ii

i

ii

i

ii
i

p

i

n

i 




























 1111

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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 60  ‌1041،‌پاییز‌و‌زمستان‌2ۀ،‌شمار‌‌6جلدهای‌نوین‌فیزیک‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌پژوهش

 6و باز ترکیب از طریق حالتهای انتقال بار 3باز ترکیب دوتایی

(.‌این‌فرایند‌معادل‌2بازترکیب‌جفت،‌همان‌بازترکیب‌یک‌الکترون‌با‌یک‌حفره‌که‌از‌برانگیزش‌نوری‌ایجاد‌شده‌اند،‌است)شکل‌‌‌‌

)‌(‌در‌رقابکت‌بکا‌تفکیکک‌‌‌‌relax)‌اتصال‌ناهمگون‌دهنده‌و‌پذیرنده‌می‌باشد.‌در‌شکل‌زیر‌واهلشبا‌واهلش‌یک‌حالت‌انتقال‌باردر‌

diss:احتمال‌تولید‌حامل‌بار‌را‌نتیجه‌می‌دهد‌)‌

(22‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)
relaxdiss

dissp





‌‌‌

اونسکاگر‌‌‌برای‌توصیف‌وابستگی‌نرخ‌تفکیک‌به‌دما‌و‌میدان‌حالت‌انتقال‌بار‌به‌ککار‌مکی‌رود.‌‌‌6بران‌-پس‌عمدتا‌مدل‌اونساگر‌‌‌‌‌‌‌

این‌تئوری‌را‌برای‌بازترکیب‌یون‌ها‌تحت‌شرایط‌مرزی،‌بازترکیب‌در‌فاصله‌صفر‌یون‌ها‌بسط‌داد.‌بران‌ایکن‌مکدل‌را‌بکرای‌حالکت‌‌‌‌‌

‌[.12و13]دود‌به‌کار‌بردانتقال‌بار‌با‌طول‌عمر‌مح

‌

),((، وحاملین بارX)CT(، حالتهای s( :نرخ برهمکنش اکسایتون ها)3شکل) Pnپذیرنده. بازترکیب -در اتصال دهنده

 (Fمی تواند وابسته میدان باشد.)Xبیان می شود. تفکیک  relaxجفت توسط 

                                                           
3
 Geminate recombination 

4
 Charge transfer state(CT) 

5
 Onsager-Braun-Model 
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 17    ...سی‌اثرات‌آلایش‌و‌بازترکیببرر

بطور‌خاص‌در‌توده‌با‌پیوند‌ناهمگون،‌توصیف‌افزایش‌میدان‌تفکیکی‌به‌آسانی‌نمی‌تواند‌باشد،‌زیرا‌اتصال‌دهنده‌و‌پذیرنده‌هکردو‌‌

بکران‌بکرای‌بیکان‌کیفیکت‌تکاثیر‌‌‌‌‌‌-بطور‌تصادفی‌جهت‌گیری‌می‌شوند‌ودر‌یک‌بعد‌بر‌میدان‌الکتریکی‌عمود‌نیستند.‌مدل‌اونسکاگر‌

VJنحنی‌مشخصه‌فرایند‌بازترکیب‌جفت‌بر‌روی‌م [.10]نیز‌به‌کار‌می‌رود.‌معادله‌نرخ‌تفکیک‌بصورت‌زیر‌بیان‌می‌شود 

‌(23‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
b

bJ
e

a

TkE

diss
BB

2

)22(

4

3 1/

3










‌‌‌

‌،ثابت‌بازترکیب‌دومولکولی...
180183

1
432

1 
bbb

bJ8(تابع‌بسکل‌مرتبکه‌اول‌و‌‌‌‌/( 22

0

3 TkFeb Brو‌‌

انرژی‌پیوندی‌کولنی‌
a

e
E

r

B
 0

2

4
که‌‌‌(aاست.‌تناسب‌‌‌)فاصله‌داخلی‌بین‌بار‌مثبت‌ومنفیdissبا‌‌بطور‌مسکتقیم‌از‌‌‌

2شرط‌تعادل‌

0 idiss nX  0با‌چگالیهای‌تعادلی‌برای‌حالتهای‌انتقال‌بار‌‌Xو‌چگالی‌حاملین‌بار‌آزاد‌‌inناشی‌می‌شکود‌ککه‌‌‌‌

