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ÖZET  

 
FULLEREN İÇERMEYEN AKSEPTÖR TİPLİ MOLEKÜLLERİN ORGANİK GÜNEŞ 

PİLLERİNDE KULLANIMI 
 

Mehmet KAZİCİ 
 

Fizik Anabilim Dalı 
Doktora Tezi 

 
Tez Danışmanı: Prof. Dr. Serap GÜNEŞ 

 

Fulleren içermeyen çözünebilir akseptör tipli moleküller, kolay sentezlenmeleri, düşük 
maliyetli olmaları, UV bölgedeki soğurmaları ve elektronik enerji seviyelerinin (HOMO-
LUMO) kolay ayarlanabilir olması gibi özellikleri sayesinde organik güneş pili 
uygulamaları için kayda değer bir şekilde ilgileri üzerine çekmektedir.  

Bu tezde, güçlü elektron çekme özelliğine sahip siyano (CN) grubu içeren çözünebilir 
fulleren olmayan yeni CPCPFA ve BPCPFA küçük moleküllerinin, yapısal, spektroskopik 
ve elektronik özellikleri hem teorik hem de deneysel olarak incelendi. CPCPFA ve 
BPCPFA küçük molekülleri ile birlikte P3HT ve AnPV-stat polimerleri donör olarak 
kullanılarak ilk kez, hem geleneksel, hem de tersine çevrilmiş yapılarda organik güneş 
pilleri üretildi. XRD, SEM ve AFM ölçümleri kullanılarak aktif tabakalardaki yapısal ve 
morfolojik özellikler incelendi. AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA karışımları 
içeren tersine çevrilmiş organik güneş pillerinde sırasıyla 1112 mV ve 1059 mV yüksek 
açık devre gerilim (Voc) değerleri elde edildi. 

Bu tez çalışmasının son kısmında, fulleren içermeyen, FTTB akseptör molekülü için, 
Yoğunluk Fonksiyonel Teori (DFT) metodu kullanılarak, HOMO-LUMO enerji seviyeleri 
hesaplandı. Tersine çevrilmiş organik güneş pillerinde, dört farklı elektron taşıyan 
tabaka (PEIE, PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE) için ilk kez P3HT:FTTB (Donör:Akseptör) 
karışımı kullanılıp aygıtlar üretildi. Üretilen aygıtlar için IPCE, SEM ve AFM ölçümleri 
alınarak fotovoltaik ve morfolojik özellikler incelendi. P3HT:FTTB karışımının aktif 
tabaka olarak kullanıldığı tersine çevrilmiş organik güneş pillerinde % 2,0 verim 
değerlerine ulaşıldı. 

Anahtar Kelimeler: Geleneksel ve Tersine çevrilmiş Organik Güneş Pilleri, Fulleren 
Olmayan Akseptör, Siyano (CN), Yoğunluk Fonksiyonel Teori (DFT) 
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ABSTRACT 

 
USE OF NON-FULLERENE TYPE ACCEPTOR MOLECULES IN ORGANIC 

SOLAR CELLS 
 

Mehmet KAZİCİ 
 

Department of Physics 
Ph.D. Thesis 

 
Adviser: Prof. Dr. Serap GÜNEŞ 

 

Soluble non-fullerene acceptor type molecules have attracted significant attention due 
to their easy synthesis, low cost, high absorption in the UV region and easily tailored 
electronic energy levels (HOMO-LUMO) for organic solar cell applications. 

In this thesis, structural, spectroscopical and electronic properties of novel soluble 
non-fullerene CPCPFA and BPCPFA small molecules, which contain strong electron 
withdrawing cyano (CN) groups, have been investigated both theoretically and 
experimentally. Both traditional and inverted type organic solar cells have been 
fabricated using small molecules of CPCPFA and BPCPFA with P3HT and AnPV-stat 
polymers as donors for the first time. Morphological and structural properties of active 
layers have been investigated using XRD, SEM and AFM measurements. Inverted 
organic solar cells that contain AnPV-stat:CPCPFA and AnPV-stat:BPCPFA mixtures yield 
high open circuit voltages (Voc) of 1112 mV and 1059 mV, respectively. 

Finally, HOMO-LUMO energy levels have been calculated for non-fullerene acceptor of 
FTTB using density functional theory (DFT). In inverted type organic solar cells, four 
different electron transport layers (PEIE, PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE) have been used 
to produce P3HT:FTTB (Donor:Acceptor) blend devices for the first time. 
Morphological and photovoltaic properties have been studied by means of IPCE, SEM 
and AFM measurements. We achieved power conversion efficiency of 2.0% for 
inverted type organic solar cells in which P3HT:FTTB blend is used as active layer. 

Keywords: Conventional and Inverted Organic Solar Cells, Non-fullerene Acceptor, 
Cyano (CN), Density Functional Theory (DFT) 
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BÖLÜM 1 

GİRİŞ 

 
Enerji, modern toplumların ekonomik ve sosyal gelişimleri için önemli bir etken olarak 

görülmektedir. İnsanların yaşam kalitelerini iyileştirmek için gelişen teknoloji alanları, 

aynı zamanda enerji ihtiyacında da ciddi bir artışa neden olmaktadır. Günümüzde en 

çok kullanılan enerji kaynakları arasında bulunan fosil yakıtların tükenmek üzere 

olması, ciddi çevre kirliliğine neden olmaları ve kendilerini yenileme sürelerinin çok 

uzun yıllar alması, bilim insanları için temiz ve yenilenebilir enerji kaynakları üzerinde 

araştırmalar yapılmasını vazgeçilmez hale getirmektedir. Güneş enerjisi yenilenebilir 

enerji kaynakları arasında en güçlü olanıdır. Yeryüzüne düşen günlük güneş enerjisi 

miktarı insanlığın şu anda tüketmiş olduğu enerjinin yaklaşık 6000 katı kadardır [1]. Bu 

durum, artan enerji ihtiyacının giderilmesi için büyük bir çözüm merkezi olarak 

görülmektedir.   

Güneş tarafından salınan fotonlardan yararlanarak elektrik enerjisi üreten aygıtlar 

fotovoltaik aygıtlar olarak tanımlanır.  Fotovoltaik teknolojisi enerji endüstrisinde 

büyük bir pazara sahiptir. Yarı iletken malzemeler kullanılarak üretilen üç farklı nesil 

fotovoltaik üzerinde bilim insanları araştırmalar yapmaktadır. İlk-nesil fotovoltaikler, 

silisyum temelli yarı iletken teknolojisine dayanmaktadır. Bu nesilde üretilen aygıtlar 

dayanıklı ve güvenilirdir ancak silisyum temelli malzemelerin üretimi zor ve pahalıdır 

[2].  İkinci-nesil güneş hücrelerinde ucuz yarı iletken malzemeler kullanılıp düşük 

maliyetli altlıklar üzerine ince filmler kaplanarak aygıt üretimi yapılmaktadır [3]. İlk ve 

ikinci nesil fotovoltaikler yüksek verim değerlerine sahip olmalarına rağmen yüksek 

üretim maliyetleri ve zor üretimleri yüzünden, bilim insanlarını bu problemlerin 

çözümü için yeni üretim metotları bulmaya yönlendirmiştir. Bu durum üçüncü-nesil 
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fotovoltaiklerin doğuşuna neden olmuştur. Son 20 yıldan beri üçüncü-nesil 

fotovoltaikler, düşük maliyet, esneklik ve kolay üretim gibi avantajları sayesinde 

oldukça bir şekilde ilgi görmektedir [4]. Üçüncü-nesil fotovoltaikler de yüksek verimli ve 

düşük maliyetli aygıtlar üretmek için, organik yarı iletken malzemeler ve teknolojiler 

kullanılır [5].  

Organik tabanlı güneş pillerinde kullanılan malzemeler, yük taşıma özelliklerine göre 

donör (elektron veren) ve akseptör (elektron alan) olmak üzere ikiye ayrılır. Donör ve 

akseptör tipli organik yarı iletkenlerin dizaynı ve işlevleri fotovoltaik aygıt 

performanslarında kilit rol oynamaktadır. Bundan dolayı, organik fotovoltaik 

uygulamalarda aygıt performanslarının iyileştirilmesi hedef alınarak organik yarı iletken 

malzeme teknolojisi üzerine araştırmalar yapılmaktadır.  

Organik moleküllerde konjüge pi (π) elektron sisteminin varlığı malzemenin ilgi çekici 

optik ve elektriksel özelliklere sahip olmasına yol açmaktadır. Organik yarı iletkenlerin 

büyük bir kısmı donör özelliğine sahip ve optik bant aralıkları yaklaşık olarak 2 eV 

civarındadır. Bu değerin (2 eV), Silisyum (Si) enerji bant aralığından (1.1 eV) daha büyük 

olması sebebiyle güneş tarafından gelen fotonların soğurulması kısıtlıdır. Ancak, 

kimyasal sentez metotları sayesinde düşük maliyetler ile organik yarı iletkenlerin 

sentezlenebilir olması, bant yapılarını değiştirmede kolaylıklar sağlamakta, esnek 

tabanlara ve geniş yüzeylere uygulanabilirlikleri, endüstri ve bilimde geniş çaplı 

araştırmalar yapılmasına ilham kaynağı olmaktadır [6].  

Organik donör moleküllerin, fotovoltaik aygıt performanslarında daha etkili 

olabilmeleri için, yeni yapılar tasarlanıp bant aralıkları düşürülerek birçok bilimsel 

araştırma yapılmıştır [7]. Son birkaç yılda geliştirilen yeni organik donör tipli yarı iletken 

malzemelerin ışığı iyi soğurmaları, düşük bant aralıkları, yüksek deşik mobiliteleri ve 

ayarlanabilir elektronik enerji seviyeleri gibi özellikleri sayesinde, tek eklemli organik 

güneş pillerinde güç dönüşüm verimi, %10’u geçmiştir [8-11]. Üçüncü-nesil 

fotovoltaikler için yapılan çalışmalar ilk ve ikinci nesil fotovoltaiklere kıyasla daha düşük 

verim değerleri ile başlamasına rağmen,  son 20 yılda organik güneş pilleri üzerine 

yapılan araştırmalar sayesinde, %15’lik güç dönüşüm verimi değerlerine ulaşılmıştır 

[12].  

Organik fotovoltaik uygulamalarda akseptör olarak, donör malzemeye ultra hızlı yük 

geçişi yapabilmeleri sayesinde çoğunlukla fulleren türevi moleküller kullanılmaktadır. 
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Ancak fulleren tipli malzemelerin, düşük soğurma, yüksek maliyet, havada çabuk 

bozulma ve elektronik enerji seviyelerinin zor ayarlanabilir olmaları gibi negatif 

özellikleri yüzünden yeni akseptör malzeme arayışı içerisine girilmiştir. Fulleren türevi 

akseptörlerde bahsedilen eksiklikleri gidermek için yeni, fulleren içermeyen akseptör 

malzemeler tasarlanmaya ve sentezlenmeye başlanmıştır. Fulleren içermeyen küçük 

akseptör moleküller kullanılarak organik güneş pillerinde kısa süre içerisinde %13 verim 

değerlerine ulaşılmıştır [13]. Bu durum, yeni, fulleren içermeyen akseptör malzemeleri 

oldukça değerli kılmaktadır. Bu tez çalışmasındaki motivasyon, yeni, fulleren içermeyen 

akseptör moleküllerin tasarlanması ve organik fotovoltaik uygulamalarda 

kullanılmasıdır. 

1.1  Literatür Özeti 

Fotovoltaik etki ilk olarak 1839 yılında, Alexandre-Edmond Becquerel tarafından 

gözlemlendi [14]. İlk fotovoltaik pillerde, n ve p tipli Si temas haline getirilerek P-N 

ekleme sahip modern fotovoltaik teknolojiler geliştirildi [15].  

Birinci nesil Silisyum tabanlı güneş pilleri, 

 Tek kristal Silisyum  

 Çok kristal Silisyum 

olmak üzere iki alt kategoriye ayrılmaktadır. Tek kristal silisyum güneş pillerinde aygıt 

tek tip kristal içerirken, çok kristal silisyum aygıtlar farklı büyüklükte kristal tanecikleri 

içermektedir. Tek kristal ve çok kristal silisyum tabanlı aygıtlar, sahip oldukları yüksek 

verim değerleri sayesinde, fotovoltaik pazarında en büyük yere sahiptir [16].   

İlk olarak 1954 yılında, tek kristal silisyum kullanılarak, %6 ticari verime sahip, birinci 

nesil güneş pilleri üretildi [17]. Daha sonraki on yıl içerisinde aygıtların verim değerleri, 

%15 civarlarına çıkarılarak, çeşitli teknolojik aletlerde güç kaynağı olarak kullanılmaya 

başlandı [18]. Günümüzde tek kristal silisyum güneş pilleri için Trina Solar firması 

tarafından yapılan çalışmalarda, 243,18 cm2 lik büyük bir alana sahip aygıtta,  715,6 mV 

açık devre gerilimi (Voc), 42,27 mA/cm2  kısa devre akım yoğunluğu (Jsc) ve % 82,81 

dolgu faktörü (FF ) parametreleri ile % 25,04 verim değerine ulaşılmıştır [19].  

1970’lerin ortasında, birinci nesil güneş pillerinde silisyumun üretim maliyetini 

düşürmek için çok kristal silisyum yapılar geliştirildi [20,21]. Çok kristal silisyum yapı 
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kullanılarak yaklaşık %15 verim değerleriyle ortaya çıkan fotovoltaik aygıtlar, dikkatleri 

üzerine çekmeye başladı. Tek kristal silisyum güneş pillerinde ışığın daha güçlü 

soğurulabilmesi için daha kalın silisyum tabakalara ihtiyaç duyulmaktadır. Ancak, daha 

kalın Silisyum tabakalara, ortamdaki hidrojen atomlarının difüze etmesi sonucunda, 

kristal yapı zarar gördüğünden, aygıt verimi olumsuz etkilenmektedir. Diğer yandan, 

malzemenin kalın olması malzeme kalitesini olumsuz etkileyebilmektedir. Bu durumda, 

malzeme kalitesinin, aygıt performansı üzerindeki etkisini azaltmanın temel yollarından 

birisi, aygıttaki soğurma kalınlığının azaltılması olacaktır. Çok kristalli silisyum yapılar 

kullanılarak soğurma kalınlığı düşürülerek, aygıt verimi %20 lere kadar çıkarılabilmiştir. 

[22]. 

Silisyum tabanlı güneş pillerinde; 

i-) Yüksek  verim değerlerine ulaşabilmesi için 100 µm den kalın soğurma alanına 

ihtiyaç duyulması 

ii-) Büyük miktarda ve yüksek saflıkta Silisyum ihtiyacından dolayı maliyetlerin ciddi bir 

şekilde artışı 

iii-) Aygıt üretiminde büyük miktarda atık oluşumu 

dezavantajlar olarak görülmektedir [23]. Bu dez avantajlardan dolayı araştırmacılar, 

amorf silisyum (a-Si), mikro-nano kristal silsyum, Kadmiyum Tellür (CdTe) ve Bakır 

İndiyum Galyum Selenit (CIGS) yapılarını içeren ikinci nesil güneş pilleri üzerinde 

araştırmalarını yoğunlaştırmışlardır. 

İkinci nesil güneş pillerinde, ince film teknolojisi kullanılarak fotovoltaik aygıt üretilmesi 

ve maliyetin düşürülmesi hedeflenmektedir. Amorf-silisyum tabanlı güneş pilleri düşük 

malzeme kullanımı, düşük sıcaklık ihtiyacı ve büyük skalalarda üretilebilmeleri gibi 

birçok avantaja sahiptir.  

1976 yılında, David Carlson ve Christopher Wronski, 1 µm kalınlığında amorf silisyum 

ince film kaplayarak, p-i-n tipte ilk amorf silikon güneş pili için %2,4 verim elde ettiler 

[24]. Aynı yıl, a-Si yapıya silan (SiH4) gazı uygulanarak verimler iyileştirildi [25]. Bu işlem 

sonucunda hidrojenleştirilmiş amorf silisyum (a-Si:H) yapı ortaya çıkmıştır. Bundan 

sonra literatürde, amorf silisyum yapıların birçoğu hidrojenleştirilmiş amorf silisyum 

yapı olarak anılmaya başlandı.  

Uzun süre boyunca, a-Si:H güneş pilleri üzerinde araştırmalar devam etmiştir. Bu 

çalışmalardan bazıları katkılama metodları üzerinde odaklanırken, diğerleri hidrojen 
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seyreltme üzerinde yoğunlaştılar [26]. Hidrojen seyreltme durumu kayda değer etkilere 

sahiptir. Hidrojen seyreltme yeterli düzeye ulaştığında, amorf silisyum ince film, mikro 

kristal silisyum filme dönüşmektedir. Hidrojen miktarı, SiH4’e göre arttığında, 

katkılanan silisyum daha çok mikro kristallenmektedir. 2015’te Sai ve arkadaşları 

tarafından yapılan çalışmada, µc-Si:H güneş pilleri için %12 verim değerine ulaşılmıştır 

[27]. 

CdTe direkt bant yapısına sahip (1,45 eV) ve  yüksek soğurma katsayısı, düşük maliyet, 

yüksek kimyasal stabilite gibi özellikleri sayesinde güneş pillerinde ince film formunda 

soğurucu katman olarak kullanılmaktadır [28,29]. 2016 yılında GTM şirketi tarafından 

yapılan açıklamada, CdTe güneş pilleri için % 22,1 verim değerlerine ulaşılmıştır [30]. 

Yüksek verim değerleri, uzun stabilite ve daha düşük maliyetli olma özellikleri 

sayesinde Cu(In,Ga)Se2 (CIGS), güneş pili uygulamaları için önemli malzemeler arasında 

yer almaktadır [31]. 2017 yılında CIGS güneş pilleri için en yüksek verim değeri %22,9 

olarak yayınlanmıştır [32].  

Birinci ve ikinci nesil güneş pillerinin temeli, anorganik malzemelere dayanmaktadır. İlk 

iki nesil güneş pilleri için uygun verim değerlerine ulaşılmasına rağmen, yüksek sıcaklığa 

karşı olan hassasiyetleri, üretim için yüksek sıcaklık işlemine ihtiyaç duymaları ve 

yüksek maliyetli olmaları çözülmesi gereken meseleler arasındadır. Bundan dolayı, 

araştırmacılar alternatif malzemeler ve farklı üretim teknikleri kullanarak birinci ve 

ikinci nesil güneş pillerinde var olan eksikleri ortadan kaldırmayı hedeflemişlerdir. 

Polimerlerin yarı iletken özellik gösterebildiğinin keşfedilmesi, üçüncü nesil güneş 

pillerinin doğmasına neden olmuştur [33]. Konjüge polimerlerden fullerene fotoduyarlı 

elektron transfer olayının keşfi, organik güneş pilleri için en öneml kilometretaşı olarak 

görülmektedir [34,35]. Organik yarı iletkenler, düşük maliyetli, esnek altlıklar üzerine 

uygulanabilirlikleri, fiziksel ve kimyasal özelliklerinin kolaylıkla ayarlanabilirlikleri gibi 

birçok avantaja sahiptirler. Bu sayede, organik güneş pilleri, tandem güneş pilleri, boya 

duyarlı güneş pilleri ve hibrit güneş pilleri gibi birçok, farklı aygıt yapısında 

kullanılabilmektedirler.  

1986 yılında Tang, donör özellik gösteren yarı iletken olarak fitolosiyen ve akseptör 

özellik gösteren yarı iletken olarak perilen türevi iki organik malzemeyi sandviç şeklinde 

ilk kez iki metal kontak arasına kaplayarak, iki katmanlı yapıda organik güneş pili üretip, 

yaklaşık %1 verim değerine ulaştı [36].  
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1990 yılında Hiramoto ve arkadaşları, daha yüksek verim değerlerine ulaşmak için iki 

organik güneş hücresi arasına altın kaplayıp birleştirerek tandem güneş pili ürettiler. 

Her bir hücre, metal içermeyen fitolosiyen ve perilen tetrakarboksil türevi içeren iki 

katmanlı organik güneş piline sahiptir. Birim hücreleri birbirinden, ultra-ince altın 

kaplayarak ayırdılar. Ultra-ince altın tabakayla ayrılan güneş pilinde, fotoakım 

yoğunluğu aradaki altın tabakanın kalınlığına bağlı olsada, foto voltajı neredeyse iki kat 

arttırdılar [37]. 

Konjüge polimerlerdeki foto duyarlı elektronların optik olarak uyarılıp C60 (fulleren) 

molekülüne geçmeleri ve fullerenin fotoiletkenliğinin ciddi bir şekilde artması, polimer-

fulleren tek katlı ve hacim heteroeklem yapıda organik güneş pillerinin gelişmesine yol 

açtı [38]. 1995 yılında Yu ve arkadaşları, poly(2-methoxy-5-(2'-ethyl-hexyloxy)- 1,4-

phenylene vinylene) (MEH-PPV) ve fulleren türevi malzemeleri tek çözücü içerisinde 

aynı anda karıştırıp, donör ve akseptörün tek kat olarak kaplandığı hacim heteroeklem 

yapıda organik güneş pili üreterek yaklaşık %2 verim elde ettiler [39]. 

2001 yılında Peumans ve Forrest, sol-jel yöntemi kullanıp ITO üzerine deşik taşıyan 

tabaka olarak poly(3,4-ethylenedioxythiophene): poly(styrenesulfonate) (PEDOT:PSS) 

kapladılar. Aktif tabaka olarak, sırayla bakır fitalosiyen ve C60 moleküllerini termal 

buharlaştırma yöntemi kullanarak kapladılar. Üst kontak olarak Alüminyum (Al) 

kapladıktan sonra, aygıt için %3,6 verim elde ettiler [40]. 

2003 yılında Padinger ve arkadaşları, donör olarak Poly(3-hexylthiophene) (P3HT) 

polimeri ve akseptör olarak [6,6]-phenyl C61 butric acid methyl ester (PCBM) organik 

molekülünü aynı çözücü içerisinde karıştırıp, hacim heteroeklem yapıda güneş 

pillerinde aktif tabaka olarak kullandılar. Böylece, hacim heteroeklem yapı, donör ve 

akseptörün aynı çözücü içerisinde karıştırılarak film oluşturulması şeklinde geliştirildi. 

Geleneksel yapıda ürettikleri aygıtta üst kontak olarak Alüminyum (Al) kapladılar. Aygıtı 

ürettikten sonra ısıl işlem uygulayarak, verim değerini yaklaşık olarak %3,5 buldular 

[41]. 