‌[.16]توسط‌دینامیک‌بازترکیب‌و‌یا‌تفکیک‌در‌یک‌نمونه‌ودر‌یک‌دمای‌خاص‌تعریف‌می‌شود

)1(با‌عامل‌‌Rو‌بازترکیب‌‌p(‌توسط‌معادلهGنرخ‌تولید‌حامل‌بار‌در‌یک‌توده‌با‌اتصال‌نا‌همگون) p‌:تصحیح‌می‌گردد‌

‌(20‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)1(, 00 pRRpGG ‌‌

‌[.16]نرخ‌بازترکیب‌دومولکولی)مستقیم(‌است‌0R(‌وCTنرخ‌تولید‌حالتهای‌انتقال‌بار)‌0Gکه

),(هم‌بصورت‌تابع‌توزیع‌‌pدر‌این‌فرایند‌ها‌فاصله‌بین‌حاملین‌بار‌بطور‌بی‌نظم‌بوده‌و‌ xafحول‌فاصله‌نرمال‌‌aبیکان‌مکی‌‌‌‌

‌شود‌که‌احتمال‌کلی‌تفکیک‌به‌صورت‌رابطه‌زیر‌خواهد‌بود:‌

‌‌‌(26)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌



0

),(),,(),,( dxxafFTxpFTaP‌‌

),(که‌تابع‌توزیع‌ xaf‌:بصورت‌زیر‌بیان‌می‌شوند‌

‌‌‌(26‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
22 /2

3

4
),( axex

a
xaf 


‌‌‌

‌(‌بصورت‌رابطه‌زیر‌بیان‌می‌گردد:Xبا‌در‌نظر‌گرفتن‌شرایط‌فوق،‌معادله‌پیوستگی‌برای‌اکسایتون‌های‌انتقال‌بار)‌

‌‌‌(27‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌RXXR
dt

dX
dissrelaxsep  ‌
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sepsepRاین‌معادله‌شامل‌قسمتهای‌‌جدایی‌اکسایتون‌ها‌ و‌بازترکیب‌حاملین‌بار‌آزاد‌recR برای‌حالتهای‌انتقال‌بکار‌و‌‌‌

واهلش‌و‌تفکیک‌می‌باشد.‌معادله‌فوق‌به‌راحتی‌می‌تواند‌با‌جاگذاری‌
t

X




به‌جای‌‌

dt

dX
‌[.17و‌15]مورد‌ارزیابی‌قرار‌گیرد‌

 : نتایج و بحث

در‌بیشتر‌مدل‌ها‌و‌مطالعات‌نظری‌ارائه‌شده،‌ناحیه‌فعال‌در‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌را‌به‌صورت‌ذاتی‌فرض‌می‌نمایند‌حال‌

پلیمرها‌برای‌مطالعه‌بهتر،‌آنکه‌این‌فرض‌برای‌مطالعه‌و‌بهینه‌سازی‌آنها‌دارای‌اشکالاتی‌می‌باشدو‌می‌بایست‌سهم‌آلاییده‌کردن‌

(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌این‌ساختار‌شامل‌ناحیه‌فعال‌با‌ساختار‌توده‌3ساختار‌مورد‌مطالعه‌در‌شکل)شود.‌‌می‌شود‌در‌نظر‌گرفته

‌نانومتر‌می‌باشد.‌‌144به‌ضخامت‌‌P3HT:PCBMای‌

‌

‌

 P3HT:PCBM فرایند انتقال بار در پلیمر (و ج سازی و ب: الف( شکل طرحواره ساختار مورد استفاده در شبیه( 6شکل )

‌

‌

‌

‌
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 سازی: پارامترهای فیزیکی مورد استفاده در شبیه1جدول