2006 yılında Kwanghee Lee ve arkadaşları, geleneksel hacim heteroeklem güneş 

pillerinde, sol-jel yöntemiyle ITO üzerine poly(3,4-ethylenedioxythiophene): 

poly(styrenesulfonate (PEDOT:PSS) kapladıktan sonra aktif tabaka olarak P3HT:PCBM 

karışımı kullandılar. Aktif tabaka üzerine sol-jel yöntemiyle ilk kez TiOx optik aralayıcı 

kullanıp, üst kontak olarak Al kapladılar. Aktif tabaka ve metal kontak arasına kaplamış 



7 
 

oldukları TiOx olan aygıt için yaklaşık %5 verim elde ederek, optik aralayıcı olmayan 

referans aygıta kıyasla verim değerini  %50 iyileştirdiler [42]. 

2012 yılında Letian Dou ve arkadaşları, güneş ışığından daha çok faydalanmak için farklı 

soğurma bantlarına sahip birden çok güneş pilini içinde barındıran tandem güneş pili 

yapısında, dizayn etmiş oldukları yeni düşük bant aralığına (1.44 eV) sahip PBDTT-DPP 

polimerini kullanarak aygıtlar ürettiler. Aynı donör malzemeyi kullanarak tek katlı 

güneş pilleri de üretip kıyaslamalar yaptılar. PBDTT-DPP polimer tabanlı tek katmanlı 

aygıt için yaklaşık %6 verim bulunurken, tandem güneş pili için % 8,62 verim değeri ile 

polimer güneş pillerinde o gün için en yüksek verim değerine ulaştılar [43].  

2012 yılında Zhou ve arkadaşları, FFI-1 isimli CN fonksiyonel grubu içeren fulleren 

içermeyen yeni bir küçük akseptör molekül tasarlayıp sentezlediler. Yeni akseptör için 

yapmış oldukları elektrokimyasal ölçümler ile LUMO enerji seviyesini -3,5 eV olarak 

hesapladılar ve bu değerin donör malzeme olan P3HT’nin LUMO seviyesine uygun 

olduğu anlaşıldı. Donör olarak P3HT kullandıkları hacim heteroeklem organik 

fotovoltaik aygıt için %1,86 verim değeri elde ettiler. Fulleren içermeyen aygıt için elde 

etmiş oldukları 0,76 volt açık devre gerilimi değeri P3HT:PC61BM kullanarak üretmiş 

oldukları referans aygıtın açık devre geriliminden (0,58 V) daha yüksek çıkmıştır. Bu 

durum, uygun LUMO enerji seviyesine sahip fulleren içermeyen akseptör malzemelerin 

tasarlanması ve sentezlenmesi sayesinde yüksek açık devre gerilimleri ile birlikte 

organik fotovoltaiklerde aygıt performansının arttırılabileceğini göstermiştir [44]. 

2013 yılında Yan ve arkadaşları, fulleren içermeyen PDI molekülü için altı farklı dimer 

yapı tasarlayıp sentezlediler. Donör olarak P3HT kullandıkları tersine çevrilmiş organik 

güneş pilleri için %2,3 verim değerine ulaştılar [45].  

2015 yılında Wu ve arkadaşları, diketopirrolopirrol (DPP) tabanlı fulleren içermeyen 

küçük akseptör molekülller geliştirip hacim heteroeklem yapısındaki organik güneş 

pillerinde kullandılar. P3HT:SF-DPPEH (donör-akseptör) karışımının kullanıldığı aygıtta 

Jsc = 6,96 mA/cm2, Voc = 1,10 Volt ve FF (%) = 47,5 fotovoltaik parametreleri ile %3,63 

verim değerine ulaştılar. Yapmış oldukları çalışmada, özellikle SF-DPPEH akseptörünün 

kristal özelliği göstermesi, P3HT ile aralarında nano ölçekte (20-30 nm) faz ayırımı 

oluşmasına neden olmuş ve bunun sonucunda rekombinasyonun azalması, aygıt 

verimini arttırmıştır [46]. 
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2016 yılında Holliday ve arkadaşları, infra-red (IR) bölgede çok iyi soğurma özelliği 

gösteren O-IDTBR ve EH-IDTBR fulleren içermeyen akseptör moleküller sentezlediler. 

Küçük optik bant aralığına sahip yeni akseptör moleküller ile birlikte donör malzeme 

olarak P3HT’yi kullanarak, ITO/ZnO/Aktiftabaka/MoO3/Ag aygıt yapısında tersine 

çevrilmiş organik güneş pilleri ürettiler. O-IDTBR ve EH-IDTBR’nin IR bölgede çok iyi 

soğurma göstermeleri, yüksek elektron mobilitelerine sahip olma gibi özellikleri ve 

P3HT’nin UV bölgede iyi soğurma özelliği sayesinde fotovoltaik aygıt için %6,3 verim 

değeri elde ederek, P3HT kullanılan fulleren içermeyen organik güneş pillerinde o gün 

için en yüksek verim değerine ulaştılar [47].  

2017 yılında Baran ve arkadaşları, IDTBR ve IDFBR fulleren içermeyen akseptör 

moleküllerini farklı oranlarda aynı anda P3HT içerisine karıştırarak (P3HT:IDTBR:IDFBR 

1:0,7:0,3 oranında), ITO/ZnO/ P3HT:IDTBR:IDFBR /MoO3/Ag tersine çevrilmiş organik 

güneş pili aygıt yapısında %7,7 verim değerine ulaştılar.  Aynı çalışmada, PCE10  donör 

polimer molekülü ile birlikte IDTBR ve IDFBR akseptörlerini kullanarak 

(PCE10:IDTBR:IDFBR 1:0,5:0,5 oranında), fotovoltaik aygıt için %11 verim değeri elde 

ettiler [48]. 

Aynı yıl Zhao ve arkadaşları, fulleren içermeyen organik güneş pilleri için yeni bir 

polimer donör (PBDB-T-SF) ve  küçük akseptör molekül (IT-4F) tasarlayıp sentezlediler. 

Donör ve akseptör moleküllerine flor ekleyip florlaştırmanın, soğurma spektrumları, 

moleküler enerji seviyeleri ve mobiliteler üzerine olan etkilerini incelediler. PBDB-

TSF:IT-4F karışımının aktif tabaka olarak kullanıldığı fulleren içermeyen tersine 

çevrilmiş organik güneş pillerinde %13,1 verim değerine ulaştılar [49]. 

2018 yılında Xiaozhou Che ve arkadaşları, tandem güneş pilinde fulleren türevi ve 

fulleren olmayan akseptörler ile birlikte iki farklı donör malzeme kullanarak birbirini 

tamamlayan soğurmalara sahip iki hücre tasarladılar. Görünür soğurma bölgesinde 

aktif olan fulleren tabanlı alt hücre vakum termal buharlaştırma sistemi kullanılarak 

kaplanmıştır. Fulleren tabanlı alt hücre üzerine, infrared soğurma bölgesinde daha çok 

aktif olan fulleren içermeyen akseptör tabanlı hücre, çözelti-işlemi kullanılarak 

kaplanmıştır. Fulleren ve fulleren olmayan akseptörleri aynı anda içerisinde barındıran 

tandem güneş pilleri için ilk kez %15 verim değerine ulaştılar [12]. 
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1.2 Tezin Amacı 

Organik fotovoltaik uygulamalarda, donör malzemeler üzerinde önemli ölçüde 

gelişmeler görülmesine rağmen, akseptör malzemeler üzerindeki ilerlemeler nispeten 

daha yavaştır. Elde edilen verim değerlerinin neredeyse hepsi [6,6]-phenyl-C61-butyric 

acid methyl ester (PC60BM) ve [6,6]-phenyl-C71-butyric acid methyl ester (PC70BM) gibi 

fulleren türevleri olan akseptör malzemelerin kullanılmasıyla elde edilmiştir. Fulleren 

türevi akseptör malzemeler yüksek yük taşıma özelliğine sahip olmalarına rağmen, 

güneş spektrumunu sınırlı olarak soğurmaları, zor sentezlenmeleri, yüksek maliyetleri, 

elektronik enerji seviyelerinin zor modifiye edilmesi ve havada hızlı bir şekilde bozulma 

gibi eksikliklerden muzdariptirler [50]. Bundan dolayı, yeni alternatif akseptör 

malzemelerin geliştirilmesi kaçınılmaz hale gelmektedir.  

Bu tez çalışmasının amacı, güçlü elektron çekme özelliğine sahip siyano (CN) grubu 

içeren, fulleren olmayan yeni akseptör malzemelerin teorik olarak tasarlanıp, deneysel 

olarak sentezlenerek, farklı tiplerde organik güneş pilleri üretip optimum güç dönüşüm 

verimine ulaşmaktır. 

1.3 Hipotez 

Bu çalışmada kullanılacak olan yeni fulleren içermeyen küçük akseptör moleküller için 

DFT yöntemi kullanılarak elektronik bant yapıları ile ilgili ön bilgiler elde etmek, 

fotovoltaik aygıt yapımında kullanılabilecek doğru donör-akseptör çifti seçiminin 

yapılmasını sağlayacaktır. Fulleren içermeyen akseptör kullanılarak üretilen fotovoltaik 

aygıtlarda, fulleren türevi akseptör kullanılan aygıtlardan çok daha yüksek açık devre 

gerilimi değerleri elde edilmesi beklenmektedir. 
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BÖLÜM 2 

ORGANİK GÜNEŞ PİLLERİ 

Organik moleküllerde konjüge pi elektron sisteminin varlığı, malzemenin ilgi çekici 

optik ve elektriksel özelliklere sahip olmasına yol açar. Organik yarı iletken malzemeler 

yük taşıma özelliklerine göre donör ve akseptör olmak üzere ikiye ayrılır. Organik ve 

anorganik yarı iletkenlerde donör/akseptör ve p/n tipli yarı iletken terminolojileri 

farklılık göstermektedir. Organik yarı iletkenler için literatürde elektron veren organik 

yarı iletken malzemeler, donör olarak adlandırılırken elektron alan organik yarı 

iletkenler, ise akseptör olarak adlandırılmaktadır. Donör malzeme aynı zamanda 

elektronunu kaybettiği için organik elektronik literatüründe p-tipli yarı iletken, 

akseptör ise elektron aldığı için n-tipli yarı iletken olarak adlandırılmaktadır. Organik ve 

anorganik yarı iletkenlerin katkılama mekanizmaları birbirinden tamamen farklıdır. 

Ayrıca, donör malzemeler deşik taşınımı yaparken, akseptör malzemeler elektron 

taşınımı yapmaktadır.  Organik yarı iletkenlerin büyük bir kısmı donör özelliğine sahip 

ve optik bant aralıkları yaklaşık olarak 2 eV civarındadır. Organik elektronik 

malzemelerin soğurma spektrumlarının güneş emisyon spektrumuyla optimum ölçüde 

çakışması önem arz etmektedir. Zira, güneşten gelen fotonların elektrona 

dönüştürülmesi açısından (foton hasatlama) bu durum büyük rol oynamaktadır. 

Literatürde sıklıkla kullanılan pek çok yarı iletkenin soğurma aralıkları güneş emisyon 

spektrumu ile karşılaştırıldığında çakışma oranının oldukça düşük olduğu 

gözlenmektedir. Ancak, kimyasal sentez metotları sayesinde düşük maliyetler ile 

organik yarı iletkenlerin sentezlenebilir olması, bant yapılarını değiştirmede kolaylıklar 

sağlamakta, esnek tabanlara ve geniş yüzeylere uygulanabilirlikleri, endüstri ve bilimde 

geniş çaplı araştırmalar yapılmasına ilham kaynağı olmaktadır [6]. 
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Organik fotovoltaikler, güneş enerjisini elektrik enerjisine dönüştürmeye yarayan 

aygıtlardır. Organik donör ve akseptör yarı iletken malzemelerin fotoduyarlı özellikleri 

ile birlikte aralarında yük transferi olayının gerçekleşmesi sayesinde, fotovoltaik 

aygıtlarda elektrik enerjisi üretilmektedir. 

2.1 Donör Malzemeler 

Organik donör yarı iletkenler, yük aktarımının gerçekleşmesini sağlayan tek ve çift bağ 

diziliminde elektron olarak zengin konjuge yapılara sahiptirler [51]. Organik 

fotovoltaiklerde donör malzeme, güneş tarafından yayılan fotonu soğurarak, HOMO 

enerji seviyesindeki elektron LUMO seviyesine uyarılır ve HOMO seviyesinden ayrılan 

elektronun yerine pozitif yüklü bir deşik oluşur. Bu olayın gerçekleşebilmesi için, 

salınan enerjinin donörün HOMO-LUMO elektronik bant aralığındaki enerjiye eşit ya da 

daha büyük olması gerekir. Bundan dolayı, güneş spektrumunun verimli 

kullanılabilmesi için donör malzemenin bant aralığı önem arz etmektedir. Elektronik 

enerji bant aralığının büyük olduğu durumlarda solar spektrumun büyük kısmı 

kullanılamamaktadır. Örneğin 1,1 eV (yaklaşık 1127 nm dalga boyunda fotonun 

enerjisine karşılık gelmekte) bant aralığına sahip bir donör yarı iletken üzerine gelen 

güneş enerjisinin en fazla %77’sini soğurabilir. Bant aralığı 2 eV ve üstünde olan (620 

nm dalga boyundan daha küçük fotonun enerjisi) donör yarı iletken üzerine gelen 

güneş enerjisinin en fazla %30 kadarlık kısmını soğurabilmektedir. Bundan dolayı, 

organik fotovoltaik aygıtlarda, yüksek verim değerlerine ulaşmak için önemli bir kriter, 

geniş spektrumda güneş enerjisini soğurabilecek yeni donör malzemeler geliştirmektir 

[52]. Şekil 2.1’de literatürde organik güneş pillerinde en çok kullanılan polimer donör 

malzemelerin bir kısmı gösterilmektedir [52]. 
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Şekil 2.1. MEH-PPV, MDMO-PPV, CN-PPV, P3HT ve PFDTBT polimer donör moleküllerin 
kimyasal yapısı [52] 

2.2 Akseptör Malzemeler 

Polimerlerden fulleren malzemelere, foto duyarlı elektronların ultra-hızlı bir şekilde 

geçiş yapmalarının keşfi, organik fotovoltaik teknolojisine giriş için büyük bir kapı 

açmıştır. C60’ın çözünürlük özelliğinin kötü olması yüzünden başlangıçta, polimer-

fulleren kullanılan organik fotovoltaiklerde düşük performanslar görülmüş ve bundan 

dolayı çözünübilen tipte fulleren türevleri geliştirebilmenin yolları üzerinde çalışmalar 

yapılmıştır. Bu çalışmalar sonucunda, C60‘a kıyasla hem çok daha iyi akseptör özelliği 

gösteren hemde aromatik çözücülerde çözünebilen PC61BM ve PC71BM gibi fulleren 

türevleri sentezlenmiştir [53]. Şekil 2.2.’de, en çok kullanılan fulleren türevi 

akseptörlerin moleküler yapıları gösterilmektedir [54]. 
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Şekil 2.2. Fulleren türevi akseptör moleküller [54] 

Ultra hızlı yük taşıma özellikleri sayesinde fulleren türevi moleküller, hala organik 

fotovoltaik çalışmaların büyük çoğunluğunda akseptör olarak kullanılmaktadırlar. 

Ancak, fulleren tipli malzemelerin HOMO-LUMO bant yapılarının zor dizayn edilmesi ve 

UV bölgede zayıf soğurma özellikleri yüzünden yeni akseptör tipli moleküllere ihtiyaç 

duyulmaktadır. Bundan dolayı, fulleren içermeyen akseptör moleküller üzerine 

araştırmalara yoğunlaşılmıştır [50]. Şekil 2.3’de fulleren içermeyen Akseptör-Donör-

Akseptör (A-D-A) yapıda Indacenodithiophene (IDT) ve indacenodithienothiophene 

(IDTT) tabanlı bazı akseptör malzemelerin yapıları gösterilmektedir. 

Fulleren içermeyen akseptör moleküllerin, kolay sentezlenmesi, düşük maliyetli 

olmaları ve UV bölgede yüksek soğurma özelliklerine sahip olmaları sayesinde, kısa 

süre içerisinde fulleren içermeyen organik fotovoltaik uygulamalarda yaklaşık %13 

verim değerlerine ulaşılmıştır [13]. 
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Şekil 2.3. A-D-A yapıda fulleren içermeyen akseptör moleküller [13] 

2.3 Organik Güneş Pillerinin Çalışma Prensibi 

Organik güneş pilleri, iki metal kontak arasına, donör ve akseptör malzemelerin çeşitli 

yöntemlerle kaplanmasıyla oluşturulan sandviç şeklinde bir yapıya sahiptir [4].  

Organik tabanlı güneş pillerinin çalışma prensibi dört adımdan oluşmaktadır [6]: 

 Işığın soğurulması 

 Elektron-deşik çifti (eksiton) oluşumu  

 Eksiton difüzyonu 

 Serbest yüklerin elektrotlara taşınması 

Güneş tarafından gelen foton malzeme üzerine düştüğünde, gelen fotonun enerjisi 

organik yarı iletkenin enerji bant aralığına eşit ya da daha büyükse, oganik yarı iletkenin 

işgal edilmiş en yüksek moleküler orbital (HOMO) olarak adlandırılan enerji 
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seviyesinden bir elektronu, işgal edilmemiş en düşük moleküler orbital (LUMO) enerji 

seviyesine uyarır. Uyarılma sonucunda, serbest yük taşıyıcıları yerine, eksiton olarak 

adlandırılan elektron-deşik çifti oluşur [55].  Elektron-deşik çiftlerinin ayrılmadan 

birlikte hareket edebilecekleri mesafe, organik yarı iletkenler için 10-15 nm ile sınırlıdır 

ve bu mesafe, difüzyon uzunluğu olarak adlandırılır [56]. Eksiton difüzyon uzunluğu, 

organik güneş hücrelerinin dizaynı ve performansında kritik bir role sahiptir.  Elektron-

deşik çiftlerinin ayrılması, donör-akseptör ara yüzeyinde meydana gelir. Eksitonların 

hareket edebilecekleri difüzyon uzunluğunda ara yüzeye ulaşmaları gerekir, aksi 

takdirde elektron ve deşik tekrar birleşerek (rekombinasyon) açığa çıkan enerji, ışık ya 

da ısı olarak sisteme aktarılır [57]. Donör-akseptör ara yüzeyinde elektron-deşik 

çiftlerinin ayrılabilmeleri için gerekli, güçlü bir elektrik alan bulunmaktadır ve serbest 

yük taşıyıcı oluşumu için yeterlidir. Donör malzemeden akseptöre yük geçişinin 

olabilmesi için donör malzemenin LUMO seviyesi akseptör malzemenin LUMO 

seviyesinden en az 0,3 eV yukarıda olmalıdır [58]. 0,3 eV deneysel bir değer olup, farklı 

donör-akseptörler için değişkenlik gösterebilmektedir. Serbest yük taşıyıcıları meydana 

geldiğinde, yükler kendileri için uygun olan elektrotlara doğru hareket eder ve 

toplanmış oldukları iki elektrot arasında elektrik akımı oluştururlar. Organik güneş 

pillerinde eksiton ayrılması ve serbest yüklerin hareketleri Şekil 2.4’de gösterilmektedir 

[59]. 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
Şekil 2.4 Organik güneş pillerinde donör akseptör ara yüzeyinde eksiton ayrılması (ФITO: 

ITO’nun iş fonksiyonu, ФAl: Al’nin iş fonksiyonu ve Eg: optik bant aralığı) [59] 
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Organik güneş pillerinin aygıt yapıları birinci ve ikinci nesil güneş pillerinden farklı olsa 

da, donör ve akseptör malzemelerin biraraya geldiği P-N eklem yapının çalışma 

prensibine uygun bir şekilde diyot karekteristiği göstermektedirler. Şekil 2.5’de Organik 

güneş pillerinin karanlık ve aydınlık altındaki akım (I)- gerilim (V) karekteristiklerinden 

elde edilen diyot eğrileri verilmektedir [60]. 

 

 

 

 

 
Şekil 2.5 Organik güneş pillerinde akım-gerilim karakteristiği [60] 

Açık Devre Gerilimi (Voc): Organik güneş pili için aydınlık altında elde edilen akım-

gerilim karakteristiğinden, aygıttan akım geçmiyor iken devreden geçen voltaj değerini 

ifade etmektedir. 

Kısa devre Akımı (Isc): Aydınlık altında aygıtta voltajın sıfır olduğu durum için devreden 

geçen en yüksek akım değerine karşılık gelmektedir. 

Dolgu Faktörü (FF): Güneş pilinin sahip olduğu diyot karekteristiği hakkında bilgi 

vermektedir. Aygıt için aydınlık altında I-V karekterizasyonundan elde edilen diyot 

eğrisinde, maksimum güce karşılık gelen IMPP ve VMPP değerlerinden ve Isc ve Voc’den 

yararlanarak dolgu faktörü: 

 

MPP MPP

SC OC

I V
FF

I V





                                                                                                                    (2.1) 

 

biçiminde ifade edilir. 
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Güç dönüşüm verimliliği (): Organik güneş pillerinde aydınlık altında I-V 

karekterizasyonundan elde edilen Isc, Voc ve FF fotovoltaik parametreleri kullanılarak, 

aygıt verimi: 

 
 out SC OC

in in

P I V FF

P P
                                                                                                         (2.2) 

kullanılarak hesaplanmaktadır. Burada Pin, güneş pili karekterizasyonlarında dünya 

standartlarında kullanılan güneşten aygıt üzerine gelen ışık şiddetini ifade etmektedir 

(Pin=1000 Watt/m2 veya 100 mWatt/cm2). Pout, üzerine gelen güneş ışığı sonucunda 

aygıt tarafından üretilen güç miktarı olarak tanımlanır.  

Güneş pilleri için genel devre yapısı Şekil 2.6’da gösterilmektedir [6]. 