 واحد مقدار‌نماد پارامتر

pµ‌6-14×2 تحرک‌حفره  cm
2
/Vs 

‌nµ تحرک‌الکترون
0-14×2  cm

2
/Vs 

 e بار‌الکتریکی
19-14‌×642/1  C 

‌0ε ضریب‌گذردهی‌خلا
10-14×56/5  C

2
/Nm

2 

گذردهی‌نسبیضریب‌  ε‌6 - 

‌k ثابت‌بولتزمن
23-14×35/1  m

2
 kg s

-2
 K

-1
 

 T‌344 K دما

 x‌144 nm ضخامت

‌r ضریب‌لانگوین
12-14‌×96/1  - 

 Pin شدت‌تابشی‌خورشید
504 

Wm
-2 

‌

در‌این‌بخش‌چگالی‌حاملین‌را‌در‌بازه‌ای‌انتخاب‌می‌نماییم‌که‌از‌نظر‌تجربی‌نیز‌قابل‌حصول‌باشند.‌بدین‌منظور‌چگالی‌حاملین‌

cm ‌تا‌‌p ‌(Np)‌1417نوع‌
cm و‌6‌‌،1415×‌1417(‌‌در‌سه‌مقدار‌‌Nd)‌nو‌چگالی‌حاملین‌نوع‌‌3‌1419-

انتخاب‌می‌‌6×‌3‌1415-

‌cmراNp تاثیر‌افزایش‌‌(0)نماییم.‌در‌شکل‌
-3‌1417‌×6‌Nd=بر‌چگالی‌حاملین‌الکترون‌و‌حفره‌نسبت‌به‌ضخامت‌ناحیه‌فعال‌‌

‌نانومتر‌به‌عنوان‌کاتد(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌‌144به‌عنوان‌آند‌تا‌‌4)نقطه‌

‌
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‌

cmدرNpچگالی حاملین الکترون )خط چین( و حفره )خط ممتد(نسبت به افزایش : تغییرات ( 1)شکل 
-3  1111 ×1 Nd= در

 را نشان می دهد.Npجهت فلش ها افزایش ای .ضخامت ناحیه فعال در سلول خورشیدی آلی توده 

،‌چگالی‌الکترون‌ها‌در‌آندافزایش‌می‌یابد‌و‌به‌pهمانظور‌که‌در‌شکل‌فوق‌دیده‌می‌شود،‌با‌افزایش‌چگالی‌حاملین‌آلایش‌نوع‌

برابری‌چگالی‌حاملین‌بار‌الکترون‌و‌حفره‌که‌در‌ابتدا‌‌‌Npمی‌رسد.‌با‌افزایش‌تدریجی‌‌‌Npبیشینه‌مقدار‌آن‌در‌بیشترین‌مقدار‌

به‌طور‌تقریبی‌در‌نقطه‌میانی‌ناحیه‌فعال‌است،‌به‌سمت‌آند‌حرکت‌می‌نماید‌ولی‌با‌افزایش‌بیشتر،‌این‌برابری‌به‌سمت‌آند‌تغییر‌

ن‌حفره‌شده‌در‌نتیجه‌به‌علت‌فزونی،‌این‌حاملین‌می‌توانند‌به‌کاتد‌،‌باعث‌افزایش‌حاملیpمی‌نماید.‌در‌واقع‌افزایش‌حاملین‌نوع‌

‌نزدیک‌تر‌شوند.‌

را‌افزایش‌می‌دهیم،‌نمودار‌تغییرات‌چگالی‌حاملین‌بار‌را‌نسبت‌به‌ناحیه‌فعال‌بدست‌می‌‌nبرای‌حالتی‌که‌چگالی‌حاملین‌نوع‌

cm(‌این‌نمودار‌را‌در‌حالتی‌که‌0آوریم.‌شکل)
-3‌1415

Nd=(‌نیز‌حاملین‌حفره‌با‌افزایش‌3شان‌می‌دهد.‌مانند‌شکل)می‌باشد،‌ن‌

Np‌.افزایش‌می‌یابد‌
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 15    ...سی‌اثرات‌آلایش‌و‌بازترکیببرر