 

 

 

 

 

 

 
Şekil 2.6 Güneş pili için devre yapısı [6] 

Şekil 2.6’da güneş pilleri için gösterilen devreye dışarıdan V kadarlık potansiyel 

uygulandığında devreden geçen akım (I): 

 

 0 exp 1
   

      
  

S
S PH

P

V IRe
I I V IR I

nkT R
                                                           (2.3) 

 

şeklinde yazılabilir. Burada I0, karanlık altında voltaj uygulanan aygıt için karanlık 

akımını, e, elektron yükünü, n, diyotun idealite faktörünü, V, dışarıdan uygulanan 

voltajı, RS, devredeki seri direnci, RP, paralel direnci ve IPH foto akımı ifade etmektedir 

[6]. Denklem 2.3’de görüldüğü üzere, akımdaki sızıntıyı engelleyerek, devrede yüksek 

akım değerlerine ulaşmak için, paralel direncin büyük ve seri direncin küçük olması 

gerekmektedir. 
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2.4 Organik Yarı iletkenlerde HOMO-LUMO Enerji Seviyeleri 

Organik fotovoltaik uygulamalarda, donör ve akseptör arasında bir yük geçişi olup 

olamayacağının ölçüsü, donör ve akseptör malzemelerin HOMO-LUMO enerji seviyeleri 

arasındaki ilişki ile belirlenir. İdeal durumda, donör malzemenin LUMO enerji seviyesi, 

akseptör malzemenin enerji seviyesinden yukarıda bahsedildiği gibi en az 0.3 eV 

yukarıda olmalıdır. 0.3 eV deneysel bir parametre olmakla birlikte farklı donör-akseptör 

tipleri için farklılık gösterebilmektedir. Aygıttan elde edilebilecek, açık devre voltajı ise 

donör malzemenin HOMO ve akseptör malzemenin LUMO seviyesi arasındaki farkla 

doğrudan orantılıdır [61]. Böylece, organik güneş pillerinde, yüksek fotovoltaik 

parametreler elde etmek için, donör ve akseptör malzemelerin HOMO-LUMO enerji 

seviyeleri arasındaki ilişki dikkate alınmaktadır. 

Temel olarak, elektron açısından zengin donör ve elektron eksikliği olan akseptör 

malzemeler arasındaki etkileşim, moleküler orbital hibritizasyonu ve molekül 

içerisindeki yük taşınması yüzünden bu iki durum arasında sıkışmış durumdadır. Güçlü 

bir akseptör dizayn edilirken, bir taraftan deşik taşıma özelliği minimize edilirken diğer 

taraftan düşük LUMO seviyesine sahip olması, zayıf yük ayrışmasına neden olmaktadır 

[62]. Bundan dolayı, HOMO-LUMO enerji seviyeleri ile birlikte bant aralıklarının da 

kontrol edilmesi, organik fotovoltaikler için etkin malzemelerin geliştirilmesi açısından 

önemlidir. Organik malzemeler için teorik hesaplamalar sonucunda HOMO-LUMO 

enerji seviyeleri hakında ön bilgiler elde edilebilmektedir. Bu hesaplamalar içerisinde 

en çok kullanılanlar arasında DFT metodu bulunmaktadır  [63]. 

2.4.1 Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) 

 
Moleküler yapı hakkkında bilgi sahibi olmak, bileşiklerin kullanılabileceği doğru 

alanların keşfedilmesinde yol gösterici olmaktadır. Bundan dolayı, teorik hesaplamalar 

yaparak moleküler yapı hakkında bilgi edinmek birçok araştırmacı için heyecan verici 

niteliktedir.  

Teorik çalışmalarda, moleküler yapının belirlenmesi genellikle gradyent hesaplamalar 

kullanılarak yapılmaktadır. Karmaşık moleküler yapıların optimize edilmesi, birinci ve 

ikinci dereceden analitik gradyentlerin kullanılması ile çözümlenmektedir [64]. 

Kuantum fiziğinde kullanılan dalga fonksiyonları, içlerinde kullanıldıkları sistem ile ilgili 
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tüm bilgileri barındırmaktadır. Schrödinger denkleminde, sistem için elde edilen 

hamiltonyen operatörü ile birlikte dalga fonksiyonu kullanılarak çözümleme 

yapıldığında, enerji özdeğeri elde edilir. Elde edilen enerji özdeğerinden yola çıkılarak, 

moleküler yapı hakkında birçok bilgiye ulaşılmaktadır. Yoğunluk fonksiyonel teorinin 

(DFT) en büyük avantajı, sistemin elektronik yapısını ayrı ayrı elektron dalga 

fonksiyonları yerine, elektron yoğunluğuna bağlı tekbir dalga fonksiyonu kullanarak 

çözümleme yapabilmesidir. Bu sayede DFT, kuantum fiziği temeline dayanarak 

moleküler yapı tayininde hızlı ve güvenilir çözümleme yapabilen en yaygın metotlar 

arasında gösterilmektedir [65]. Moleküler yapıların anlaşılması için çözülmesi gereken 

temel problem, Schrödinger denklemine dayanmaktadır. 

DFT metotu için Schrödinger denklemi, 

)()()(
2

1 2










 rrrV iiietkin                                                                                  (2.4) 

biçiminde yazılabilir. Burada,
2  laplasyen operatörü, Vetkin etkin potansiyel, )(



ri  

sistemin öz fonksiyonu ve i  enerji öz değeridir. Hamiltonyen operatörü içerisinde 

bulunan etkin potansiyel, 

)()()()(


 rVrVrVrV XCHdııetkin                                                                                      (2.5) 

şeklinde yazılabilir. Burada Vdış, moleküler sistemin içerisinde bulunan, elektron ve tüm 

atomik çekirdekler arasındaki etkileşmeden kaynaklanan potansiyeldir. VH, moleküler 

sistemdeki her bir elektronun kendisi dışındaki tüm elektronları kapsayan elektron 

yoğunluğu arasındaki Coulomb etkileşmesinden kaynaklanan Hartree potansiyeli olarak 

tanımlanmaktadır. VXC, tek-elektron denklemlerinde değiş tokuş ve korelasyon etkisini 

tanımlamak için kullanılan potansiyelidir. Değiş tokuş korelasyon potansiyeli, elektron 

yük yoğunluğundan kaynaklanan bir niceliktir [66,67]. 

DFT metodunda yük yoğunluğuna bağlı sistemin toplam enerjisi; 

)(XC

CoulombÇekirdekİçDFT EEEEE 
                                                                          (2.6) 

 

biçiminde ifade edilir. Burada, Eİç, çekirdek ile elektron arasındaki etkileşimden 

kaynaklanan enerji, EÇekirdek, çekirdekler arası etkileşim için enerji, ECoulomb, elektronlar 
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arasındaki Coulomb kuvvetinden kaynaklanan enerji ve Exc(ρ), elektron yük 

yoğunluğundan kaynaklanan değiş tokuş korelasyon enerjisidir [66,67]. 

DFT metodunda elektron yük yoğunluğuna bağlı olarak tanımlanan hamiltonyen 

operatörü, sistemin tüm durumlarını içerisinde barındıran dalga fonksiyonuna 

uygulanarak Schrödinger denklemi çözülmektedir. Bu sayede sistem için enerji 

özdeğeri elde edilerek, molekülün optimum yapısı için elektronik ve spektroskopik 

özellikleri hakkında bilgi edinilmektedir. DFT metodu kullanılarak organik yarı iletken 

malzemeler için yapısal optimizasyonlar yapılıp, HOMO-LUMO enerji seviyeleri, UV, IR 

ve NMR gibi hem elektronik hem spektroskopik özellikleri hakkında güçlü teorik ön 

bilgiler elde edilebilmektedir. Bu sayede, organik fotovoltaik uygulamalarda donör ve 

akseptör malzemelerin dizayn edilerek geliştirilmesinde, DFT hesaplamaları önemli rol 

oynamaktadır. 

2.5 Aygıt Tipleri 

Fotovoltaik aygıtlarda kullanılmak üzere, uygun HOMO-LUMO seviyelerine sahip 

donör-akseptör çifti belirlendikten sonra üretilecek aygıt tipi, fotovoltaik performans 

üzerinde ciddi etkilere sahiptir. Organik güneş pillerinde, tek katmanlı, çift katmanlı ve 

hacim heteroeklemli yapılar, en çok tercih edilenler aygıt tipleri arasında gelmektedir. 

2.5.1 Tek Katmanlı Organik Güneş Pilleri 

Tek katmanlı organik güneş pilleri, organik yarı iletkenlerin iş fonksiyonları farklı iki 

metal elektrot arasına sıkıştırılmasıyla elde edilmiştir. Alt elektrot olarak genellikli 

yüksek iş fonksiyonuna sahip ışığı geçiren ITO, üst elektrot olarak ise daha düşük iş 

fonksiyonlu Al, Mg ve Ca gibi metaller kullanılmaktadır. Farklı iş fonksiyonlu elektrotlar, 

organik tabakada bir elektrik alan oluşmasına neden olmaktadır. İki metal elektrot 

arasındaki organik yarı iletkenin ışığı soğurmasıyla HOMO seviyesinden LUMO 

seviyesine elektron uyarılır ve uyarılan elektronun yerine pozitif yüklü bir deşik oluşur. 

Organik tabakada oluşan elektrik alan sayesinde elektron-deşik (eksiton) çiftlerinin 

ayrılarak elektrotlara ulaşması sağlanmaktadır. Tek katlı organik güneş pillerinin 

üretimi kolaydır. Ancak iki elektrotun farklı iş fonksiyonları sonucunda oluşan elektrik 

alan genellikle eksiton çiftlerinin etkili bir biçimde ayrılması için yeterli değildir. Bu 

nedenle, rekombinasyondan kaynaklanan kayıplar genellikle çok yüksektir [68]. 
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2.5.2 Çift Katmanlı Organik Güneş Pilleri 

Çift katmanlı organik güneş pilleri, farklı iş fonksiyonlarına sahip iki metal elektrot 

arasına, donör ve akseptör tabakaları ayrı ayrı kaplanarak oluşturulmaktadır. İki metal 

elektrot arasında P-N eklem oluşturulan sistemde, güneş ışını şeffaf metal elektrottan 

geçerek donör malzemenin HOMO seviyesinden elektronu uyarıp LUMO seviyesine 

geçmesini ve, yerine pozitif yüklü deşik oluşmasını sağlar. Oluşan eksiton çiftinden, 

akseptör malzemenin elektron çekici özelliği sayesinde, elektron akseptörün LUMO 

seviyesi üzerinden akseptör ile temas halindeki metal kontağa geçiş yapar. Pozitif yüklü 

deşik ise donör ile kontak halinde olan metal kontağa geçerek devre akımına katkıda 

bulunur. Organik yarı iletken malzemelerde eksiton difüzyon uzunlukları yaklaşık olarak 

10-15 nm civarında olduğundan, çift katmanlı organik güneş pillerinde donör ve 

akseptörün birbirine temas halinde olduğu geometrik ara yüzeye difüzyon uzunluğu 

kadar yakın olan elektron-deşik çiftleri eklemde bulunan güçlü elektrik alan sayesinde 

ayrılabilecektir, diğerleri yeniden birleşerek açığa çıkan enerji, ısı ya da ışık olarak 

aktarılacaktır [56]. Bu durum, özellikle akım açısından kayıpların yaşanmasına sebep 

olacaktır. Şekil 2.7’de çift katmanlı organik güneş pilinin yapısı gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

Şekil 2.7 Çift katmanlı organik güneş pili 

2.5.3 Hacim Heteroeklemli Organik Güneş Pilleri 

Donör akseptör ara yüzeylerindeki eksiton difüzyon mesafelerini azaltıp metal 

kontaklara ulaşan eksiton sayısını arttırmak için, donör ve akseptör malzeme tek 

çözücü içerisinde karıştırılıp aktif tabaka olarak kaplanarak, hacim heteroeklem yapıda 

organik güneş pilleri geliştirilmiştir. Bu sayede, donör ve akseptör malzemeler her iki 

metal kontak ile temas halindedir. İdeal olarak, anot metal kontağın iş fonksiyonunun 

donör malzemenin HOMO enerji seviyesine ve katot metal kontağın iş fonksiyonunun 
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akseptör malzemenin LUMO enerji seviyesine yakın olması gerekmektedir. Bu sayede, 

ara yüzeylerde deşik taşıyan tabaka ile ve yüksek iş fonksiyonuna sahip metal arasında 

(ITO) ohmik kontak oluşurken, aynı ara yüzeyde yüksek iş fonksiyonlu metal kontak ile 

elektron arasında, elektronların geçişini engelleyen blok oluşmaktadır [39]. Çift 

katmanlı organik güneş pillerinde yaşanan eksitonların metal kontaklara ulaşabilme 

problemi, hacim heteroeklem yapıda donör-akseptör malzemelerin ara yüzeylerinin 

arttırılması ve tüm film hacmine yayılması prensibi sayesinde ciddi anlamda 

çözülmüştür. Ancak, hacim heteroeklem yapıda, donör-akseptör ara yüzeylerinde 

oluşan faz ayrımları, aygıt performansını aktif tabakanın morfolojik yapısına bağlı 

olarak değiştirmektedir. Morfolojik yapı, donör-akseptör karışımlarının hazırlandığı 

çözücü tipi, konsantrasyon, ince film oluşturma şekli vb. parametrelerden önemli 

ölçüde etkilenmektedir. Şekil 2.8’de hacim heteroeklem yapıda organik güneş pilinin 

yapısı gösterilmektedir [69]. 

 

Şekil 2.8 Hacim heteroeklem güneş pillerinin aygıt yapısı [69] 
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2.6 Geleneksel ve Tersine Çevrilmiş (Inverted) Aygıt Yapıları  

Organik güneş pillerinde, elektron ve deşik taşıyan tabakaların kullanım yerlerine göre 

elektron ve deşiklerin taşınım yönleri değiştirilebilmektedir. Deşiklerin ITO elektrotlara, 

elektronların diğer metal elektrota (genellikle Al) taşındığı geleneksel ve elektronların 

ITO elektrota ve deşiklerin diğer metal elektrota (Ag) taşındığı tersine çevrilmiş aygıt 

yapıları organik güneş pillerinde sıklıkla kullanılmaktadır. 

2.6.1 Geleneksel ve Tersine (Inverted) Çevrilmiş Organik Güneş Pilleri 

Geleneksel güneş pillerinin yapısında, cam ya da esnek altlık üzerine kaplı transparan 

iletken metal oksit (genellikle ITO) anot olarak kullanılmaktadır. ITO üzerine deşik 

taşıyan tabaka olarak (HTL) suda çözünebilen (PEDOT:PSS) kaplanmaktadır. HTL üzerine 

hacim heteroeklem aktif tabaka kaplandıktan sonra, katot olarak düşük iş fonksiyonlu 

metal elektrot (Al) buharlaştırılarak aygıt yapısı tamamlanır. Polimer tabanlı organik 

güneş pillerinin büyük kısmı, geleneksel yöntem kullanılarak üretilmektedir. Ancak, 

geleneksel güneş pillerinde aktif tabakanın üzerine kaplandığı HTL olan PEDOT:PSS 

polimerine alternatif olabilecek yeni malzemeler geliştirilememiştir. HTL olarak dizayn 

edilen alternatif malzemeler, yüksek direnç değerleri yüzünden, aygıtta fotovoltaik 

performansları düşürmüştür. Geleneksel yapıda kullanılan düşük iş fonksiyonlu 

elektrotun (Al) hava ortamında hızlı bir şekilde oksitlenmesi aygıtın hızlı bozulmasına 

neden olmaktadır [70].  

Geleneksel güneş pilleri için yukarıda bahsedilen problemleri minimize edebilmek için, 

aygıt içerisinde oluşan elektron-deşik çiftlerinin yönelimlerinin değiştiği tersine 

çevrilmiş organik güneş pilleri keşfedildi [71]. 

Tersine çevrilmiş yapıda, üst elektrot olarak yüksek iş fonksiyonlu metallerin (Au, Ag) 

kullanılması, yük transferlerinin yönelimini geleneksel yapıdakinin tam tersi şeklinde 

oluşturmaktadır. Ayı zamanda, Gümüş ve Altın gibi yüksek iş fonksiyonlu metallerin 

havada kolay oksitlenme ve bozulmaya uğramamaları, tersine çevrilmiş güneş pillerini 

daha kararlı hale getirmektedir. Tersine çevrilmiş güneş pilleri, transparan iletken 

metal oksit (genellikle ITO) katot olarak kullanılmaktadır. ITO üzerine sıklıkla çinko oksit 

(ZnO) ve titanyum oksit (TiOx) gibi transparan yapılar, elektron taşıyan tabaka olarak 

kaplanmaktadır. ETL üzerine aktif tabaka kaplandıktan sonra, yüksek iş fonksiyonlu 
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metal elektrot kaplanarak aygıt yapısı tamamlanır. Tersine çevrilmiş yapılarda 

kullanılan elektron taşıyan tabakaların (ETL) kaplanması için yüksek sıcaklık değerlerine 

çıkılması ve üst kontak olarak kullanılan metallerin pahalı olması aygıt üretim 

maliyetlerini arttırmaktadır. 

Geleneksel ve tersine çevrilmiş yapıların birbirlerine karşı olan üstünlükleri ve eksikleri, 

her iki aygıt yapısının da organik güneş pillerinde yaygın olarak kullanılmasına neden 

olmaktadır. Şekil 2.9’da geleneksel ve tersine çevrilmiş organik güneş pillerinin yapıları 

gösterilmektedir [72]. 

Şekil 2.9 (a) Geleneksel ve (b) Tersine çevrilmiş organik güneş pillerinin aygıt yapıları 
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BÖLÜM 3 

DENEYSEL VE TEORİK ÇALIŞMALAR 

3.1 Siyano (CN) Grubu İçeren 2-(4-chlorophenyl)-3-{[5-(2-cyano-2-

phenylethenyl)]furan-2-yl}acrylonitrile (CPCPFA, 3) Molekülü Kullanılarak Organik 

Fotovoltaik Aygıt Üretimi 

Tez çalışmasının ilk kısmında teorik olarak dizayn edilen ve YTÜ Kimya Bölümünde Dr. 

Çiğdem YÖRÜR GÖRECİ tarafından sentezlenen fulleren içermeyen, elektron çekme 

özelliği yüksek siyano (CN) grubu içeren yeni CPCPFA molekülü, potansiyel akseptör 

malzeme olarak kullanılmıştır.  Organik güneş pilleri üretilmeden önce, CPCPFA 

molekülünün yapısal, spektroskopik ve elektronik özelliklerinin daha iyi anlaşılabilmesi 

için çeşitli teorik ve deneysel çalışmalar yapılmıştır.  

3.1.1 CPCPFA Molekülü İçin Deneysel ve Teorik UV-Vis Soğurmaları 

Yoğunluk fonksiyonel Teori (DFT) moleküler sistemlerin, yapısal, spektroskopik, 

termodinamik, manyetik ve elektronik özelliklerinin belirlenmesi için kullanılan en 

yaygın metotlar arasındadır. Bu çalışmada, DFT metodu B3LYP değiş tokuş korelasyon 

fonksiyonu ile birlikte kullanılarak 2-(4-chlorophenyl)-3-{[5-(2-cyano-2-

phenylethenyl)]furan-2-yl}acrylonitrile (CPCPFA, 3) molekülü için spektroskopik ve 

elektronik çalışmalar yapıldı. Tüm hesaplamalar Gaussian 09 W paket programı ile 

birlikte GaussView 5 moleküler görsel programı kullanılarak, TDDFT/B3LYP metodu ile  

6-31 G(d) temel setinde yapıldı [73,74]. CPCPFA molekülü için deneysel UV ölçümleri 

kloroform çözücüsü içerisinde yapıldığından, teorik hesaplamalar ile kıyaslamalar 

yapabilmek için UV hesaplamaları, hem vakum ve hem de kloroform ortamlarında ayrı 
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ayrı yapılmıştır. Teorik olarak hesaplanan UV parametreleri ile deneysel olarak 

kloroform çözücüsü kullanılarak ölçülen UV parametreleri Çizelge 3.1’de verilmiştir. 

Çizelge 3.1 CPCPFA molekülü için deneysel ve hesaplanan UV parametreleri 

Deneysel 

λ (nm) 

(Kloroformda) 

Geçiş 

Vakum/Kloroform ortamları için hesaplanan UV-VIS 
parametreleri  

λmax. (nm) 
Uyarılma Enerjisi  

(eV) 

f   

(osilatör kuvveti) 

423 π→π* 430,62 / 446,30 2,8792 / 2,7780 0,8313 / 0,9705 

- π→π* 348,46 / 348,76 3,5581 / 3,5550 0,0920 / 0,0695 

305 π→π* 313,72 / 315,74 3,9521 / 3,9268 0,0917 / 0,1297 

- n→σ* 263,05 / 263,88 4,7133 / 4,6986 0,0417 / 0,0749 

- n→σ* 250,85 / 252,06 4,9426 / 4,9188 0,2700 / 0,2200 

- n→σ* 228,71 / 232,49 5,4211 / 5,3328 0,1110 / 0,1276 

 

Deneysel ve teorik hesaplamalar sonucunda simüle edilmiş UV spektrumları Şekil 

3.1’de gösterilmiştir. Deneysel olarak 423 nm soğurma bandında gözlenen UV 

spektrumu moleküldeki -C≡N (Siyano) gruplarının varlığından kaynaklanan π→π* 

geçişine atfedilebilir. Bu bant için hesaplanan teorik sonuçlar ise vakum ve kloroform 

çözücü ortamları için sırasıyla  430.62 ve 446.30 nm dalga boylarındadır. Benzer bir 

şekilde deneysel olarak gözlenen 305 nm deki soğurma bandı moleküldeki aromatik 

halkadan kaynaklanmaktadır ve bu geçiş π→π* geçişi ile ilişkilendirilebilir. Bu bant için 

hesaplanan değerler ise vakum ve kloroform çözücü ortamları için sırasıyla 313.72 ve 

315.74 nm’de dir. Vakum ve kloroform çözücüsü için sırasıyla 348.46 nm / 348.76 nm 

olarak hesaplanan bantlar  π→π* geçişi olarak atanabilir. Buna ek olarak hesaplanan 

263.05 nm / 263.88 nm, 250.85 nm / 252.06 nm ve 228.71 nm / 232.49 nm (vakum / 

kloroform sırasıyla) bantları n→σ* geçişi olarak atanabilir. 

 

 

 

 



27 
 

 

Şekil 3.1 CPCPFA’nın (a) deneysel ve (b) teorik UV spektrumları 
 



28 
 

3.1.2 DFT  Metodu Kullanılarak CPCPFA Molekülü İçin HOMO-LUMO Hesaplamaları 

DFT metodu, moleküllerin elektronik özelliklerini yorumlayabilmek için önemli bir araç 

olmaya başlamıştır [63]. Organik güneş pillerinde kullanılan moleküllerin HOMO-LUMO 

enerji seviyelerinin önceden belirlenmesi, yapılacak olan çalışma için birçok avantaj 

sağlamaktadır [62,75]. CPCPFA molekülünün, moleküler yapısı, HOMO ve LUMO enerji 

seviyeleri teorik olarak DFT/ B3LYP metodu kullanılarak 6-31 G(d)  temel setinde 

hesaplanmıştır. CPCPFA’nın  optimize edilmiş moleküler yapısı ve atomik birimde (a.u.)  

taban durum enerjisi Şekil 3.2’ de gösterilmiştir. 

 

Şekil 3.2 CPCPFA molekülünün DFT/B3LYP ile 6-31G(d) temel setinde optimize edilmiş 

geometrik yapısı ve enerjisi 

HOMO-LUMO orbitalleri molekülün kimyasal reaktivitesini ve kinetik kararlığını 

anlayabilmek için önemlidir [76]. Aynı zamanda fotovoltaik açıdan bakıldığında donör 

ve akseptör molekülleri arasındaki HOMO-LUMO enerji seviyeleri ilişkisi, verimli yük 

transferinin sağlanması açısından önem arz etmektedir [77]. Uygun yük geçişinin 

oluşması için donör ve akseptörün LUMO enerji seviyeleri arasındaki farkın en az 0,3 eV 

olması gerekmektedir [77]. CPCPFA için moleküler orbital sınırları ve HOMO-LUMO 

enerji aralığı Şekil 3.3’te gösterilmiştir. 
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Şekil 3.3 CPCPFA için moleküler orbital sınırları ve HOMO-LUMO enerji diyagramı 

Şekil 3.3’te görüldüğü gibi CPCPFA’nın HOMO enerji seviyesi EHOMO = -5,97 eV,  LUMO 

enerji seviyesi ELUMO = -2,92 eV ve HOMO-LUMO enerji aralığı 3,05 eV olarak 

hesaplanmıştır. HOMO ve LUMO enerji seviyeleri arasındaki fark (3,05 eV) göz önünde 

bulundurulduğunda molekülde yük geçiş etkileşiminin meydana gelmesi muhtemeldir. 

Deneysel UV spektrumundan (Şekil 3.1 (a)) CPCPFA’nın optik bant aralığı 2,61 eV olarak 

hesaplanmıştır. Deneysel ve teorik enerji bant aralıkları arasındaki fark, literatürdeki 

çalışmalar ile uyum içerisindedir [78].  

CPCPFA’nın kimyasal yapısında bulunan CN grubunun elektron çekici özelliği sayesinde, 

bu çalışmada araştırılması planlanan organik güneş pilleri için CPCPFA akseptör molekül 

olarak değerlendirildi. CPCPFA’nın teorik HOMO ve LUMO enerji seviyeleri organik 

fotovoltaiklerde sıklıkla kullanılan donör ve akseptör malzemeler ile kıyaslandı. Şekil 

3.4’te P3HT, CPCPFA ve PCBM moleküllerinin teorik HOMO-LUMO seviyeleri 

karşılaştırılmıştır. P3HT ve PCBM’in teorik HOMO-LUMO seviyeleri literatürden 

alınmıştır [79]. 

 

 



30 
 

 

-2 

-3 

-4 

-5 

-6 

HOMO 

LUMO 

LUMO 

HOMO 

P3HT 

PCBM 

HOMO 

LUMO 

CPCPFA En
e

rj
i (

eV
) 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.4 P3HT, CPCPFA ve PCBM moleküllerinin teorik HOMO-LUMO enerji 

seviyelerinin karşılaştırılması (P3HT ve PCBM’in teorik HOMO-LUMO enerji seviyeleri 

literatür den alınmıştır) 

Şekil 3.4’te görüldüğü gibi, PCBM’in teorik HOMO ve LUMO enerji seviyeleri sırasıyla     

-5,66 eV ve -3,02 eV iken,  P3HT’nin teorik HOMO ve LUMO enerji seviyeleri sırasıyla     

-4.32 eV ve -2.30 eV dir. CPCPFA’nın HOMO ve LUMO enerji seviyeleri sırasıyla -5,97 eV 

ve -2,92 eV olarak hesaplanmıştır. Yapılan hesaplamalar sonucunda, P3HT’nin LUMO 

seviyesinin CPCPFA’nın LUMO seviyesinin üzerinde olduğu görülmektedir. LUMO 

seviyeleri arasındaki enerji farkı 0,62 eV dir ve bu değer 0,3 eV’dan daha büyük 

olduğundan, P3HT ve CPCPFA arasında yük geçişinin mümkün olabileceği 

anlaşılmaktadır. Bundan dolayı tez çalışmasının bu kısmında, araştırılacak olan organik 

güneş pillerinde donör malzeme olarak P3HT, akseptör malzeme olarak ise CPCPFA 

kullanılmıştır. 

3.1.3 Fotovoltaik Çalışmalar 

3.1.3.1 P3HT: CPCPFA Kullanılan Organik Güneş Pillerinin Hazırlanması 

Tez çalışmasının bu kısmında, ITO/PEDOT:PSS/P3HT:CPCPFA/Al geometrisinde hacim 

heteroeklem yapıya sahip organik güneş pilleri üretilmiş ve karakterize edilmiştir. 

Altlık olarak direnci 12 Ω cm-2’den küçük olan 1,5 cm x 1,5 cm boyutunda Kintec marka 

ITO (indiyum kalay oksit) kaplı camlar kullanılmıştır. ITO’nun üçte ikilik kısmı bant ile 
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kapatılıp geriye kalan üçte birlik kısmı kral çözeltisi olarak adlandırılan HCl:HNO3:H2O 

(4.6: 0.4: 5) karışımı ile aşındırılmıştır. Aşındırma işlemi bittikten sonra bant ITO 

yüzeyinden uzaklaştırılıp, distile su, aseton ve izopropanol kullanılarak camlar 

ultrasonik banyoda temizlenmiştir. Aktif tabaka olarak kullanılan P3HT:CPCPFA 

karışımları 1:1 ve 1:2 kütlesel oranlarında (10mg:10mg ve 10mg:20mg) ayrı ayrı 1 ml 

klorobenzen çözücüsü içerisinde hazırlanmıştır. 

Hacim heteroeklem yapıda, geleneksel organik güneş pili üretimi için, ITO kaplı cam 

üzerine, deşik taşıyıcı tabaka olarak (HTL) 2000 rpm’de dönel kaplama yöntemi 

kullanılarak poly(3,4-ethylenedioxythiophene)– poly(styrenesulfonate) (PEDOT:PSS) 

kaplandı ve 150 oC’de 4dk tavlama işlemi uygulandı.  Glove box içerisinde PEDOT:PSS 

tabakaları üzerine 800 rpm’de dönel kaplama yöntemi kullanılarak P3HT:CPCPFA aktif  

tabakaları kaplandı  ve 120 oC’de 3 dk ısıl işlem uygulandı. Son olarak termal 

buharlaştırma cihazı kullanılarak üst kontak olarak 100 nm Alüminyum (Al) kaplandı. 

Üretilen tüm organik fotovoltaik aygıtların akım-gerilim karakteristikleri Oksijen (O2) ve 

Su (H2O) miktarlarının 1 ppm olduğu glove box içerisinde ölçüldü. Bu çalışmada üretilen 

geleneksel organik güneş pilinin şematik gösterimi Şekil 3.5’te verilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.5 P3HT:CPCPFA hacim heteroeklem organik güneş pilinin geometrik yapısı 

3.1.3.2 P3HT: CPCPFA Kullanılan Organik güneş Pillerinin Akım yoğunluğu-Voltaj (J-

V) Karakterizasyonu 

Hacim heteroeklem yapıya sahip, organik güneş pilleri 

ITO/PEDOT:PSS/P3HT:CPCPFA/Al geometrisinde hazırlanmıştır. Aktif tabaka olarak 

kullanılan P3HT:CPCPFA, 1:1 ve 1:2 kütle konsantrasyonlarında ayrı ayrı 1 ml 
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klorobenzen çözücüsü içerisinde hazırlanmıştır. Şekil 3.6’da üretilen güneş pilleri için 

elde edilen akım yoğunluğu (J) – gerilim (V) karakteristikleri gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.6 (a) Donör akseptör oranı 1:1 olan aktif tabakalarda tavsız, (b) Donör akseptör 

oranı 1:1 olan aktif tabakalarda tavlı, (c) Donör akseptör oranı 1:2 olan aktif 

tabakalarda tavsız, (d) Donör akseptör oranı 1:2 olan aktif tabakalarda tavlı aygıtların   

J-V karakteristikleri 

Isıl işlemin fotovoltaik performans üzerinde her hangi bir etki oluşturup 

oluşturmadığını anlayabilmek için bazı aygıtlara tavlama işlemi uygulanmıştır. Şekil 

3.6’da görüldüğü gibi, 1:1 donör akseptör oranına sahip tavlama işlemi uygulanmamış 

aygıtın kısa devre akım yoğunluğu (Jsc)  0,41 mA/cm2, açık devre gerilimi (Voc)  890 mV, 

Dolgu faktörü (FF) 0,29 ve güç dönüşüm verimi () % 0,106 olarak hesaplanmıştır. Aynı 

donör-akseptör malzeme ve aynı konsantrasyon kullanılarak 120 oC’de 3 dk tavlama 

işlemi uygulanıp üretilen aygıt için Jsc = 0,35 mA/cm2, Voc = 900 mV, FF = 0,28 ve  = % 

0.094 olarak hesaplanmıştır. 

Karanlık 
Aydınlık 

Karanlık 
Aydınlık 

Karanlık 
Aydınlık 

Karanlık 
Aydınlık 

Tavsız Tavlı (a) (b) 

Tavsız (c) (d) 

Jsc= 0.41 mA /cm
2
 

Voc= 890 mV 
FF= 0.29  

n (%)= 0.106 

Jsc= 0.35 mA /cm2 
Voc= 900 mV 
FF= 0.30  

n (%)= 0.094 

Jsc= 0.40 mA /cm2 
Voc= 843 mV 
FF= 0.33  

n (%)= 0.110 

Jsc= 0.42 mA /cm2 
Voc= 837 mV 
FF= 0.33  

n (%)= 0.115 

Tavlı 
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Donör akseptör oranının 1:2 olduğu durum için tavlama işlemi uygulanmamış aygıtın 

fotovoltaik parametreleri, Jsc = 0,40 mA/cm2, Voc = 843 mV, FF = 0,33 ve  = % 0,11 

olarak hesaplanmıştır. Aynı donör-akseptör malzeme ve aynı konsantrasyon 

kullanılarak 120 oC’de 3 dk tavlama işlemi uygulanarak üretilen aygıt için Jsc = 0,42 

mA/cm2, Voc = 837 mV, FF = 0,33 ve  = % 0,11 olarak hesaplanmıştır. 

Organik güneş piilerinde Voc değeri, aygıtta kullanılan donör ve akseptör malzemelerin 

HOMO-LUMO enerji seviyelerine bağlı olarak deneysel verilerden yararlanıp aşağıdaki 

gibi ifade edilmiştir [58]. 

   
1

0 3.HOMO LUMO
OC Donor AkseptorV E E V

e

       
                                                                       (3.1)  

Burada donör malzemenin HOMO enerji seviyesinden, akseptör malzemenin LUMO 

enerji seviyesi çıkarılmış ve -0,3 V luk deneysel faktör işin içerisine dahil edilerek 

organik güneş pillerinde, Voc değerinin ön görülmesi için denklem 3.1 elde edilmiştir 

[58]. Voc için yukarıda elde edilen eşitlik bu çalışmaya uygulanabilir. Bu çalışmada donör 

olarak kullanılan P3HT ve akseptör olarak kullanılan CPCPFA’nın teorik HOMO ve LUMO 

enerjilerinden yararlanarak Voc hesapları yapıldığında, teorik Voc sonuçlarının deneysel 

elde edilen sonuçlardan yaklaşık 0,2 Volt kadar daha yüksek çıktığı görülmüştür. 

Deneysel ve teorik sonuçlar arasındaki farkın çok büyük sapmalar göstermediği ve 

teorik değerlerin deneysel değerlerden daha yüksek olmasının yük rekombinasyon 

etkileşiminin varlığından dolayı olduğu düşünülmektedir [80]. Aynı zamanda aygıt 

içerisine difüze etmiş oksijen miktarı, deneysel ve teorik olarak elde edilen açık devre 

gerilimleri arasındaki sapmalara neden olabilmektedir [41].    

Bu çalışmada, CPCPFA akseptör molekülünün aygıt performansı üzerinde bir etkiye 

sahip olup olmadığını anlayabilmek için referans güneş pili üretilmiştir.  Referans 

organik güneş pili, ITO/PEDOT:PSS/P3HT/Al geometrisinde olup, aktif tabaka olarak 

sadece P3HT’nin 10 mg’ı, 1 ml klorobenzen içerisinde çözünerek hazırlanmıştır. 

Referans güneş pili için HTL, aktif tabaka ve Al kaplama işlemleri, P3HT:CPCPFA karışımı 

için üretilan aygıtlarla aynı şekilde üretilmiştir. Şekil 3.7’de referans güneş pilinin akım 

yoğunluğu - gerilim karakteristiği gösterilmiştir. Aygıt için  Jsc = 0.017 mA/cm2, Voc = 220 

mV, FF = 0.33 ve    = % 1.23.10-5  olarak hesaplanmıştır. 
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Şekil 3.7 P3HT referans güneş pilinin J-V grafiği 

Bu çalışmasının sonucunda CPCPFA akseptör molekülü ile üretilen aygıtlardan elde 

edilen en kötü akım yoğunluğu sonucu olan JSC =  0.35 mA/cm2 değeri bile, P3HT 

referans güneş hücresinden yaklaşık olarak yirmi kat daha iyi akım yoğunluğu değerine 

sahiptir. Bu durum, CPCPFA’nın fotovoltaik performans üzerinde olumlu bir etkiye 

sahip olduğunu göstermektedir. 

3.1.3.3 P3HT: CPCPFA Güneş Pilleri İçin X-Işını Kırınımı (X-RD) Sonuçları 

P3HT’nin CPCPFA ile karışımı kullanılarak hazırlanan fotovoltaik aygıtların performansı, 

sadece P3HT’nin bulunduğu referans aygıt ile kıyaslandığında, karışımın kullanıldığı 

aygıt performansının referans aygıta kıyasla iyileştiği görülmektedir.  CPCPFA’nın 

P3HT’nin kristalliği üzerinde herhangi bir etkisinin olup olmadığını araştırmak amacıyla 

XRD ölçümleri alınmıştır. Şekil 3.8’de P3HT ve P3HT:CPCPFA karışımlarının olduğu iki 

ayrı ince filmden elde edilen XRD sonuçları gösterilmektedir. 

 

 



35 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.8 P3HT ve P3HT:CPCPFA filmlerinin XRD sonuçları 

Şekil 3.8’de görüldüğü gibi her iki örnek içinde 2θ (100) açısının yansımasından 

kaynaklanan kırınım görüntüsündeki ilk pik 5o civarındadır (P3HT için 5.4o ve 

P3HT:CPCPFA için 5.6o). 

Bu bölgedeki pik (100) düzlemine karşılık gelmekte ve 2θ (100) açısının değeri P3HT’de 

aynı zamanda örgü sabiti olarak bilinen alkil zincirleri arasındaki mesafe aralığı (d100) ile 

ilişkilendirilmektedir [81,82]. Pikin şiddeti nano-alanların varlığı ile ilgilidir [82]. 

P3HT’de alkil zincirleri arasındaki d100 mesafesi Bragg yasası kullanılarak [82] : 

 nd sin2                                                                                                                             (3.2) 

burada 2θ gelen ve saçılan X-ışınları dalga vektörleri arasındaki açıdır, λ gelen ışının 

dalga boyu (λ= 0.154 nm) ve n kırılma bandının sıralamasını gösteren bir tam sayıdır. 

Bragg yasası kullanılarak P3HT’nin d100 uzunluğu 16.26 Å olarak bulunurken 

P3HT:CPCPFA için d100 uzunluğu 15.62 Å olarak hesaplanmıştır. XRD sonuçları Çizelge 

3.2’de gösterilmektedir. 
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Çizelge 3.2  P3HT ve P3HT:CPCPFA filmlerinin XRD parametreleri 

Örnek Pozisyon [o2 Th] D-aralığı (Å) FWHM [o2 Th] 

P3HT  5.4 16.26 0.63 

P3HT:CPCPFA 5.6 15.62 0.17 

 

Sonuç olarak, 2θ100’deki pikin pozisyonu, incelenen örneklerin kristalliği ve birim 

hacimdeki P3HT nano alanlarının sayısı ile orantılıdır [80]. P3HT ve P3HT:CPCPFA ince 

filmleri, kristal özellik göstermektedir. XRD sonuçlarından P3HT:CPCPFA filminin pik 

şiddetinin  P3HT filminin XRD pikinden daha şiddetli olduğu görülmektedir. Fotovoltaik 

sonuçlara  uygun olarak, burada CPCPFA akseptör molekülünün P3HT’nin kristallik 

özelliğini iyileştirdiği gözlenmiştir. 

3.1.3.4 CPCPFA’nın Aktif Tabaka Olarak Kullanıldığı Hacim Heteroeklem Organik 

Güneş Hücreleri İçin IPCE Karakterizasyonları 

IPCE ölçümleri sayesinde aygıtta üretilen toplam fotoakıma, organik malzemelerin 

katkısı incelenebilmektedir. Fotovoltaik aygıtın ışığın hangi dalga boylarında aktif 

olduğu, IPCE spektrumu sayesinde anlaşılmaktadır. Şekil 3.9’da incelenen organik 

güneş pillerinin IPCE grafiği verilmiştir.  IPCE grafiğinde 350-450 nm dalga boyları 

arasındaki katkının CPCPFA’dan kaynaklandığı söylenebilir çünkü CPCPFA’nın UV 

grafiğinden (Şekil 3.1) bu bölgenin soğurma bölgesi olduğu görülmektedir. Spektrumun 

450 nm üzerindeki bölgesinde katkı P3HT’den kaynaklanmaktadır. 
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Şekil 3.9 İncelenen organik güneş pillerinin IPCE sonuçları 

Şekil 3.9’da IPCE grafiğinden görüldüğü gibi taşıyıcı yük üretimine hem CPCPFA hem de 

P3HT katkıda bulunmaktadır. AM1.5 100 mW/cm2 şiddeti altında aygıttan geçen kısa 

devre akım yoğunluğu (JSC), gelen fotonun akı yoğunluğuna [F(λ)], IPCE(λ) ve gelen 

ışığın dalga boyuna [d(λ)] bağlı olarak integre edilerek: 

     SCJ e F λ IPCE λ d λ                                                                                                  (3.3) 

biçiminde hesaplanmaktadır [83]. Burada e, elektronun yüküdür.  

Fotovoltaik sonuçlarda elde edilen kısa devre akımları ile kıyaslamak amacı ile IPCE 

değerleri kullanılarak Jsc’ler hesaplanmıştır. Tavlama işlemi uygulanmış P3HT:CPCPFA 

(1:1) aygıtlar için IPCE akım yoğunluğu 0.37 mA/cm2 olarak hesaplanırken, tavlama 

işlemi uygulanmamış P3HT:CPCPFA (1:1) aygıtlar için IPCE akım yoğunluğu 0.32 

mA/cm2 olarak hesaplanmıştır. P3HT:CPCPFA’nın (1:2) hem tavlama işlemi uygulanmış 

hem de uygulanmamış aygıtları için IPCE akım yoğunluğu 0.38 mA/cm2 olarak 

hesaplanmıştır. Fotovoltaik sonuçlarda elde edilen Jsc değerleri ile IPCE datalarından 

hesaplanan Jsc değerleri arasında en fazla %11’lik bir fark gözlenmiştir. I-V ölçümleri 

glovebox içerisinde azot ortamında ölçülmüş ancak IPCE ölçümleri hava ortamında 

alınmıştır. Bundan dolayı hava ortamının aygıt performansı üzerinde negatif etki 

yarattığı söylenebilir. 
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3.2 AnE-PVstat Donör Malzemesi ile Birlikte Fulleren İçermeyen CPCPFA ve 2-(4-

bromophenyl)-3-{5-[2-cyano-2-phenylethenyl]furan-2-yl}acrylonitrile (BPCPFA, 3) 

Molekülleri Akseptör Olarak Kullanılarak Organik Fotovoltaik Aygıt Üretimi 

Fulleren içermeyen ciyano (CN) içeren CPCPFA ve  BPCPFA akseptör malzemeleri ile 

birlikte donör malzeme olarak AnE-PVstat kopolimeri kullanılarak organik güneş pilleri 

üretilmiştir. Bugüne kadar AnE-PVstat donör malzemesi kullanılarak, organik 

fotovoltaik aygıt üretilen tüm bilimsel çalışmalarda akseptör olarak fulleren türevi 

malzemeler kullanılmıştır [84-91]. Bu çalışmada, ilk kez AnE-PVstat kopolimeri ile 

birlikte fulleren içermeyen malzemeler kullanılarak, hem geleneksel, hem de tersine 

çevrilmiş organik güneş pili üretimi amaçlanmıştır. Organik güneş pilleri üretilmeden 

önce, aygıt yapımında kullanılacak olan AnE-PVstat, CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin 

yapılarının, spektroskopik ve elektronik özelliklerinin daha iyi anlaşılabilmesi için teorik 

ve deneysel çalışmalar yapılmıştır. 

3.2.1 AnE-PVstat, CPCPFA ve BPCPFA Moleküllleri için Deneysel UV-Vis ve 

Fotolüminesans (FL) Ölçümleri 

Organik güneş pili üretiminde kullanılacak olan AnE-PVstat, CPCPFA ve BPCPFA 

moleküllerinin elektronik yapılarını ve soğurma aralıklarını anlayabilmek için  UV-Vis ve 

Fotolüminesans (FL) ölçümleri yapılmıştır. AnE-PVstat, CPCPFA ve  BPCPFA malzemeleri 

ayrı ayrı diklorobenzen çözücüsü içerisinde çözünüp  3 ml hacmindeki transparan küvet 

içerisine alınarak , UV-Vis ve FL ölçümleri alınmıştır. Şekil 3.10’da AnE-PVstat, CPCPFA 

ve BPCPFA için deneysel ölçümlerden elde edilen UV ve FL spektrumları 

gösterilmektedir. AnE-PVstat için maksimum UV spektrum piki 536 nm’de 

görülmektedir. AnE-PVstat malzemesi güneş ışınının en şiddetli olduğu dalga boyuna 

(550 nm) çok yakın spektrumda güçlü bir soğurma özelliğine sahiptir, bu durum organik 

güneş pillerinin verimi için önem arz etmektedir. CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için 

maksimum UV spektrum pikleri sırasıyla 413 nm ve 419 nm’dedir.  
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Şekil 3.10 AnE-PVstat, CPCPFA ve BPCPFA Moleküllleri için Deneysel UV-Vis ve 

Fotolüminesans (FL) spektrumları 

Şekil 3.10’da AnE-PVstat, CPCPFA ve BPCPFA için Fotolüminesans (FL) spektrumlarına 

bakıldığında, moleküller için yayılan dalga pikleri sırasıyla 592 nm, 481 nm ve 482 nm 

olarak görülmektedir.  Buradan üç molekül için de yayılan dalga boylarının soğurulan 

dalga boylarından büyük olduğu, bunun sonucunda kırmızıya kayma durumunun 

gerçekleştiği anlaşılmaktadır.  
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UV-Vis spektrumlarından moleküllerin optik bant enerji aralığı (Eg) : 

 
 

1240
g

c
E eV h f h

nm 
                                                                                            (3.4) 

kullanılarak hesaplanabilir. Burada Eg; optik bant aralığını (eV), h; Planck sabiti (6,62 x 

10-34 j s), f; ışığın frekansı, C; ışık hızı ve .; nanometre (nm) biriminde Y eksenin sıfır 

olduğu durumda, X ekseninde soğurma kıyısına karşılık gelen dalgaboyunu ifade 

etmektedir. 