 

cmدرNpچگالی حاملین الکترون و حفره نسبت به افزایش : تغییرات (4شکل )
-3  1118

Nd= در ضخامت ناحیه فعال در

 را نشان می دهد.Npجهت فلش ها افزایش سلول خورشیدی آلی توده ای 

(،‌ولتاژ‌Jscمعادلات‌سوق‌و‌پخش‌می‌توان‌پارامترهای‌اساسی‌سلول‌خورشیدی‌نظیر‌جریان‌مدار‌کوتاه‌)‌حال‌با‌استفاده‌از‌روابط

نشان‌‌Npرا‌نسبت‌به‌افزایش‌چگالی‌‌Jsc(‌تغییرات‌6(‌را‌محاسبه‌نمود.‌شکل‌)η(،‌و‌بازده‌)FF(،‌فاکتور‌پرشوندگی‌)Vocمدار‌باز‌)

‌نتایج‌شبیه‌سازی‌نشان‌می‌دهد‌که‌افزایش‌ ‌Ndمی‌دهد. ‌کاهش‌ ‌افزایش‌یا ‌افزایش‌Jscتاثیری‌در ‌با به‌‌Np،‌Jscنداشته‌است.

،‌جریان‌نوری‌به‌حد‌بیشینه‌ای‌می‌رسد‌و‌بعد‌از‌آن‌دارای‌مقدار‌‌‌Npصورت‌سهمی‌وار‌افزایش‌می‌یابد‌ولی‌با‌افزایش‌بیشتر

ها‌در‌نیم‌رساناهای‌آلی‌بسیار‌اندک‌بوده‌و‌لذا‌تزریق‌چنین‌چگالی‌جریان‌زیادی‌‌ها‌و‌حفره‌ثابتی‌می‌شود.‌تحرک‌پذیری‌الکترون

 فصل نبودن مطلوب تنهابه امرنه واهد‌شد.اینها‌به‌ماده‌آلی‌بطور‌غیر‌قابل‌اجتنابی‌منجر‌به‌تجمع‌بار‌در‌ماده‌آلی‌خ‌از‌الکترود

در‌‌pشود.‌در‌واقع‌چگالی‌حاملین‌نوع‌‌می داده نسبت آلی های‌لایه بین سدهای‌انرژی به همچنین بلکه آلی الکترود/‌ماده مشترک

‌نتیجه‌باعث‌کاهش‌میزان‌ ‌در ‌در‌لایه‌فعال‌سلول‌کاهش‌داده‌و سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌به‌صورت‌نسبی‌ناحیه‌بارفضایی‌را

‌ ‌مقدار‌بیشینه‌ای‌)در‌حدودبازترکیب‌حاملین‌شده‌و‌درنتیجه‌جریان‌افزایش‌می‌یابد. /2این‌افزایش‌جریان‌تا cmmA3/11‌)

‌ثابت‌می‌ماند.‌‌‌Jscنمی‌تواند‌باعث‌کاهش‌میزان‌بازترکیب‌شده‌و‌در‌نتیجه‌‌Npادامه‌پیدا‌می‌کند‌ولی‌افزایش‌بیشتر‌
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‌

 در سلول خورشیدی آلی توده ایNpنسبت به افزایش چگالی حاملین Jsc: منحنی تغییرات (1)شکل 

‌

‌به‌صورت‌زیر‌با‌پارامترهای‌فیزیکی‌ماده‌مورد‌استفاده‌متناسب‌است:‌Vocبه‌طور‌نظری‌

(25‌‌)‌‌‌‌‌)ln(
np

NN
TkEqV

dp

Bgoc  

رابطه‌مستقیمی‌با‌باند‌انرژی‌ماده‌داشته‌و‌همچنین‌با‌افزایش‌دما‌انتظار‌میرود‌که‌کاهش‌داشته‌‌Vocهمانطور‌که‌دیده‌می‌شود،‌

‌این‌وجود‌تغییرات‌آن‌نسبت‌به‌ ‌ولی‌با مستقیم‌نمی‌باشد‌و‌به‌مدل‌های‌بازترکیب‌مورد‌استفاده‌در‌محاسبات‌Ndو‌‌Npباشد.