AnE-PVstat kopolimerinin UV spektrumundan Denklem 3.4 kullanılarak optik bant 

aralığı 2,0 eV olarak hesaplanmıştır. Egbe ve arkadaşlarının 2010 yılında yapmış 

oldukları çalışmada, AnE-PVstat’ın klorobenzende çözünerek ölçülen UV-Vis 

spektrumundan, çözelti formu için optik bant aralığı  2,1 eV, ince film formu için optik 

bant aralığı 1,9 eV olarak hesaplanmıştır [84] . AnE-PVstat için elde edilen UV 

spektrumlarının ve optik bant aralıklarının literatürde yapılan çalışmalar ile uyum 

içerisinde olduğu görülmüştür. AnE-PVstat için ölçülen ve literatürden elde edilen optik 

bant aralıkları arasındaki küçük farkların, çözücü etkisinden kaynaklandığı söylenebilir. 

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için elde edilen UV spektrumlarından, optik bant 

aralıkları sırasıyla 2,58 eV ve 2,60 eV olarak hesaplanmıştır. 

3.2.2 HOMO-LUMO Analizleri 

3.2.2.1 DFT Metodu Kullanılarak CPCPFA ve BPCPFA Molekülleri İçin HOMO-LUMO 

Hesaplamaları 

CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin DFT metodu ile birlikte B3LYP modeli kullanılarak 6-

31 G(d)  temel setinde optimizasyonlar yapılarak, HOMO-LUMO enerji seviyeleri 

hesaplanmıştır. Tüm hesaplamalar, Gaussian 09 W paket programı ile birlikte 

GaussView 5 moleküler görsel programı kullanılarak yapılmıştır [73,74]. Şekil 3.11’de 

CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin optimize edilmiş yapıları ve taban durum enerjilieri 

gösterilmektedir [83,92]. 
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Şekil 3.11 CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin DFT/B3LYP metodu kullanılarak 6-31 G(d) 

temel setinde optimize edilmiş taban durum yapıları ve enerjileri 

Şekil 3.11’de görüldüğü gibi CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin elementel olarak 

yapıları arasındaki fark, halojen grubunda olan Klor (Cl) ve Brom (Br) elementlerinin 

farklı olmasıdır. Ciyano grubu içeren bu moleküllerin temel yapısı dizayn edilirken, 

farklı halojen grubu atomların yapı üzerindeki etkilerinin incelenmesi düşünülmüştür. 

Şekil 3.12’de CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için DFT/B3LYP metodu kullanılarak 6-31 

G(d) setinde hesaplanmış olan HOMO-LUMO enerjileri ve moleküler orbital sınırları 

gösterilmektedir [83,92]. 
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Şekil 3.12 CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin DFT/B3LYP metodu kullanılarak 6-31 G(d) 

temel setinde hesaplanan HOMO-LUMO enerji seviyeleri ve moleküler orbital sınırları 

Şekil 3.12’de görüldüğü gibi, yapılan DFT hesaplamaları sonucunda CPCPFA molekülü 

için HOMO enerji seviyesi EHOMO = -5,97 eV, LUMO enerji seviyesi ELUMO = -2,92 eV, 

BPCPFA molekülü için HOMO enerji seviyesi EHOMO = -5,74 eV, LUMO enerji seviyesi 

ELUMO = -2,91 eV olarak hesaplanmıştır. CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinin LUMO enerji 

seviyeleri neredeyse aynı iken, HOMO enerji seviyeleri arasında 0,23 eV’lik bir fark 

görülmektedir. CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinde bulunan Cl ve Br halojen grubu 

atomlarının elektronegatiflik özelliğine bağlı olarak, moleküler orbital enerji 

aralıklarının (HOMO-LUMO enerji seviyeleri farkı) değiştiği görülmüştür. Yüksek 
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elektronegatiflik özelliğe sahip Cl atomunun bulunduğu CPCPFA molekülü için HOMO-

LUMO enerji farkı 3,05 eV, daha düşük elektronegatifliğe sahip Br atomunun 

bulunduğu BPCPFA molekülü için HOMO-LUMO enerji farkı 2,83 eV olarak 

hesaplanmıştır. CPCPFA ve BPCPFA moleküllerinde bulunan halojen grubu atomların, 

elektronegatiflik özellikleri arttığında, moleküler orbital enerji aralıklarının da arttığı 

görülmüştür [93]. 

3.2.2.2 Elektrokimyasal Yöntemler Kullanılarak CPCPFA ve BPCPFA Molekülleri İçin 

Deneysel olarak HOMO-LUMO Analizleri  

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için elektrokimyasal yöntemler kullanılarak HOMO-

LUMO enerjileri araştırıldı. Deneysel ölçümler, Potansiyostat cihazında 10 mV s-1 

tarama aralığı ile yapıldı. Dimetilformamid (DMF) çözücüsü içerisinde 0.1 Molar Tetra 

(n-bütil) amonyum heksafluorofosfat (n-Bu4NPF6) elektroliti hazırlandı. CPCPFA ve 

BPCPFA molekülleri ayrı ayrı hazırlanan 10 ml n-Bu4NPF6 elektroliti içerisinde   

çözüldü. Referans elektrot olarak Ag/AgCl, çalışma elektoru olarak Platin (Pt) levha ve 

karşıt elektrot olarak Platin (Pt) tel kullanıldı. Moleküllerin indirgenme (redüksiyon) ve 

yükseltgenme (oksidasyon) reaksiyonlarından elde edilen pikler aracılığıyla HOMO-

LUMO enerjileri aşağıdaki eşitliklerden yararlanarak hesaplanmıştır [94]. 

4 8
 /

.onset onset
HOMO OX Fc Fc
E E E eV

    
 

                                                                                     (3.5) 

4 8
 /

.onset onset
LUMO RED Fc Fc
E E E eV

    
 

                                                                                     (3.6) 

Burada EOX ve ERED, sırasıyla moleküllerde elektronun yükseltgenmeye ve indirgenmeye 

başladığı durumlardaki,  Ag/AgCl elektrota karşı potansiyel değerlerini ifade 

etmektedir. EFc/Fc+, ferrosenin Ag/AgCl elektrota karşı yükseltgenme potansiyeli ve 4.8 

eV ferrosenin vakum seviyesine karşı HOMO enerji seviyesi olarak tanımlanmaktadır 

[94]. Şekil 3.13’de CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için potansiyostat cihazı kullanılarak 

elde edilen indirgenme-yükseltgenme durumları, denklem 3.5 ve denklem 3.6 

kullanılarak hesaplanan HOMO-LUMO enerji seviyeleri gösterilmektedir. 
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Şekil 3.13 CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için 10 mV s-1 tarama aralığı ile elde edilen 

döngüsel voltamogramlar. Ölçümlerde, elektrolit olarak DMF/n-Bu4NPF6, referans 

elektrot olarak Ag/AgCl, çalışma elektrotu olarak Platin (Pt) levha ve karşıt elektrot 

olarak Platin (Pt) tel kullanılmıştır. 

Ferrosenin n-Bu4NPF6 elektroliti içerisinde çözünerek alınan elektrokimyasal ölçümleri 

sonucunda, EFc/Fc+= 0,37 Volt olarak hesaplanmıştır. Şekil 3.13’deki dönüşümlü 

voltametri (CV) grafiklerinden, CPCPFA molekülü için EOX =1,31 V ve ERED = -1,07 V 

olarak ölçülmüştür. Denklem 3.5 ve denklem 3.6’dan CPCPFA’nın HOMO-LUMO enerji 

seviyeleri EHOMO = -5,74 eV ve ELUMO = -3,36 eV olarak hesaplanmıştır. BPCPFA 

molekülünde EOX =1,30 V ve ERED = -0,94 V olarak ölçülmüş ve HOMO-LUMO enerji 

seviyeleri sırasıyla EHOMO = -5,73 eV ve ELUMO = -3,49 eV olarak hesaplanmıştır. 
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Literatürde, AnE-PVstat donör malzemesi için yapılan elektrokimyasal ölçümler 

sonucunda, HOMO enerji seviyesi -5,09 eV, LUMO enerji seviyesi -3,04 eV olarak 

verilmektedir [85]. AnE-PVstat malzemesi için ölçülen UV-Vis spektrumundan elde 

edilen 2,0 eV optik bant aralığı, literatürde elde edilen 2,05 eV elektronik bant aralığı 

ile uyum göstermektedir [85]. Şekil 3.14’de CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için yapılan 

elektrokimyasal ölçümlerden elde edilen ve AnE-PVstat için literatürden [85] alınan 

deneysel HOMO-LUMO diyagramları gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.14 AnE-PVstat için literatürden, CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için 

elektrokimyasal deneyler sonucunda eV olarak elde edilen HOMO-LUMO enerji 

seviyeleri 

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için deneysel ölçümler sonucunda elde edilen 

elektronik bant aralıkları sırasıyla, 2,38 eV ve 2,24 eV olarak hesaplanmıştır.  CPCPFA ve 

BPCPFA moleküllerinin UV spektrumundan, optik bant aralıkları sırasıyla, 2,58 eV ve 

2,60 eV olarak hesaplanmıştı. Optik ve elektronik bant aralıkları arasında küçük 

farklılıkların, UV ölçümlerinin DCB ve elektrokimyasal ölçümlerin DMF içerisinde 

alınmasına atfedilebilir.  

Elektrokimyasal ölçümler sonucunda, elektronegatif özelliği yüksek olan Cl atomunun 

bulunduğu CPCPFA molekülünün bant aralığının, içerisinde daha düşük 

elektronegatifilk özelliğe sahip Br atomu bulunan BPCPFA molekülünün bant 

aralığından büyük olduğu görülmüştür.   Teorik hesaplamalar sonucunda, HOMO-

LUMO bant aralıklarının moleküllerde bulunan halojen grubu Cl ve Br atomlarının 
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elektronegatiflik özellikllerine bağlı olarak değiştiğini, deneysel elektrokimyasal 

sonuçlar da desteklemiştir. CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için teorik ve deneysel 

HOMO-LUMO sonuçlarına bakıldığında, her iki molekül için de teorik hesaplanan 

HOMO-LUMO seviyelerinin, deneysel HOMO-LUMO seviyelerinin üzerinde olduğu 

görülmüştür. Literatürde, organik malzemeler için yapılan teorik-deneysel HOMO-

LUMO analizi çalışmalarında, genellikle, teorik HOMO-LUMO seviyelerinin deneysel 

HOMO-LUMO seviyelerinin üstünde olduğu belirtilmektedir [95]. Çünkü teorik 

hesaplamalar, genellikle vakum ortamında yapılmakta iken, deneysel ortamda 

kullanılan çözücü, elektrolit ve elektrot gibi parametreler hesaba katılamamaktadır. 

Buna rağmen, yapılan DFT hesaplamaları sonucunda, deneysel ve teorik HOMO 

seviyeleri arasında en yüksek 0,23 eV, deneysel ve teorik LUMO seviyeleri arasında en 

yüksek 0,58 eV fark görülmüştür. Bu durumda DFT’nin, moleküller için yapılan teorik 

hesaplamalar sonucunda elde edilen HOMO-LUMO enerji seviyelerinin 

öngörülmesinde etkili bir yöntem olduğu söylenebilir.  CPCPFA ve BPCPFA 

moleküllerinin LUMO enerji seviyelerinin değerleri, AnE-PVstat malzemesinin sahip 

olduğu LUMO enerji seviyesinin altında kalmakta ve aralarında 0,3 eV’den daha büyük 

bir fark olduğu Şekil 3.14’de görülmektedir. Bundan dolayı, donör malzemeden, 

akseptör malzemeye yük geçişinin sağlanabileceği söylenebilir. 

3.2.3 Fotovoltaik Çalışmalar 

3.2.3.1 AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Geleneksel Güneş Pillerinin Üretimi ve Çözücü 

Etkisinin İncelenmesi 

ITO/PEDOT:PSS/AnPV-stat:BPCPFA/Al geometrisinde hacim heteroeklem yapıya sahip 

organik güneş pilleri üretilmiş ve karakterize edilmiştir. Altlık olarak direnci 15 Ω        

cm-2’den küçük olan 2,6 cm x 2,6 cm boyutunda ITO (indiyum kalay oksit) kaplı camlar 

kullanılmıştır. ITO kaplı camın beşte üçlük kısmı bant ile ortadan kapatılıp, kral çözeltisi 

olarak adlandırılan HCl:HNO3:H2O (4.6: 0.4: 5) karışımı içerisine daldırılarak 

aşındırılmıştır. Aşındırma işlemi bittikten sonra bant, ITO yüzeyinden uzaklaştırılmış, 

distile su, aseton ve izopropanol kullanılarak camlar ultrasonik banyoda temizlenmiştir. 

Camlar temizlendikten sonra yüzeylerine, 5 dakika O2 plazma işlemi uygulanmıştır. 
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Aktif tabaka olarak kullanılan AnPV-stat:BPCPFA karışımı 1:1 oranında (10mg:10mg) 

ayrı ayrı 1 ml CB ve 1 ml DCB çözücüleri içerisinde hazırlanmıştır.  

PEDOT:PSS, HTL tabakası olarak, ITO kaplı cam üzerine 4000 rpm’de dönel kaplama 

yöntemi kullanılarak kaplanmıştır ve 150 oC’de 4dk tavlama işlemi uygulanmıştır.  

PEDOT:PSS tabakaları üzerine 1000 rpm’de dönel kaplama yöntemi kullanılarak, aktif  

tabakalar kaplanmıştır. Son olarak, glove box içerisindeki termal buharlaştırma cihazı 

kullanılarak 4x10-6 torr basınçta, üst kontak olarak 100 nm Alüminyum (Al) 

kaplanmıştır. Üretilen tüm organik fotovoltaiklerin akım-gerilim karakteristikleri, 

AM1.5  100 mW/cm2 şiddete sahip güneş simülatörü altında glove box içerisinde 

ölçülmüştür. 

3.2.3.2 AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Organik Güneş Pillerinin J-V Karakterizasyonu 

 
Hacim heteroeklem yapıya sahip geleneksel organik güneş pilleri ITO/PEDOT:PSS/ 

AnPV-stat:BPCPFA/Al konfigürasyonu kullanılarak üretilmiştir. Aktif tabaka olarak 

kullanılan AnPV-stat:BPCPFA karışımı 1:1 kütle konsantrasyonunda (10mg:10mg), ayrı 

ayrı CB ve DCB çözücüleri kullanılarak, çözücü değişiminin aygıt verimi üzerindeki 

etkisinin incelenmesi amaçlanmaktadır. Şekil 3.15’de CB ve DCB çözücüleri kullanılarak, 

aynı konsantrasyonda hazırlanan AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakası ile üretilen 

geleneksel organik güneş pilleri için aydınlık altında elde edilen J-V karekteristikleri 

gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.15 CB ve DCB çözücüleri kullanılarak hazırlanan AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakası 

ile üretilen geleneksel organik güneş pilleri için elde edilen J-V grafiği 
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Şekil 3.15’de görüldüğü gibi CB çözücüsü kullanılarak hazırlanan AnPV-stat:BPCPFA 

aktif tabakası için üretilen aygıtın, kısa devre akım yoğunluğu (Jsc) 0,12 mA/cm2, açık 

devre gerilimi (Voc)  830 mV, dolgu faktörü (FF) 0,24 ve güç dönüşüm verimi () % 0,024 

olarak hesaplanmıştır. DCB çözücüsü kullanılarak hazırlanan AnPV-stat:BPCPFA aktif 

tabakası için üretilen aygıtın, kısa devre akım yoğunluğu (Jsc) 0,27 mA/cm2, açık devre 

gerilimi (Voc)  758 mV, dolgu faktörü (FF) 0,24 ve güç dönüşüm verimi () % 0,049 

olarak hesaplanmıştır. 

Aktif tabakalar için farklı çözücüler kullanılarak üretilen aygıtların fotovoltaik 

parametrelerinden, DCB çözücüsünün aygıt verimi üzerindeki etkisinin, CB 

çözücüsünün etkisine kıyasla neredeyse iki kat daha iyi olduğu görülmektedir. Bu 

durum göz önünde bulundurularak, bir sonraki kısımda farklı aygıt yapısı kullanılarak 

üretilecek olan organik güneş pilleri için kullanılacak aktif tabakalarda çözücü olarak 

DCB kullanılmıştır. 

3.2.3.3 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Tersine Çevrilmiş Organik 

Güneş Pillerinin Üretimi  

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için daha önceki kısımlarda geleneksel yapıda organik 

güneş pilleri üretildi. Bu kısımda, ITO/ZnO/ Aktif Tabaka /MoO3/Ag yapısında tersine 

çevrilmiş organik güneş pilleri üretilerek, aygıt verimlerinin geleneksel yapıda üretilen 

pillere kıyasla iyileştirilmesi hedeflenmiştir. Bu yapıda, çinko oksit (ZnO), elektron 

taşıyan tabaka (ETL),  Molibdenyum oksit (MoO3), deşik taşıyan tabaka (HTL) olarak 

kullanılmaktadır. ITO kaplı camların aşındırılma ve temizlenme süreci bir önceki 

bölümde anlatılmıştır. 

ZnO hazırlanışı ve kaplanması: ZnO çözeltisi, 1 gram çinko asetat dihidrat 

([Zn(CH3COO)2].2H2O) üzerine manyetik karıştırıcı üzerinde sıcaklık uygulanmadan 10 

ml 2-metoksiethanol damlatılarak eklendikten sonra, 0,28 gram ethanolamine 

eklenerek sentezlenmiştir [96,97]. Hazırlanan ZnO çözeltisi, sıcaklık uygulanmadan 12 

saat manyetik karıştırıcı üzerinde karışıma bırakılmıştır. ZnO ince filmler, sol-jel 

yöntemi ile dönel kaplama sistemi kullanılarak, 5000 rpm de kaplanmıştır. ZnO ince 

filmler kaplandıktan sonra 150 oC’de 20 dk ısıl işlem uygulanmıştır. 

Aktik tabakaların hazırlanışı ve kaplanması: AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA 

karışımları 1:1 (10mg:10mg) kütle konsantrasyonları kullanılarak, ayrı ayrı 1 ml DCB 
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çözücüsü içerisinde hazırlanmıştır. Çözeltiler, sıcaklık uygulanmadan, manyetik 

karıştırıcı üzerinde 12 saat karışıma bırakılmıştır. Aktif tabakalar, dönel kaplama sistemi 

kullanılarak 1000 rpm’de kaplanmıştır. Kaplanan filmlerin bir kısmına glove box 

içerisinde 105 oC’de 5 dk ısıl işlem uygulanmıştır. 

Molibdenyum oksit (MoO3) ve gümüş (Ag) kaplanması: Termal buharlaştırma sistemi 

kullanılarak 4x10-6 Torr basınçta 10 nm MoO3 kaplandıktan sonra, 100 nm Ag 

kaplanmıştır. 

Üretilen tüm tersine çevrilmiş organik fotovoltaiklerin akım-gerilim karakteristikleri, 

AM1.5 100 mW/cm2 şiddete sahip güneş simülatörü altında glove box içerisinde 

ölçülmüştür. Hazırlanan tersine çevrilmiş hacim heteroeklem yapıya sahip organik 

güneş hücresinin konfigürasyonu Şekil 3.16’da gösterilmektedir. 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Şekil 3.16 Tersine çevrilmiş hacim heteroeklem organik güneş pilinin geometrik yapısı 

3.2.3.4 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Tersine Çevrilmiş Organik 

Güneş Pillerinin J-V Karakterizasyonu 

Tersine çevrilmiş organik güneş pilleri ITO/ZnO/Aktif Tabaka/MoO3/Ag geometrisinde 

üretilmiş ve karakterize edilmiştir. Geleneksel organik güneş pilleri üretilirken 

kullanılan konsantrasyonun aynısı tersine çevrilmiş tipte yapılar için de kullanılmıştır. 

Konsantrasyon sabit tutularak, geleneksel ve tersine çevrilmiş tipte üretilen aygıtların 

fotovoltaik performansları kıyaslanmıştır. Aktif tabaka olarak, AnPV-stat:CPCPFA ve 

AnPV-stat:BPCPFA karışımları, 1:1 konsantrasyonunda, 1 ml DCB çözücüsü içerisinde 

ayrı ayrı hazırlanmıştır. AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları 
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 AnPV-stat:BPCPFA  (Tavsiz)

kullanılarak ayrı ayrı üretilen tersine çevrilmiş organik güneş pillerinin bir kısmına ısıl 

işlem uygulanarak, aygıt performansı üzerindeki etkisi incelenmiştir.  

Şekil 3.17’de AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları kullanılarak 

üretilen fotovoltaik aygıtlar için aydınlık altında elde edilen J-V karakteristikleri ve 

fotovoltaik parametreler verilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

Şekil 3.17 Donör akseptör oranı 1:1 olan AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif 

tabakaları için tavsız ve tavlı aygıtların J-V karakteristikleri 
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Şekil 3.17’de J-V karekteristiklerinden görüldüğü gibi, aktif tabaka olarak  AnPV-

stat:CPCPFA karışımının kullanıldığı, tavlama işlemi uygulanmamış aygıt için fotovoltaik 

parametreler, Jsc = 0,86 mA/cm2, Voc =  1112 mV, FF = 0,32 ve  = % 0,31 olarak 

hesaplanmıştır. Aynı şekilde hazırlanan bir diğer aygıttta aktif tabakaya tavlama işlemi 

uygulandığında elde edilen fotovoltaik parametreler; Jsc = 0,84 mA/cm2, Voc =  929 mV, 

FF = 0,31 ve  = % 0,24 olarak hesaplanmıştır.  

AnPV-stat:BPCPFA karışımının kullanıldığı, aktif tabakaya tavlama işlemi uygulanmamış 

aygıtta Jsc = 0,89 mA/cm2, Voc =  962 mV, FF = 0,34 ve  = % 0,29 olarak hesaplanmıştır. 

Aynı aygıtta aktif tabakaya tavlama işlemi uygulandığında elde edilen fotovoltaik 

parametreler; Jsc = 0,85 mA/cm2, Voc =  1059 mV, FF = 0,31 ve  = % 0,31 olarak 

hesaplanmıştır. 

AnPV-stat:CPCPFA karışımının aktif tabaka olarak kullanıldığı aygıtların fotovoltaik 

parametrelerinden görüldüğü üzere, uygulanan ısıl işlemin hem akım yoğunluğunu 

hem de açık devre gerilimini azalltığı görülmektedir.  AnPV-stat:BPCPFA karışımı için 

ise uygulanan ısıl işlem, açık devre gerilimini küçük oranda arttırırken  akım 

yoğunluğunu yaklaşık olarak aynı oranda azalttığı görülmektedir. Bundan dolayı, ısıl 

işlemin  AnPV-stat:BPCPFA karışımının kullanıldığı aygıtta, fotovoltaik performans 

üzerinde etki göstermediği söylenebilir. 

Fulleren içermeyen CPCPFA akseptör molekülünün, AnPV-stat ko-polimeri ile birlikte 

kullanılarak üretilen tersine çevrilmiş organik pillerinin en yüksek verim değeri  = % 

0,31, aynı akseptör malzeme ile birlikte P3HT donör malzemesi kullanılarak üretilen 

geleneksel organik pillerin en yüksek verim değeri olan  = % 0,115’in, yaklaşık olarak 

üç katı kadar olduğu görülmüştür [83].  

Benzer şekilde, BPCPFA akseptör molekülü ile birlikte AnPVstat kopolimeri kullanılarak 

üretilen tersine çevrilmiş organik güneş hücrelerinin en yüksek verim değeri  = % 

0,31’in, aynı donör ve akseptör malzemeler kullanılarak üretilen geleneksel organik 

pillerin verim değeri olan  = % 0,049 ve aynı zamanda BPCPFA’in akseptör P3HT’nin 

donör malzeme olarak kullanıldığı geleneksel organik güneş pillerinin en yüksek verim 

değeri olan  = % 0,051 değerlerine kıyasla yaklaşık altı kat daha iyi olduğu 

görülmektedir [92].  
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Organik fotovoltaik çalışmalarının birçoğunda, serbest yük taşıyıcılarının oluştuğu 

eksiton ayrılması sürecinde enerji kaybının minimize edilerek, Voc değerinin maksimum 

hale getirilmesi hedeflenmektedir [98,99]. Voc değerini belirleyen temel parametrelerin 

başında, aygıtta kullanılan donör malzemenin HOMO seviyesi ve akseptör malzemenin 

LUMO seviyesi gelmektedir [58]. Bu durumda, denklem 3.1’den yararlanarak aygıttaki 

açık devre gerilimi kayıbı (Voc ) [58]: 

   
1

0 3.HOMO LUMO
OC Donor Akseptor OCV E E V V Volt

e

            
                                                      (3.7) 

şeklinde ifade edilebilir. Burada Voc, aygıttaki açık devre gerilimini temsil etmektedir. 

Üretilen aygıtlar için elde edilen kayıp Voc değerleri denklem 3.7 kullanılarak 

hesaplanabilir. 

Bu çalışmada AnPVstat donör malzemesi’nin HOMO seviyesi, CPCPFA ve BPCPFA 

akseptörlerinin LUMO’ları ve üretilen aygıtlardan elde edilen Voc değerleri denklem 3.7  

kullanılarak açık devre gerilimi kayıpları hesaplanmıştır.  AnPVstat:CPCPFA karışımı için 

üretilen aygıtlarda, aktif tabakanın tavsız ve tavlı olduğu durumlar için Voc kayıpları 

sırasıyla, yaklaşık olarak 0,32 ve 0,50 volt olarak hesaplanmıştır. Benzer şekilde, 

AnPVstat:BPCPFA için üretilen aygıtlarda, aktif tabakanın tavsız ve tavlı olduğu 

durumlar için Voc kayıpları sırasıyla, yaklaşık olarak 0,34 ve 0,24 volt olarak 

hesaplanmıştır. Üretilen aygıtlar için hesaplanan Voc kayıpları, literatürde fulleren 

içermeyen akseptör moleküller kullanılarak üretilen birçok fotovoltaik aygıttaki Voc 

kayıbından daha düşüktür [100-103]. 

Bu çalışmada fulleren içermeyen CPCPFA ve BPCPFA akseptör molekülleri ile birlikte 

AnPVstat ko-polimerinin donör olarak kullanıldığı aygıtlardan elde edilen en yüksek 

açık devre gerilimi olan Voc =  1112 mV değeri, literatürde bugüne kadar AnPVstat 

kopolimeri ile birlikte fulleren tipli akseptör malzemeler kullanılarak üretilen aygıtların 

açık devre gerilimi değerlerinden yaklaşık olarak yüzde kırk (%40) daha fazladır 

[85,90,91]. Bu durum, fulleren içermeyen malzemeler üzerinde araştırmalar 

yapılmasındaki motivasyonu arttırmaya devam etmektedir. 
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3.2.3.5 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Tersine Çevrilmiş Organik 

Güneş Pillerinin IPCE Karakterizasyonu 

AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA karışımlarının aktif tabaka olarak kullanıldığı 

aygıtların IPCE ölçümleri gerçekleştirilmiştir. Şekil 3.18’de, üretilen fotovoltaik aygıtlar 

için ölçülen IPCE sonuçlarından elde edilen dalgaboyuna bağlı spektrumlar 

gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.18 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları kullanılarak üretilen 

fotovoltaik aygıtların IPCE spektrumları 

Şekil 3.18’de üretilen aygıtların IPCE grafikleri incelendiğinde, AnPV-stat’ın 536 nm 

dalga boyu civarında üretilen akıma maksimum derecede katkı sağladığı söylenebilir. 

Bu durum, AnPV-stat donör malzemesi için Şekil 3.10’da gösterilen UV soğurma 
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spektrumunun 536 nm’de olması ile desteklenmektedir. Benzer şekilde, CPCPFA ve 

BPCPFA molekülleri için verilen UV ve IPCE spektrumları incelendiğinde, fulleren 

içermeyen moleküllerin 370 nm ile 470 nm arasındaki dalga boylarında fotoakıma katkı 

sağladıkları görülmektedir. 

Şekil 3.18’deki AnPV-stat:CPCPFA aktif tabakası için üretilen aygıtların IPCE 

spektrumundan denklem 3.3 kullanılarak hesaplanan foto akım değerleri, ısıl işlem 

uygulanmamış aygıt için; JIPCE= 0,76 mA/cm2 ve ısıl işlem uygulanmış aygıt için  JIPCE = 

0,80 mA/cm2 olarak hesaplanmıştır. Bu aygıtlar için J-V grafiklerinden elde edilen kısa 

devre akım yoğunluğu değerleri ısıl işlem uygulanmamış aygıt için, Jsc= 0,86 mA/cm2 ve 

ısıl işlem uygulanmış aygıt için Jsc= 0,84 mA/cm2 olarak hesaplanmıştı.  

AnPV-stat:BPCPFA karışımının aktif tabaka olarak kullanıldığı aygıtlar için elde edilen 

IPCE spektrumlarından, ısıl işlem uygulanmamış aygıt için; JIPCE = 0,78 mA/cm2 ve ısıl 

işlem uygulanmış aygıt için  JIPCE = 0,76 mA/cm2 olarak hesaplanmıştır. Bu aygıtlar için J-

V grafiklerinden elde edilen kısa devre akım yoğunluğu değerleri ısıl işlem 

uygulanmamış aygıt için, Jsc= 0,89 mA/cm2 ve ısıl işlem uygulanmış aygıt için Jsc= 0,85 

mA/cm2 olarak hesaplanmıştı.  

AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA kullanılarak üretilen fotovoltaik aygıtlarda, 

IPCE spektrumlarından foto akıma katkıda bulundukları dalga boylarının, aktif 

tabakalarda kullanılan moleküllerin UV spektumlarından elde edilen dalga boylarıyla 

uyum içerisinde olmaları, hem donör hem akseptör moleküllerin fotovoltaik sistemde 

etkin olduklarını ifade etmektedir. J-V ve IPCE grafiklerinden elde edilen akım 

yoğunluğu değerlerinin uyum içerisinde olması, üretilen aygıtlardan elde edilen 

fotovoltaik performansların doğruluğunu göstermektedir. 

3.2.3.6 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA Aktif Tabaka Yüzeylerinin Taramalı 

Elektron Mikroskopu (SEM) ile İncelenmesi 

 

Fotovoltaik aygıtlarda, aktif tabakaların olduğu yüzeylerin morfolojileri aygıt 

performanslarını etkilemektedir. Bundan dolayı, bu çalışmada üretilen aygıtların aktif 

tabakalarının yüzey morfolojileri Taramalı Elektron Mikroskopu (SEM) kullanılarak 

incelenmiştir. Üretilen aygıtların aktif tabakaları için çekilen yüzey SEM görüntüleri 

Şekil 3.19’da verilmektedir. 
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Şekil 3.19 AnPV-stat:CPCPFA aktif tabakasının (a) tavsız ve (b) tavlı, AnPV-stat:BPCPFA 

Aktif tabakasının (c) tavsız ve (d) tavlı olduğu durumlar için yüzey SEM görüntüleri 

AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları için alınan yüzey SEM 

görüntülerinden, filmlerin düzgün kaplandığı, homojen oldukları, yüzeylerin de 

çatlaklar ve bozulmaların olmadığı görülmektedir. Bütün filmlerde benzer homojenlik 

özelliği görülmesinden dolayı, yüzey morfolojilerinin daha iyi anlaşılabilmesi için 

Atomik Kuvvet Mikroskopu (AFM)  kullanılarak da yüzeyler incelenmiştir. 

3.2.3.7 AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA Kullanılan Aygıtların Yüzeylerinin 

Atomik Kuvvet Mikroskopu (AFM) ile İncelenmesi 

 
Hacim heteroeklem yapıya sahip organik güneş pillerinde donör ve akseptör 

malzemelerin yüzeyleri arasındaki etkileşimler, dikey ya da düzlemsel olmaktan ziyade 

aktif tabakanın hacmi boyunca rastgele dağılmaktadır. Bundan dolayı, aygıt içerisinde, 

donör ve akseptör malzemeler, hem alt kontak, hem de üst kontak ile etkileşim 

halindedir. Elektron-deşik çiftinin (eksiton) verimli bir şekilde ayrışıp kontaklara giderek 
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(a) (b) 
) 

(c) (d) 

yük transferi olayının gerçekleşmesi ve aygıttaki Jsc ve FF değerlerinin arttırabilmesi 

için, aktif tabakanın yüzey morfolojisi önem arz etmektedir. Bu kısımda, AFM cihazı 

kullanılarak AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakalarının olduğu 

aygıtların yüzey morfolojileri incelenmiştir. Şekil 3.20’de AnPV-stat:CPCPFA aktif 

tabakasının kullanıldığı aygıtlar için 5 µm x 5 µm tarama alanları ile AFM görüntüleri 

verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.20 AnPV-stat:CPCPFA aktif tabakasının ısıl işlem uygulanmamış; (a)Tek boyutta, 

(b) üç boyutta AFM görüntüleri, ısıl işlem uygulanmış; (c) Tek boyutta ve  (d) üç boyutta 

AFM görüntüleri 

Şekil 3.20’de AFM görüntülerindeki yüzey pürüzlülükleri incelendiğinde, AnPV-

stat:CPCPFA karışımının nanometre ölçeğinde olduğu görülmektedir [104].  Hem ısıl 

işlem uygulanmış, hem de uygulanmamış AnPV-stat:CPCPFA filmlerin homojen yapıya 

sahip oldukları söylenebilir. Çizelge 3.3’de AnPV-stat:CPCPFA aktif tabakaları için 

ölçülen AFM sonuçlarından elde edilen yüzey pürüzlülük parametreleri verilmektedir. 
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Çizelge 3.3  AnPV-stat:CPCPFA aktif tabakaları için ölçülen AFM sonuçlarından 

elde edilen yüzey pürüzlülük parametreleri 

Aktif Tabaka  Ortalama 

Pürüzlülük (Ra) (nm) 

RMS (Rq) 

(nm) 

Maksimum Rp 

(nm) 

AnPVstat: 

CPCPFA 

Tavsız 1,74 2,19 25,42 

Tavlı 2,35 3,76 45,22 

 

Çizelge 3.3’de görüldüğü gibi, AnPV-stat:CPCPFA filmlerinin yüzey pürüzlülük RMS 

değerleri, tavsız film için 2,19 nm ve tavlı film için 3,76 nm olarak ölçülmüştür. Bu 

değerlerden, hem tavlı hem tavsız  AnPV-stat:CPCPFA filmlerinin yüzey morfolojilerinin 

oldukça pürüzsüz olduğu anlaşılmaktadır. Tavlanmamış film için yüzey pürüzlülük RMS 

değerinin daha düşük olduğu ve bu durumun  aygıtın Jsc ve FF değerlerini iyileştirdiği,  

AnPV-stat:CPCPFA karışımının tavlı ve tavsız olduğu durumları için  Şekil 3.17’de verilen 

fotovoltaik parametrelerden anlaşılmaktadır.  

Çizelge 3.4’de AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakasının kullanıldığı aygıtlar için AFM 

sonuçlarından elde edilen yüzey pürüzlülük parametreleri ve Şekil 3.21’de AFM 

görüntüleri verilmektedir.  

Çizelge 3.4  AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları için ölçülen AFM sonuçlarından 

elde edilen yüzey pürüzlülük parametreleri 

Aktif 

Tabaka 

 Ortalama 

Pürüzlülük (Ra) (nm) 

RMS  (Rq) 

 (nm) 

Maksimum Rp 

(nm) 

AnPVstat: 

BPCPFA 

Tavsız 2,32 3,23 32,93 

Tavlı 2,91 4,03 39,99 

 

Çizelge 3.4’de görüldüğü üzere AnPV-stat:BPCPFA filmlerinin yüzey pürüzlülük RMS 

değerleri, tavsız film için 3,23 nm ve ve tavlı film için 4,03 nm olarak ölçülmüştür. 

Filmler için elde edilen yüzey morfolojilerinin her iki durum için benzer sonuçlar 

vermesi, üretilen aygıtların fotovoltaik parametrelerinin yaklaşık olarak aynı olması ile 

desteklenmektedir.  
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Şekil 3.21 AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakasının ısıl işlem uygulanmamış; (a)Tek boyutta, 

(b) üç boyutta AFM görüntüleri, ısıl işlem uygulanmış; (c) Tek boyutta ve  (b) üç boyutta 

AFM görüntüleri 

Fulleren içermeyen akseptör malzemelerde karşılaşılan en büyük problemlerden biri 

olan çözünürlük problemi, bu çalışmada kullanılan CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için 

elde edilen yüzey morfolojileri ve fotovoltaik sonuçlara dayanarak aşılmış olarak 

görülmektedir. 

3.3 P3HT Donör Malzemesi İle Birlikte Akseptör Olarak Fulleren İçermeyen FTTB 

Küçük Molekülü Kullanılarak Farklı Tampon Katmanlara Sahip Tersine Çevrilmiş Tipte 

Organik Fotovoltaik Aygıtların Üretimi 

Bu tez çalışmasının önceki bölümünde siyano (CN) grubu içeren ve fulleren içermeyen 

farklı iki küçük yeni molekül, teorik olarak dizayn edilip, kimyacı grup tarafından 

sentezlenerek organik fotovoltaik aygıtlar üretilmişti. Bir önceki çalışmada CN grubu 

içeren moleküllerin kullanıldığı hem geleneksel, hem de tersine tevrilmiş tipteki organik 

(c) 
(d) 

(a) (b) 
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fotovoltaik aygıtlar için, literatürde çalışılan fulleren içermeyen fotovoltaik aygıtlar ile 

rekabet edecek düzeyde yüksek açık devre gerilim değerleri elde edilmiştir [105-108]. 

Organik fotovoltaiklerde kullanılan donör-akseptör malzemelerin moleküler 

ağırlıklarının değişmesinin aygıt performanslarını etkilediği bilinmektedir [109-112]. 

Bundan dolayı, tez çalışmasının bu kısmında, bir önceki kısımlarda kullanılan akseptör 

malzemelerin moleküler ağırlıklarından daha büyük moleküler ağırlığa sahip olan 

fulleren içermeyen FTTB akseptör molekülü ile organik fotovoltaik aygıtlar yapılması 

planlanmıştır.  

FTTB molekülü, merkezinde zayıf elektron donör özelliğe sahip fluorene, sağında ve 

solunda güçlü elektron çekme özelliğine sahip tiyobarbitürik asit içermektedir [113]. 

FTTB için daha önce yapılan çalışmalarda, DR3TSBDT ve PffBT4T-2DT donör 

malzemeleri kullanılarak organik fotovoltaik aygıtlar üretilmiştir [113,114]. 

Literatürde FTTB için yapılan çalışmalarda kullanılan donör malzemeler çok pahalı 

malzemelerdir. Bu nedenle çalışmanın bu kısmında, aygıt maliyetininde düşürülmesi 

planlanarak, daha önce FTTB ile birlikte kullanılmış donör malzemelere kıyasla çok 

daha uygun fiyatlı olan P3HT donör malzemesinin kullanılması üzerinde karar 

kılınmıştır. 

3.3.1 P3HT ve FTTB (Donör-Akseptör) Moleküllleri için Deneysel UV-Vis Ölçümleri 

P3HT ve FTTB malzemelerinin UV-Vis ölçümleri, cam üzerine kaplanmış ince filmlerden 

alınmıştır. İnce filmler, 10 mg P3HT ve 10 mg FTTB malzemelerinin ayrı ayrı 1ml CB 

çözücüsü içerisinde hazırlanıp, manyetik karıştırıcı üzerinde 4 saat karıştırıldıktan 

sonra, dönel kaplama yöntemi kullanılarak cam üzerine kaplanarak hazırlanmıştır. Şekil 

3.22’de P3HT ve FTTB filmleri için ölçülmüş UV spektrumları gösterilmektedir. 

UV spektrumlarından, P3HT için maksimum soğurmanın olduğu dalga boyu 519 nm 

olarak görülmektedir. Denklem 3.7’den P3HT’nin optik bant aralığı 1,90 eV olarak 

hesaplandı. P3HT için elde edilen UV spektrumu ve optik bant aralığı literatürdeki 

sonuçlar ile uyum içerisindedir [115,116]. 



60 
 

300 400 500 600 700 800

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 P3HT

 FTTB

Dalgaboyu (nm)

A
b

s
o

rb
a
n

s
 (

a
.u

.)

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

A
b

s
o

rb
a
n

s
 (

a
.u

.)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.22 P3HT ve FTTB için ince film olarak ölçülen UV-Vis spektrumları 

Şekil 3.22’de FTTB için verilen UV spektrumundan, maksimum soğurma pikinin 550 nm 

dalga boyunda olduğu ve 300-630 nm arasında geniş bir soğurma spektrumuna sahip 

olduğu görülmektedir. Bu durum, FTTB molekülünün görünür bölgede güçlü bir 

spektruma sahip olduğunu göstermektedir. FTTB için optik bant aralığı 2,04 eV olarak 

hesaplanmıştır. Literatürde daha önce FTTB için CB çözücüsü kullanılarak ince film 

şeklinde alınan UV ölçümleri sonucunda, 545 nm dalga boyunda spektrum görülmüş ve 

optik bant aralığı 2,04 eV olarak hesaplanmıştır [114]. FTTB için yapılan UV-Vis 

ölçümlerinin literatür ile uyum içerisinde olduğu anlaşılmaktadır. Aynı zamanda 

FTTB’nin görünür bölgedeki güçlü spektrumu sayesinde fotoakıma katkı sağlayacağı 

düşünülmektedir. 

3.3.2 DFT Metodu Kullanılarak Teorik HOMO-LUMO Analizleri 

FTTB için daha önce literatürde yapılan iki çalışmada deneysel olarak elektrokimyasal 

yöntemler kullanılarak HOMO-LUMO analizleri yapılmıştır [113,114]. Bu çalışmada, 

FTTB molekülü için ilk kez teorik olarak DFT metodu kullanılarak HOMO-LUMO 

analizleri yapılıp, literatürdeki deneysel sonuçlarla kıyaslamalar yapılmıştır. Teorik 

hesaplamalar, Gaussian 09 W paket programı ile birlikte GaussView 5 moleküler görsel 
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programı kullanılarak DFT/B3LYP metodu ile 6-31 G temel setinde yapılmıştır. Şekil 

3.23’de FTTB için teorik hesaplamalar sonucunda optimize edilmiş moleküler yapısı ve 

taban durum enerjisi gösterilmektedir. 

 

 

 

 

 

 

üler yapısı ve taban durum enerjisi gösterilmektedir. 

 

 

 

Şekil 3.23 FTTB molekülünün DFT/B3LYP metodu kullanılarak 6-31 G temel setinde 

hesaplanan optimize moleküler yapısı ve taban durum enerjisi 

FTTB molekülün optimize edilmiş yapısının,  sağında ve solunda bulunan tiyobarbitürik 

asit gruplarının simetrisini koruduğu görülmektedir. FTTB için moleküler orbital sınırları 

ve HOMO-LUMO enerji seviyeleri DFT/B3LYP metodu ile birlikte 6-31 G temel seti 

kullanılarak hesaplandı. Molekül için hesaplanan HOMO-LUMO enerjileri ve moleküler 

orbital sınırları Şekil 3.24’de gösterilmektedir. Akseptör-Donör-Akseptör yapısında 

dizayn edilmiş olan FTTB molekülünün HOMO’sunun, merkezde bulunan fluorene 

üzerindeki ardışık birimleri arasında π-bağı ve anti π-bağı karakterinde moleküler 

orbital sınırlara  sahip olduğu anlaşılmaktadır. LUMO seviyesi ise tam tersi olarak anti 

π-bağı ve π-bağı karakterinde alt birimler ile sıralanan moleküler orbital sınırlarına 

sahiptir [117]. 