‌وابسته‌است‌که‌می‌بایست‌به‌صورت‌خودسازگار‌محاسبه‌گردد.‌‌

نشان‌داده‌شده‌است.‌همانطور‌که‌در‌‌p،‌برای‌تغییرات‌چگالی‌آلایش‌نوع‌Nd(،‌تغییرات‌ولتاژ‌مدار‌باز‌را‌در‌سه‌حالت‌7در‌شکل‌)

،‌Npافزایش‌می‌یابد‌ولی‌در‌قسمت‌اعظم‌بازه‌ی‌Vocهای‌متفاوت،‌‌Ndدر‌‌Npاین‌شکل‌دیده‌می‌شود،‌در‌حالت‌کلی‌با‌افزایش‌

Voc‌‌ ‌نوع ‌یا ‌حاملین‌دهنده ‌چگالی‌بیشتر n‌(cmدر
-31415‌ ‌افزایش‌6× ‌با ‌می‌باشد. ‌حالت‌دیگر ‌دو ‌از ‌کمتر ،‌ )Np‌‌ ‌1417از

1419تا
cm

-3‌،Vocبه‌میزان‌دوبرابر‌افزایش‌می‌یابد‌که‌نشان‌می‌دهد‌برای‌افزایش‌میزان‌‌Vocمی‌بایست‌نیم‌رساناهای‌پلیمری‌‌

‌مورد‌استفاده‌در‌ناحیه‌فعال‌را‌به‌صورت‌آلاییده‌شده‌استفاده‌نمود.‌
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‌

 مختلف. Ndدر سه  توده ایدر سلول خورشیدی آلی Npنسبت به افزایش چگالی حاملین Voc: منحنی تغییرات ( 8)شکل 

‌

‌محاسبه‌ی‌ ‌همان‌‌Vocو‌Jscبا ‌شکل)‌FFمی‌توان‌ضریب‌پرشوندگی‌یا ‌محاسبه‌نمود. ‌نسبت‌به‌‌FF(‌منحنی‌تغیییرات‌5را را

‌نشان‌می‌دهد.‌Np افزایش‌چگالی‌حاملین‌

 

 مختلف. Nd. در سه در سلول خورشیدی آلی توده ایNpنسبت به افزایش چگالی حاملین FF: منحنی تغییرات (8)شکل 

‌
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به‌صورت‌سهمی‌وار‌تغییر‌پیدا‌می‌کند‌که‌این‌منحنی‌ها‌دارای‌یک‌مقدار‌بیشینه‌‌FFمنحنی‌‌Npدر‌ساختار‌مورد‌نظر‌با‌افزایش‌

cmدر‌حدود‌بازه‌ی‌
-31415×6=‌Npهمواره‌کمتر‌از‌دو‌حالت‌دیگر‌می‌باشدکه‌‌می‌باشد.‌همانظور‌که‌دیده‌می‌شود‌‌.‌

‌
 نتیجه گیری

عملکرد‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌توده‌ای‌به‌طور‌مستقیم‌به‌روش‌ساخت،‌ویژگی‌های‌مواد‌و‌مشخصات‌فیزیکی‌و‌جغرافیایی‌

‌یکی‌از‌عوامل‌مهم‌در‌ویژگی‌های‌مواد‌مورد‌ ‌مورد‌استفاده‌وابسته‌می‌باشد. ...‌ ‌دمای‌محیط‌و مانند‌شدت‌تابش‌نور‌خورشید،

می‌باشد.‌برخلاف‌سلول‌های‌خورشیدی‌معدنی،‌پلیمرهای‌‌p و‌‌ nساناهای‌نوع‌استفاده‌در‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلایش‌نیمر