E = -4247,58670643 a.u. 
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Şekil 3.24 FTTB molekü için DFT/B3LYP metodu ile birlikte 6-31 G temel seti kullanılarak 

hesaplanan HOMO-LUMO enerji seviyeleri ve moleküler orbital sınırları 
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FTTB molekülü için teorik hesaplanan HOMO enerji seviyesi, EHOMO = -5,92 eV ve LUMO 

enerji seviyesi, ELUMO = -3,40 eV arasındaki elektronik bant aralığı, 2,52 eV olarak 

hesaplanmıştır. D. Baran ve arkadaşları tarafından 2016 yılında FTTB için yapılmış olan 

deneysel elektrokimyasal ölçümler sonucunda, HOMO enerji seviyesi EHOMO = -5,65 eV 

ve LUMO enerji seviyesi ELUMO = -3,62 eV olarak hesaplanmıştır [114]. Bu çalışmada 

teorik olarak hesaplanan HOMO-LUMO seviyeleri ile literatürden elde edilen deneysel 

HOMO-LUMO seviyeleri kıyaslandığında, yaklaşık olarak %4,78’lik fark olduğu 

hesaplanmıştır. Teorik hesaplamalar, vakum ortamında yapılırken, deneysel ölçümlerin 

çözücü ortamında yapılmasından dolayı, molekül içerisindeki etkileşimlerin değiştiği, 

teorik ve deneysel sonuçlar arasındaki küçük farklılıkların kaynağının bu durum olduğu 

söylenebilir. Teorik ve deneysel HOMO-LUMO seviyeleri arasındaki %4,78’lik küçük 

farka dayanarak, teorik ve deneysel sonuçlar arasında uyum olduğu söylenebilir. FTTB 

molekülü için teorik ve deneysel HOMO-LUMO seviyeleri ve donör malzeme olarak 

kullanılması planlanan P3HT malzemesinin literatürden alınmış deneysel HOMO-LUMO 

seviyelerinin diyagramları, Şekil 3.25’de gösterilmektedir [114,118].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.25 P3HT için deneysel ve FTTB için deneysel ve teorik HOMO-LUMO enerji 

diyagramları (enerji değerleri eV birimindedir, P3HT ve FTTB için deneysel sonuçlar 

[118] ve [114] nolu referanslardan alınmıştır) 
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3.3.3 Fotovoltaik Çalışmalar 

FTTB akseptör molekülü için 2016 yılında literatürde yapılan ilk çalışmada, DR3TSBDT 

küçük donör malzemesi ile birlikte kullanılarak geleneksel yapıda organik güneş pilleri 

üretilmiştir [113,119]. Aynı yıl yapılan ikinci çalışmada, FTTP akseptörü, PffBT4T-2DT 

polimer donör malzemesi ile birlikte kullanılıp tersine çevrilmiş yapıda organik güneş 

pilleri üretilmiştir [114].  FTTB için daha önce yapılmış olan çalışmalarda kullanılan 

donör malzemelerin maliyetlerinin yüksek olması, bu çalışmada daha düşük maliyetli 

donör malzeme kullanımı arayışına sürüklemiştir. DR3TSBDT ve PffBT4T-2DT donör 

malzemelerine kıyasla daha düşük maliyete sahip olan P3HT donör malzemesinin, FTTB 

akseptör malzemesi ile birlikte fotovoltaik aygıt yapımında kullanılması düşünülmüştür. 

FTTB ve P3HT için yapılan teorik ve deneysel çalışmalar sonucunda, organik güneş pili 

yapımı için uygun donör-akseptör özelliklerine sahip oldukları anlaşılmıştır.  

FTTB için daha önce yapılan çalışmalardan farklı olarak, ITO/Tampon Tabaka/Aktif 

tabaka/MoO3/Ag konfigürasyonunda, tampon tabaka olarak dört farklı elektron taşıyan 

tabaka (ETL) kullanılarak ilk kez aygıtlar üretilmiştir. Tampon tabakada kullanılacak 

katmanlardan biri olan polimer yapıdaki Polyethylenimine (PEIE), içerisindeki alifatik 

amin grupları sayesinde metal içeren iletkenlerin, transparan iletken metal oksitlerin ve 

iletken polimerlerin iş fonksiyonlarını azaltmaktadır [120]. Şekil 3.26’da PEIE’nin 

moleküler yapısı gösterilmektedir [120].  

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.26 PEIE’nin geometrik moleküler yapısı [120] 
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Ara katmanlar arasındaki iş fonksiyonu azaltılarak fotovoltaik aygıtlardaki elektron 

geçişleri için kolaylıklar sağlanmaktadır [121]. Bu kısımda, ITO ve ZnO yüzeyler, PEIE ile 

modifiye edilip, ETL olarak dört farklı tampon tabaka kaplanarak, ilk kez bu çalışmada 

kullanılan P3HT:FTTB aktif tabakalarına sahip tersine çevrilmiş organik güneş pilleri için 

fotovoltaik performanslar incelenmiştir. 

3.3.3.1 P3HT:FTTB Aktif Tabakası Kullanılarak Dört Farklı Tampon Tabaka için 

Tersine Çevrilmiş Organik Güneş Pilleri Üretimi 

Bu kısımda, ITO/PEIE/P3HT:FTTB/MoO3/Ag, ITO/PEIE/ZnO/P3HT:FTTB/MoO3/Ag,  

ITO/ZnO/P3HT:FTTB/MoO3/Ag ve ITO/ZnO/PEIE/P3HT:FTTB/MoO3/Ag 

konfigürasyonların da dört farklı ETL için hacim heteroeklem yapıya sahip, tersine 

çevrilmiş organik güneş pilleri üretilmiş ve karakterize edilmiştir. Altlık olarak direnci 15 

Ω cm-2 den küçük olan 2,6 cm x 2,6 cm boyutunda ITO (indiyum kalay oksit) kaplı 

camlar kullanılmıştır. ITO kaplı camların aşındırılması ve temizlenmesi bir önceki 

bölümde anlatılmıştır.  

PEIE hazırlanışı ve kaplanması: Polyethylenimine, 80% etoksilatlı çözeltisi 2-

metoksiethanol çözücüsü içerisinde %0,1’lik kütle konsantrasyonu ile hazırlanıp, 

manyetik karıştırıcı üzerinde iki saat karışıma bırakılmıştır [122]. Hazırlanan PEIE 

çözeltisi, dönel kaplama yöntemi kullanılarak 5000 rpm’de kaplanmış ve 110 oC’de 5 dk 

ısıl işlem uygulanmıştır. 

ZnO hazırlanışı ve kaplanması: ZnO nanoparçacıklar bir önceki bölümde anlatılmış 

olduğu gibi hazırlanmış ve sol-jel yöntemi kullanılarak düşük sıcaklık prosedürü 

uygulanarak kaplanmıştır.  

Aktik tabakaların hazırlanışı ve kaplanması: P3HT:FTTB karışımları 1:1 (10mg:10mg) 

kütle konsantrasyonları kullanılarak 1 ml CB çözücüsü içerisinde hazırlanmıştır. Çözelti 

45 oC’de manyetik karıştırıcı üzerinde, 12 saat karışıma bırakılmıştır. Aktif tabakalar 

hava ortamında, dönel kaplama sistemi kullanılarak 1000 rpm’de kaplanmıştır. 

Kaplanan filmlere glove box içerisinde 110 oC’de 5 dk ısıl işlem uygulanmıştır. 

Molibdenyum oksit (MoO3) ve gümüş (Ag) kaplanması: HTL olarak kullanılan MoO3, 

Termal buharlaştırma sistemi kullanılarak 3,2x10-6 Torr basınçta 8 nm kaplandıktan 

sonra, aynı basınçta ve sistemde üzerine 100 nm Ag kaplanmıştır. 
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Dört farklı ETL kullanılarak, üretilen fulleren içermeyen güneş pilleri Şekil 3.27’de 

gösterilmektedir. 

Şekil 3.27 P3HT:FTTB kullanılarak üretilen fulleren içermeyen fotovoltaik aygıtlar 

3.3.3.2 P3HT:FTTB Aktif Tabakası Kullanılan Tersine Çevrilmiş Organik Güneş 

Pillerinin J-V Karakterizasyonu 

ITO/ETL/ P3HT:FTTB /MoO3/Ag konfigürasyonunda üretilen tersine çevrilmiş organik 

fotovoltaiklerin aydınlık altındaki J-V karakteristikleri, Şekil 3.28’de gösterilmektedir. 

Üretilen tüm tersine çevrilmiş organik fotovoltaiklerin akım-gerilim karakteristikleri, 

AM1.5 100 mW/cm2 şiddete sahip güneş simülatörü altında, glove box içerisinde 

ölçülmüştür. 
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Şekil 3.28 P3HT:FTTB aktif tabakasının kullanıldığı dört farklı elektron taşıyan tabaka 

için hazırlanan tersine çevrilmiş yapıdaki fotovoltaik aygıtların aydınlık altındaki J-V 

karakterizasyonu 

Üretilen fotovoltaik aygıtların J-V grafiklerinden, ETL olarak ITO üzerine PEIE kaplanarak 

kullanılan aygıtın kısa devre akım yoğunluğu ve açık devre geriliminin, diğer üç aygıtın 

kısa devre akım yoğunluğu ve açık devre gerilimi değerlerine kıyasla çok düşük olduğu 

görülmektedir. Şekil 3.28’deki aygıtlar için elde edilen J-V grafiğinden hesaplanan 

fotovoltaik parametreler, Çizelge 3.5’de verilmektedir. 

Çizelge 3.5. Farklı ETL katmanları kullanılarak üretilen tersine çevrilmiş 

organik güneş pilleri için elde edilen fotovoltaik parametreler. 

ETL Jsc 

(mA/cm2) 

Voc 

(mV) 

FF   (%) 

PEIE 2,30 520 0,29 0,35 

PEIE/ZnO 5,37 778 0,48 2,00 

ZnO 5,28 772 0,44 1,81 

ZnO/PEIE 5,12 818 0,43 1,81 

 

Çizelge 3.5’de görüldüğü gibi, ITO yüzeyinin PEIE kullanılarak modifiye edildiği ETL 

durumunda, P3HT:FTTB aktif tabakası kullanılarak üretilen aygıt için fotovoltaik 
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parametreler, Jsc = 2,30 mA/cm2, Voc =  520 mV, FF = 0,29 ve  = % 0,35 olarak 

hesaplanmıştır. ETL olarak PEIE/ZnO kullanılan aygıt için fotovoltaik parametreler, Jsc = 

5,37 mA/cm2, Voc =  778 mV, FF = 0,48 ve  = % 2,00 olarak hesaplanmıştır. ETL olarak 

ZnO kullanılan aygıt için fotovoltaik parametreler, Jsc = 5,28 mA/cm2, Voc =  772 mV, FF 

= 0,44 ve  = % 1,81 olarak hesaplanmıştır. ETL olarak ZnO/PEIE kullanılan aygıt için 

fotovoltaik parametreler, Jsc = 5,12 mA/cm2, Voc =  818 mV, FF = 0,43 ve  = % 1,81 

olarak hesaplanmıştır.  

Aygıtların hesaplanan fotovoltaik parametrelerinden en düşük verim değeri, ETL olarak 

ITO üzerine PEIE kaplanan aygıtta   = % 0,35 olarak hesaplanmıştır. PEIE/ZnO, ZnO ve 

ZnO/PEIE katmanlarının ETL olarak kullanıldığı aygıtlardaki fotovoltaik performansların, 

sadece PEIE’nın kullanıldığı duruma kıyasla önemli ölçüde iyileştikleri görülmektedir. 

PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE katmanlarının ETL olarak kullanıldığı aygıtlar için verim 

değerleri sırasıyla,  = % 2,00 ,  = % 1,81 ve  = % 1,81 olarak hesaplanmıştır.  

Aygıtların verimleri arasında çok büyük farklar olmamasına rağmen, en yüksek verim 

değeri PEIE/ZnO katmanının ETL olarak kullanıldığı aygıtta  = % 2,00 olarak 

hesaplanmıştır. PEIE/ZnO’nun ETL olarak kullanıldığı aygıt için, sadece ZnO’nun ETL 

olarak kullanıldığı aygıt referans alınırsa, verimin referans aygıta kıyasla yaklaşık olarak 

%10 artmış olduğu söylenebilir. P3HT:FTTB karışımı için elde edilen en yüksek Voc 

değeri olan 818 mV’nin, literatürde P3HT-fulleren karışımları ile elde edilen Voc 

değerlerinden daha yüksek olduğu görülmüştür [123-125]. 

3.3.3.3 P3HT:FTTB Kullanılanılarak Üretilen Aygıtların IPCE Karakterizasyonu 

Şekil 3.29’da dört farklı ETL tabaka kullanılarak üretilen aygıtlar için IPCE ölçümlerinden 

elde edilen grafikler gösterilmektedir.  

Şekil 3.29’dan aygıt yapısında sadece PEIE’nın ETL olarak kullanıldığı tersine çevrilmiş 

güneş pilinin IPCE spektrumunun UV görünür bölgenin 460-550 nm aralığındaki dalga 

boylarında yaklaşık %17’lik bir IPCE değerine sahip olduğu görülmektedir. PEIE/ZnO, 

ZnO ve ZnO/PEIE katmanlarının ETL olarak kullanıldığı aygıtların IPCE spektrumları 

benzer şekilde 460-550 nm dalga boylarında yaklaşık olarak %40’lık bir IPCE değerine 

sahiptir. 
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Şekil 3.29 P3HT:FTTB aktif tabakası için dört farklı ETL kullanılarak üretilen aygıtların 

IPCE spektrumları 

FTTB için Şekil 3.22’de verilen UV soğurmasından, tüm aygıtlar için UV görünür bölgede 

sürekli bir IPCE spektrumu sağlanmasına katkıda bulunduğu söylenebilir. P3HT ve FTTB 

malzemelerinin UV spektrumlarının, elektromanyetik spektrumun kırmızı bölgesinde 

(600-700 nm) zayıf olmasından dolayı, aygıtlar için de bu bölgelerde IPCE 

spektrumunun azaldığı görülmektedir [126]. Denklem 3.3 kullanılarak aygıtlar için 

ölçülen IPCE spektrumlarının altından kalan alandan, IPCE akım değerleri 

hesaplanmıştır. ETL olarak; PEIE kullanılan aygıt için JIPCE = 2,06 mA/cm2 , PEIE/ZnO 

kullanılan aygıt için JIPCE = 4,65 mA/cm2, ZnO kullanılan aygıt için JIPCE = 4,66 mA/cm2, 

ZnO/PEIE kullanılan aygıt için JIPCE = 4,60 mA/cm2 olarak hesaplanmıştır. Aygıtlar için J-

V karektistiklerinden ve IPCE spektrumlarından elde akım değerleri arasında ortalama 

%11,4 lük bir sapma olduğu hesaplanmıştır. 

3.3.3.4 P3HT:FTTB Aktif Tabaka Yüzeylerinin Taramalı Elektron Mikroskopu (SEM) ile 

İncelenmesi 

Dört farklı ETL üzerine kaplanan, P3HT:FTTB aktif tabakası için SEM görüntüleri alınarak 

yüzey morfolojileri incelenmiştir. Şekil 3.30’da dört farklı ETL üzerine kaplanan 
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P3HT:FTTB aktif tabakaları ve ZnO ince filmi için yüzey SEM görüntüleri 

gösterilmektedir. Bütün SEM görüntüleri aynı çözünürlük, voltaj değeri ve mesafeden 

ölçülmüştür.  

Şekil 3.30 (a) PEIE, (b) PEIE/ZnO, (c) ZnO ve  (d) ZnO/PEIE üzerine P3HT:FTTB kaplanan 

aktif tabakaların ve sadece (e) ZnO kaplı ince filmin yüzey SEM görüntüleri 

Şekil 3.30’da (a) PEIE üzerine kaplanmış aktif tabakanın yüzey görüntüsünün diğer 

yüzey görüntülerinden farklı olduğu anlaşılmaktadır. Bu farkın nereden kaynaklandığını 
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araştırmak için aygıtlarda kullanılan ZnO için ince film kaplanarak, ZnO yüzey SEM  

görüntüsü (Şekil 3.30 (e))  alınmıştır. 

ZnO için alınan SEM görüntüsünden, PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE üzerine kaplanmış 

aktif tabakaların yüzey görüntülerinde bulunan desen şekillerinin, ZnO nano 

parçacıklarından kaynaklandığı düşünülmektedir. Bu durumu açıklayabilmek için, film 

yüzeylerinin SEM-EDS ölçümleri alınarak elementel analizler yapılmıştır. Yapılan SEM-

EDS ölçümleri sonucunda elde edilen elementel analiz grafikleri Şekil 3.31’de 

gösterilmektedir. 

Şekil 3.31 (a) PEIE, (b) PEIE/ZnO, (c) ZnO ve  (d) ZnO/PEIE üzerine P3HT:FTTB kaplanan 

aktif tabakaların SEM-EDS ölçümleri 

SEM-EDS sonuçlarından görüldüğü üzere, Şekil 3.31 (a)’da ITO/PEIE üzerine kaplanan 

aktif tabaka için yapılan elementel analizde, Zn element oranının çok düşük olduğu 

anlaşılmaktadır. Şekil 3.31 (b), (c) ve (d) gösterilen ZnO kullanılan aygıtlarda, Zn 

elementinin oranı yüksek çıkmıştır. Bu durum, aktif tabaka altındaki ZnO filminin 

varlığını göstermektedir.  PEIE/P3HT:FTTB kaplı filmde Zn elementi oranının çok düşük 

olması, diğer filmlerde görünen desenlerin ZnO nanoparçacıkardan kaynaklandığını 
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açıklamaktadır. Elementel analiz ölçümlerinde görünen Si atomları cam’dan, In ve Sn 

atomları ITO’dan, C ve O atomları aktif tabakada bulunan P3HT:FTTB’den 

kaynaklanmaktadır. Aktif tabakalar için ölçülen bütün SEM görüntülerin de, yüzey için 

çatlak ve bozulmaların olmadığı görülmektedir. 

3.3.3.5 P3HT:FTTB Aktif Tabaka Yüzeylerinin Atomik Kuvvet Mikroskopu (AFM) ile 

İncelenmesi 

AFM incelemeleri, aktif tabakanın yüzey pürüzlülüğü hakkında bilgi vermektedir [127]. 

P3HT:FTTB karışımının kullanıldığı aygıtların aktif tabaka yüzeylerinin tek boyutta ve üç 

boyutta AFM ölçümleri incelenmiştir. AFM ölçümleri, tüm aygıtlar için aynı skalada 5 

µm x 5 µm lik alanlara taranarak yapılmıştır. Bir önceki bölümde yüzey SEM 

görüntülerinin incelenmiş olduğu aktif tabakalarda, PEIE üzerine kaplı aktif tabakanın 

yüzeyi ile altında ZnO kaplı aktif tabakaların yüzeyleri arasında farklılıklar görülmüştü. 

Bundan dolayı, ZnO kaplı filmin yüzey AFM ölçümleri alınmıştır.  Şekil 3.32’de ZnO kaplı 

ince film için tek boyutta ve üç boyutta yüzey AFM görüntüleri verilmektedir. 

 

Şekil 3.32 ZnO ince filmin  5 µm x 5 µm boyutunda (a) tek ve (b) üç boyutlu AFM 

görüntüleri 

Şekil 3.32’de AFM görüntülerinden ZnO yüzeyi için ortalama pürüzlülük Ra= 3,14 nm, 

Rq= 4,04 nm (RMS) ve Maksimum Rp= 34,62 nm olarak ölçülmüştür. ZnO için AFM 

görüntülerinden elde edilen yüzey pürüzlülük RMS değerinden, homojen bir yüzeye 

sahip olduğu anlaşılmıştır [128]. 
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(a) (b) 

(c) (d) 

(f) 
(e) 

(g) (h) 
 

Şekil 3.33 Farklı ETL tabakalar üzerine kaplanan aktif tabakaların, PEIE/P3HT:FTTB için 

(a) tek boyutta, (b) üç boyutta,  PEIE/ZnO/P3HT:FTTB için (c) tek boyutta, (d) üç 

boyutta,  ZnO/ P3HT:FTTB için, (e) tek boyutta, (f) üç boyutta ve  ZnO/PEIE/ P3HT:FTTB 

için (g) tek boyutta, (h) üç boyutta AFM görüntüleri 
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Şekil 3.33’de dört farklı ETL üzerine kaplanmış olan P3HT:FTTB aktif tabakası için 5 µm x 

5 µm tarama alanı ile AFM görüntüleri verilmektedir. Farklı aygıtlarda kullanılan 

P3HT:FTTB aktif tabakaları için Şekil 3.33’deki AFM görüntülerinden hesaplanan yüzey 

pürüzlülük parametreleri Çizelge 3.6’da verilmektedir. 

PEIE üzerine kaplanan P3HT:FTTB aktif tabakası için film yüzey pürüzlülüğünü ifade 

eden RMS değeri Rq= 0,67 nm olarak hesaplanmıştır. Düşük RMS değeri film yüzeyinin 

oldukça homojen ve düz olduğunu ifade etmektedir. Film yüzeyinin oldukça homojen 

ve düz olduğu durum, filmin amorf özelliğe ve çok düşük faz ayırımına sahip olduğunun 

göstergelerindendir [129]. ETL olarak sadece ITO üzerine PEIE kaplanan aygıtın 

fotovoltaik performansının düşük olmasının nedenleri arasında, faz ayırımının çok 

küçük olması gösterilebilir [130]. 

 
Çizelge 3.6 Farklı ETL’ler üzerine kaplanmış P3HT:FTTB aktif tabakaları için AFM 

sonuçlarından elde edilen yüzey pürüzlülük parametreleri 

ETL Ortalama 

Pürüzlülük (Ra) (nm) 

RMS (Rq) 

 (nm) 

Maksimum Rp 

(nm) 

PEIE 0,51 0,67 11,21 

PEIE/ZnO 2,53 3,20 49,29 

ZnO 2,83 3,57 27,24 

ZnO/PEIE 1,92 2,42 18,01 

 

PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE’nın ETL olarak kullanıldığı aygıtlarda, aktif tabakanın RMS 

değerleri sırasıyla 3,20 nm, 3,57 nm ve 2,42 nm olarak hesaplanmıştır. AFM 

görüntülerinden ve RMS değerlerinden, üç aygıt için en düşük yüzey pürüzlülüğüne 

sahip olanın ZnO/PEIE üzerine kaplı olan aktif tabaka olduğu anlaşılmaktadır. Aktif 

tabakada bulununan donör ve akseptör malzemelerin, faz ayrımının çok büyük ya da 

çok küçük olduğu durumlar aygıtın fotovoltaik performansını negatif etkilemektedir 

[130]. Her üç aygıt içinde hem fotovoltaik performans değerleri, hem de yüzey 

pürüzlülükleri birbirine yakın olduğu için, aygıtlar arasındaki optimum yüzey 

pürüzlülüğüne sahip olanın PEIE/ZnO üzerine aktif tabaka kaplanmış olan aygıt olduğu 
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söylenebilir. Çünkü PEIE/ZnO’nın bulunduğu aygıtın akım yoğunluğu ve dolgu faktörü 

değerlerinin diğerlerine kıyasla daha iyi olduğu görülmüştür. 
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BÖLÜM 4 

SONUÇ VE ÖNERİLER 

Fulleren içermeyen, çözünebilen yeni akseptör moleküllerin tasarım ve sentezi 

fotovoltaik uygulamalar için önemli ölçüde ilgi çekmektedir.  Polimer ya da küçük 

akseptör moleküllerin görünür bölgede iyi soğurma özelliği göstermeleri ve LUMO 

enerji seviyelerinin fulleren türevi malzemelerin LUMO seviyesinden daha büyük 

olması sayesinde, fotovoltaik aygıtlarda özellikle yüksek açık devre gerilimleri (Voc) elde 

edilebilmektedir.  