نیمرسانای‌مورد‌استفاده‌در‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌به‌صورت‌ذاتی‌غیر‌آلاییده‌سنتز‌می‌شوند.‌با‌این‌حال‌یافته‌های‌تجربی‌

بهبود‌عملکرد‌آن‌می‌شود.‌برای‌آلاییده‌‌نشان‌می‌دهد‌که‌آلاییده‌کردن‌مواد‌مورد‌استفاده‌در‌سلول‌های‌خورشیدی‌آلی‌باعث

‌نمک‌ها‌و‌...‌در‌حین‌سنتز‌وجود‌ کردن‌نیمرساناهای‌پلیمری‌روش‌های‌مختلفی‌مانند‌اضافه‌نمودن‌مواد‌فعال‌کننده‌سطحی،

تار‌پلیمر‌دارد،‌ولی‌اضافه‌کردن‌این‌مواد‌جهت‌آلاییده‌کردن‌مواد‌پلیمری‌باعث‌به‌وجود‌آمدن‌ناکاملی‌ها‌و‌نواحی‌باردار‌در‌ساخ

(‌و‌یا‌حذف‌nنیز‌می‌شوند.‌با‌اضافه‌نمودن‌برخی‌ناخالصی‌ها‌می‌توان‌باعث‌انتقال‌الکترون‌به‌نواحی‌رسانای‌الکترون‌)آلایش‌نوع‌

(‌گردید.‌با‌وجود‌اینکه‌بیشتر‌نیمرساناهای‌معدنی‌را‌می‌توان‌به‌pالکترون‌در‌ناحیه‌رسانایی‌حفره‌جهت‌تولید‌حفره‌)آلایش‌نوع‌

آلاییده‌نمود(،‌در‌حال‌حاضر‌ماده‌مناسبی‌‌pرا‌نمی‌توان‌به‌راحتی‌به‌صورت‌نوع‌‌GaNآلاییده‌کرد‌)‌p و‌‌nت‌نوع‌هر‌دو‌صور

‌در‌نیم‌رساناهای‌آلی‌یافته‌نشده‌است.‌‌nجهت‌آلایش‌نوع‌

‌
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Investigation of the Effects of Doping and Recombination of 

Charge Carriers in Polymer Bulk Heterojunction 

P3HT:PCBM Solar Cells 

Ali Mahmoudloo 

Department of Physics Education, Farhangian University, P.O. Box 14665-889, Tehran, Iran 

 

Abstract 

Properties of charge carriers transport in organic semiconductors depend on the presence and 

distribution of trap sites. As we know, traps are the result of disorder in polymer molecules and chains 

caused by physical or chemical impurities in the structure of organic semiconductors. From the point 

of view of crystal defects that cause changes in energy levels and create an energy gap in the band 

theory, The transport properties of the charge carriers in these types of systems will also undergo 

changes, and the most important parameter will be localized or getting trapped in the conduction 

process. In this paper, we have investigated the effects of basic parameters on the performance of 

heterojunction organic solar cells as well as charge transfer using different carrier recombination 

models. In order to simulate these processes, we have studied the basic parameters of bulk organic 

solar cells with P3HT:PCBM structure by using the self-consistent solution of drift- diffusion 

equations and Poisson's equation, as well as using different recombination models through the finite 

element method. We have also investigated the effects of n-type and p-type impurity in the polymers 

used in a bulk organic solar cell with P3HT:PCBM structure by using the drift-diffusion model and 

the use of different models presented for the recombination of charge carriers. In most of the presented 

theoretical models and studies, the active area in organic solar cells is assumed to be intrinsic, while 

this assumption has some problems for their study and optimization, and the contribution of doping 
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polymers. The studied structure is shown in figure (3). This structure includes the active area with a 

P3HT:PCBM bulk structure with a thickness of 100 nm. 

Key words: Polymer Solar Cell, drift – diffusion Model, charges Transport, charge Carrier 

Recombination, geminate Combination 
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