Bu tez çalışmasında, organik fotovoltaiklerde kullanılan fulleren türevi akseptör 

malzemelere alternatif olabilecek, yeni, fulleren içermeyen, akseptör tipli malzemeler 

kullanılarak farklı türlerde organik güneş pilleri üretildi. Fulleren içermeyen CPCPFA ve 

BPCPFA küçük molekülleri dizayn edilirken, akseptör özelliği kazanabilmeleri için 

özellikle elektron çekme özelliği yüksek olan siyano (CN) grupları eklendi. CPCPFA ve 

BPCPFA molekülleri sentezlenmeden önce, simülasyon ortamında yapısal olarak dizayn 

edilerek, DFT metodu kullanılıp yapısal, spektroskopik ve elektronik özellikleri hakkında 

bilgi edinmek için hesaplamalar yapıldı.  Moleküller için elde edilen teorik sonuçlar, 

organik fotovoltaik aygıtlar yapılmadan önce, aygıtta kullanılacak donör malzemelerin  

seçimi hakkında önemli ön bilgiler sağladı. CPCPFA ve BPCPFA molekülleri kimyacı grup 

tarafından sentezlendikten sonra, moleküller için deneysel olarak spektroskopik ve 

elektronik ölçümler yapıldı.  

İskelet yapı olarak, üç ana çatıdan oluşan bu tez çalışmasının ilk iki kısmında, CPCPFA ve 

BPCPFA molekülleri farklı donör malzemeler ile birlikte kullanılarak farklı tiplerde 

organik güneş pilleri üretildi.  Tez çalışmasının son kısmında CPCPFA ve BPCPFA 
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moleküllerinden yapısal olarak çok farklı olan, fulleren içermeyen FTTB molekülü 

kullanılarak araştırmalar yapıldı. FTTB molekülü için DFT hesaplamaları yapılarak 

elektronik bant yapıları incelendi. Fotovoltaik aygıt üretiminde FTTB ile birlikte 

kullanılan, uygun donör malzeme seçimi yapılırken maliyet ve uygun elektronik enerji 

seviyeleri dikkate alındı. FTTB için daha önce literatürde yapılmış olan çalışmalardan 

farklı konseptlerde organik güneş pilleri üretildi.  

Bu tez çalışmasının ilk kısmında, asimetrik yapıya sahip diarylacrylonitrile türevi olan 

siyano (CN) grubu içeren yeni CPCPFA molekülü tasarlandı. CPCPFA’nın optik, 

spektroskopik, yapısal ve fotovoltaik özellikleri incelendi. CPCPFA molekülünün optik 

soğurma özelliği, hem teorik hem de deneysel UV-Vis analizleri yapılarak incelendi. 

Teorik hesaplamalar TD-DFT/B3LYP metodu ile  6-31 G(d) temel seti kullanılarak 

yapıldı. Teorik ve deneysel UV-Vis spektrumları karşılaştırılarak, molekül için bu 

spektrumlara karşılık gelebilecek olan mümkün geçişler araştırıldı. Deneysel UV 

spektrumundan kloroform çözücüsü içerisindeki CPCPFA’nın optik bant aralığı Eg = 2,61 

eV olarak hesaplandı. CPCPFA için DFT metodu kullanılıp teorik HOMO-LUMO enerji 

seviyeleri hesaplanarak moleküler orbital şekilleri belirlendi. Literatürde, P3HT ve 

PCBM için yapılan DFT hesaplamaları ile elde edilen HOMO-LUMO enerji sevileri ile 

CPCPFA için hesaplanan sonuçlar kıyaslandı [79]. Yapılan kıyaslamalar sonucunda, 

CPCPFA’nın LUMO enerji seviyesinin, P3HT’nin LUMO enerji seviyesinin altında olduğu 

ve aralarındaki enerji farkının 0,62 eV olduğu görüldü. Bu durumda, P3HT’den 

CPCPFA’ya yük geçişinin gerçekleşebileceği anlaşıldı.  

P3HT:CPCPFA karışımı için 1:1 ve 1:2 (10mg:10mg ve 10mg:20mg) kütlesel 

konsantrasyonları kullanılarak ITO/PEDOT:PSS/P3HT:CPCPFA/Al aygıt geometrisinde, 

hacim hetero eklem geleneksel organik güneş pilleri üretildi. Aygıtların aktif 

tabakasında bulunan P3HT:CPCPFA karışımında, P3HT’nin konsantrasyonu sabit 

tutularak iki farklı CPCPFA konsantrasyonunun ve aktif tabakalara uygulanan ısıl 

işlemlerin aygıt performansını nasıl etkilediği incelendi. Üretilen aygıtların J-V 

grafiğinden hesaplanan fotovoltaik parametreleri, Çizelge 4.1’de verilmektedir.  
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P3HT:CPCPFA karışımı için üretilen fotovoltaik aygıtlardaki en yüksek verim değeri, 1:2 

konsantrasyonunda tavlanmış aygıt için % 0,115 olarak bulundu. Ancak, üretilen tüm 

aygıtların fotovoltaik parametreleri birbirlerine çok yakın olduğundan, konsantrasyon 

artışı ve ısıl işlemin fotovoltaik performans üzerinde ciddi etkiler göstermediği anlaşıldı. 

Aygıtlar için ölçülen IPCE spektrumlarından, CPCPFA malzemesinin foto akıma katkıda 

bulunduğu görüldü. CPCPFA’nın fotovoltaik aygıtlardaki etkisini anlayabilmek için aktif 

tabakada sadece P3HT’nin olduğu referans aygıttan elde edilen fotovoltaik 

parametrelerden, P3HT:CPCPFA karışımının olduğu en kötü aygıtın verim değerinin bile 

referans aygıtın veriminden yaklaşık olarak seksen (80) kat daha iyi olduğu görüldü. Bu 

durum, CPCPFA’nın aygıt içerisinde akseptör olarak işlev yaptığını göstermektedir. 

P3HT ve P3HT:CPCPFA kaplı filmler için elde edilen XRD sonuçlarından, CPCPFA 

akseptör molekülünün P3HT’nin kristallik özelliğini iyileştirdiği gözlendi [83]. Bu 

çalışmada, P3HT ve CPCPFA kullanılarak üretilen organik güneş pilleri için elde edilen 

en yüksek Voc değeri 900 mV olup, bu değer, P3HT ve  PCBM’den oluşan geleneksel 

hacim hetero eklem yapıya sahip organik güneş pillerinde elde edilen Voc değerlerinden 

daha yüksektir. Elde edilen güç dönüşüm verimi, P3HT:PCBM karışımı içeren hacim 

hetero eklem organik güneş hücrelerine kıyasla düşük olmasına rağmen, çözünebilen 

küçük organik moleküller üzerindeki çalışmalar hala çok değerlidir.  

Bu tez çalışmasının ikinci kısmında, CPCPFA molekülünün yapısındaki Cl atomu yerine 

diğer bir halojen grubu atomu Br eklenerek, yeni BPCPFA molekülü dizayn edilip kimya 

grubu tarafından sentezlendi. Organik fotovoltaik aygıt yapımında kullanmak üzere 

Çizelge 4.1   P3HT:CPCPFA karışımının farklı konsantrasyonları (1:1 ve 1:2) 

kullanılarak üretilen  organik güneş pilleri için elde edilen fotovoltaik 

parametreler 

Aktif Tabaka  Jsc (mA/cm2) Voc (mV) FF  (%) 

P3HT:CPCPFA 

(1:1) 

Tavsız 0,41 890 0,29 0,106 

Tavlı 0,35 900 0,30 0,094 

P3HT:CPCPFA 

(1:2) 

Tavsız 0,40 843 0,33 0,110 

Tavlı 0,42 837 0,33 0,115 
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donör malzeme olarak, yapısında antrasen grubu içeren AnE-PVstat ko-polimer 

molekülü seçildi. Literatürde, AnE-PVstat kullanılarak fotovoltaik aygıt üretimi yapılan 

çalışmaların hepsinde, akseptör olarak fulleren türevi malzemeler kullanılmıştır        

[84-91]. Bu çalışmada, ilk kez AnE-PVstat ile birlikte fulleren içermeyen CPCPFA ve 

BPCPFA molekülleri kullanılarak organik fotovoltaik aygıtlar üretildi.  

AnE-PVstat ve farklı halojen grup atomlarına sahip,  CPCPFA ve BPCPFA molekülleri 

ayrı ayrı DCB çözücüsü içerisinde UV-Vis ve FL ölçümleri yapılarak, moleküllerin 

soğurma ve yayma özellikleri incelendi. AnE-PVstat’ın 536 nm’de görülen UV 

spektrumu, görünür bölgede güçlü bir soğurma özelliğine sahip olduğunu gösterdi.  

AnE-PVstat’ın UV spektrumundan optik bant aralığı 2,0 eV olarak hesaplandı. AnE-

PVstat için literatürde CB çözücüsü kullanılarak UV spektrumundan elde edilen optik 

bant aralığı,  2,10 eV ile bu çalışmada elde edilen 2,00 eV değerleri arasında uyum 

olduğu görüldü  [84]. Aradaki küçük farkın, kullanılan çözücülerin farklı olmasından 

kaynaklandığı düşünülmektedir. CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için elde edilen UV, 

spektrumlarından sırasıyla 413 nm ve 419 nm dalga boylarında maksimum soğurmalar 

görüldü. CPCPFA ve BPCPFA’nın UV spektrumlarından, optik bant aralıkları sırasıyla 

2,58 eV ve 2,60 eV olarak hesaplandı. 

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için DFT metodu kullanılarak teorik HOMO-LUMO 

analizleri yapıldı. CPCPFA molekülü için HOMO enerji seviyesi EHOMO = -5,97 eV, LUMO 

enerji seviyesi ELUMO = -2,92 eV, BPCPFA molekülü için HOMO enerji seviyesi EHOMO = -

5,74 eV, LUMO enerji seviyesi ELUMO = -2,91 eV olarak hesaplandı. CPCPFA ve BPCPFA 

için teorik bant aralıkları sırasıyla, 3,05 eV ve 2,83 eV olarak hesaplandı. CPCPFA ve 

BPCPFA moleküllerinde, halojen grubu atomlarının elektronegatiflik özelliklerine bağlı 

olarak bant aralıklarının değiştiği anlaşıldı. Moleküllerde bulunan halojen grubu 

atomların elektronegatiflik özelliği arttıkça, bant aralıklarının da arttığı sonucuna varıldı 

[93].  

CPCPFA ve BPCPFA molekülleri için elektrokimyasal yöntemler kullanılarak deneysel 

HOMO-LUMO analizleri yapıldı. Elektrokimyasal ölçümler sonucu, CPCPFA için,  EHOMO = 

-5,74 eV ve ELUMO = -3,36 eV, BPCPFA için, EHOMO = -5,73 eV ve ELUMO = -3,49 eV olarak 

hesaplandı. CPCPFA ve BPCPFA’nın bant aralıkları sırasıyla, 2,38 eV ve 2,24 eV olarak 

hesaplandı. Elektrokimyasal ölçümler sonucunda, bant aralıklarının, elektronegatif 

özelliği yüksek olan Cl atomunun bulunduğu CPCPFA’da, daha düşük elektronegatifilk 
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özelliğe sahip Br atomu bulunduran BPCPFA’dan daha büyük olduğu görüldü. Bu 

durum, teorik olarak elde edilen bant aralığı sonuçları ile de desteklendi.  

AnPV-stat:BPCPFA karışımları 1:1 kütle konsantrasyonunda ayrı ayrı 1ml CB ve DCB 

çözücüleri içerisinde hazırlanarak, çözücü etkisinin fotovoltaik aygıttaki performansı 

üzerindeki etkileri araştırıldı. ITO/PEDOT:PSS/AnPV-stat:BPCPFA/Al yapısında üretilen 

geleneksel organik güneş pillerinde, CB kullanılarak hazırlanan aktif tabakanın 

bulunduğu aygıt için verim,  = % 0,024, DCB kullanılarak hazırlanan aktif tabakanın 

bulunduğu aygıt için verim,  = % 0,049 olarak bulundu. DCB çözücüsünün kullanıldığı 

aygıtın fotovoltaik performansının, CB kullanılan aygıtınınkinin neredeyse iki katı 

olduğu görüldü. Bu sayede, bir sonraki kısımda üretilecek aygıtların aktif tabakalarında 

kullanılacak çözücü, DCB olarak belirlendi. Geleneksel yapıda üretilen organik güneş 

pillerinde üst kontak olarak düşük iş fonksiyonuna sahip Alüminyum (Al) kullanılmıştır. 

Al’nin havada çok hızlı oksitlenmesi, aygıt performansını olumsuz etkilemektedir. 

Bundan dolayı, üst kontak olarak daha yüksek iş fonksiyonuna sahip ve daha kararlı 

olan Gümüş (Ag) metalinin kullanıldığı tersine çevrilmiş tipte organik güneş pilleri 

üretildi. 

AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA karışımları 1:1 kütle konsantrasyonunda ayrı 

ayrı 1 ml DCB çözücüsü içerisinde hazırlanarak, ITO/ZnO/Aktif Tabaka/MoO3/Ag 

yapısında tersine çevrilmiş organik güneş pilleri üretildi. Tersine çevrilmiş organik 

güneş pillerinde, düşük sıcaklık prosedüründe ZnO kaplanıp, düşük maliyette ve 

geleneksel organik güneş pillerine kıyasla yüksek verimde aygıtların üretilmesi 

planlandı. Üretilen aygıtlarda aktif tabakalara ısıl işlem uygulanarak, aygıt performansı 

üzerindeki etkileri incelendi. Şekil 3.17’de AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA 

aktif tabakaları kullanılarak üretilen tersine çevrilmiş organik güneş pilleri için J-V 

karakteristiklerinden elde edilen fotovoltaik parametreler Çizelge 4.2’de verilmektedir. 
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Çizelge 4.2’de görüldüğü gibi AnPV-stat:CPCPFA karışımıın aktif tabaka olarak 

kullanıldığı aygıtta, ısıl işlemin fotovoltaik aygıtın Voc değerini, ısıl işlem uygulanmamış 

aygıta kıyasla 183 mV kadar düşürdüğü görüldü. Ancak, buna rağmen, ısıl işlem 

uygulanmamış aygıttta 929 mV gibi yüksek bir Voc değerine ulaşıldı. Isıl işlem 

uygulanmamış aygıtta, 1112 mV’luk yüksek Voc değeri ile birlikte,  = % 0,31 güç 

dönüşüm verimi elde edildi.  

AnPV-stat:BPCPFA karışımının kullanıldığı fotovoltaik aygıtlarda, ısıl işlem uygulanmış 

durumda, aygıtın Jsc değeri artarken Voc değerinin düştüğü, ısıl işlem uygulanmamış 

aygıtta, Jsc değeri düşerken, Voc değerinin arrtığı görüldü. Buradan ısıl işlemin, aygıt 

performansı üzerinde neredeyse etki göstermediği anlaşıldı. Isıl işlem uygulanmış 

aygıtta, 1059 mV’luk yüksek Voc değerlerine ulaşılarak, en yüksek  = % 0,31 kadar 

verim elde edildi. AnPV-stat:BPCPFA karışımının kullanıldığı tersine çevrilmiş tipteki 

güneş pillerinde elde edilen en yüksek  = % 0,31 verim değeri, aynı karışımın 

kullanılarak üretildiği geleneksel güneş pillerinin en yüksek  = % 0,049 verim değerinin  

neredeyse altı (6) katı olduğu görüldü. Böylece, fulleren içermeyen moleküller için,  

tersine çevrilmiş fotovoltaik aygıt yapısının, geleneksel yapıdaki aygıt yapısına kıyasla 

çok daha etkili ve verimli olduğu gösterilmiştir. 

Organik güneş pili çalışmalarında, fotovoltaik parametrelerin arttırılarak aygıt 

performansının maksimuma ulaşması hedeflenmektedir. Bundan dolayı aygıtta, 

fotovoltaik parametrelerdeki kayıpların minimize edilmesi gerekmektedir. Bu 

çalışmada, hem AnPV-stat:CPCPFA hem de AnPV-stat:BPCPFA karışımları için üretilen 

tersine çevrilmiş tipte aygıtlardaki açık devre gerilimi kayıpları (Voc), donör 

Çizelge 4.2  AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA aktif tabakaları kullanılarak 

tersine çevrilmiş organik güneş pilleri için elde edilen fotovoltaik parametreler 

Aktif Tabakalar  Jsc (mA/cm2) Voc (mV) FF   (%) 

AnPVstat: 

CPCPFA 

Tavsız 0.86 1112 0.32 0.31 

Tavlı 0.84 929 0.31 0.24 

AnPVstat: 

BPCPFA 

Tavsız 0.89 962 0.34 0.29 

Tavlı 0.85 1059 0.31 0.31 
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malzemenin HOMO seviyesine ve akseptör malzemenin LUMO’suna bağlı olarak 

denklem 3.7 kullanılarak hesaplandı [58]. AnPV-stat:CPCPFA’nin kullanıldığı aygıtlarda, 

aktif tabakanın tavsız ve tavlı olduğu durumlar Voc değerleri sırasıyla, yaklaşık olarak 

0,32 ve 0,50 volt olarak hesaplandı. Benzer şekilde, AnPVstat:BPCPFA için üretilen 

aygıtlarda, aktif tabakanın tavsız ve tavlı olduğu durumlar için Voc değerleri sırasıyla, 

yaklaşık olarak 0,34 ve 0,24 volt olarak hesaplandı.  Aygıtlardaki açık devre gerilimi 

kayıpları, literatürde fulleren içermeyen akseptör malzemeler kullanılarak üretilen 

fotovoltaik aygıtlardaki Voc değerlerinin birçoğundan daha düşük olduğu görüldü 

[100-103]. Bu çalışmada, AnPVstat kopolimeri ile birlikte fulleren içermeyen 

akseptörler kullanılarak üretilen aygıtlardaki en yüksek Voc =  1112 mV değeri, 

literatürde bugüne kadar AnPVstat kopolimeri ile birlikte fulleren tipli akseptör 

malzemeler kullanılarak üretilen aygıtların açık devre gerilimi değerlerinden, yaklaşık 

olarak yüzde kırk (%40) daha yüksektir [85,90,91]. Bu durum, fulleren içermeyen, 

CPCPFA ve BPCPFA moleküllerininin, yüksek Voc değerleri ve düşük açık devre kayıpları 

açısından, fulleren tipli malzemelere kıyasla üstünlük gösterdiğini atfetmektedir. 

AnPV-stat:CPCPFA ve AnPV-stat:BPCPFA için üretilen aygıtların, Şekil 3.18’de 

gösterilen IPCE spektrumlarından, donör ve fulleren içermeyen akseptör malzemelerin 

Şekil 3.10’da gösterilen UV soğurmalarındaki dalga boylarında, foto akıma katkıda 

bulundukları anlaşıldı. IPCE spektrumu altında kalan alandan, aygıtlar için hesaplanan 

JIPCE değerleri ile aynı aygıtlar için J-V garafiğinden hesaplanan Jsc değerleri arasında 

ortalama %5,9 kadarlık fark olduğu hesaplandı. JIPCE ve Jsc değerleri arasıda uyum 

olduğu ve üretilen aygıtlardan elde edilen fotovoltaik performansların doğruluğu 

anlaşıldı. 

Üretilen fotovoltaik aygıtların aktif tabakaları, yüzey SEM görüntüleri alınarak 

incelendi. Aygıtlar için elde edilen SEM görüntülerinden,  filmlerin düzgün kaplandığı, 

homojen oldukları, yüzeylerin de çatlaklar ve bozulmaların olmadığı görüldü. Aktif 

tabaka içerisindeki fulleren içermeyen akseptör tipli malzemelerin çözünürlük 

durumlarını daha iyi anlaya bilmek için AFM görüntüleri alındı. Şekil 3.20’deki AFM 

görüntülerinden,  AnPV-stat:CPCPFA’ın tavsız ve tavlı aktif tabakaları için yüzey 

pürüzlülük RMS değerleri sırasıyla, 2,19 nm ve 3,76 nm olarak ölçüldü. RMS değeri, 

tavsız aygıtın neredeyse iki katı olan tavlı aygıtta, faz ayrımının daha büyük olduğu ve 

bundan dolayı rekombinasyon sayısının artışı ile fotovoltaik performansın düştüğü, 
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aygıtlar için elde edilen fotovoltaik sonuçlarla da desteklendi. AnPV-stat:BPCPFA’ın 

tavsız ve tavlı aktif tabakaları için yüzey pürüzlülük RMS değerleri sırasıyla, 3,23 nm ve 

4,03 nm olarak ölçüldü. Hem tavsız, hem tavlı aktif tabaka için, RMS değerlerinin 

birbirlerine yakın olması, aygıtlar içerisindeki rekombinasyon olaylarının benzerlik 

gösterdiğini, üretilen aygıtların fotovoltaik parametrelerinin yaklaşık olarak aynı olması 

ile desteklendi. Fulleren içermeyen akseptör moleküller için büyük problem teşkil eden 

çözünürlük problemi, siyano grubu (CN) içeren CPCPFA ve BPCPFA için elde edilen 

yüzey morfolojileri ve fotovoltaik sonuçlardan büyük ölçekte aşılmış olarak görüldüğü 

söylenebilir.  

Bu tez çalışmasının son kısmında, moleküler yapısının dizaynı ve içeriği açısından, bir 

önceki kısımlarda kullanılan siyano (CN) grubu içeren moleküllerden farklı olan, FTTB 

fulleren içermeyen akseptör molekülü kullanıldı [113] . Fotovoltaik aygıt yapılmadan 

önce, FTTB’nin elektronik özelliklerini incelemek ve uygun donör malzemenin 

seçilebilmesi için, DFT/B3LYP metodu ile birlikte 6-31 G temel seti kullanılarak, 

FTTB’nin teorik HOMO-LUMO enerji seviyeleri hesaplandı. Yapılan hesaplamalar 

sonucunda FTTB’nin, HOMO enerji seviyesi, EHOMO = -5,92 eV ve LUMO enerji seviyesi, 

ELUMO = -3,40 eV olarak hesaplandı. FTTB için, 2016 yılında literatürde yapılan deneysel 

ölçümler sonucunda, HOMO-LUMO enerji seviyeleri, EHOMO = -5,65 eV ve ELUMO = -3,62 

eV olarak hesaplanmıştır [114]. Bu çalışmada yapılan teorik HOMO-LUMO analizlerinin, 

literatürdeki sonuçlarla uyum içerisinde olduğu görüldü. FTTB’nin HOMO-LUMO 

seviyelerine bakılarak, fotovoltaik aygıtların çalışma prensibine uygun donör malzeme 

seçilirken, HOMO-LUMO enerjileri, düşük maliyeti ve daha önce FTTB ile çalışılmamış 

olması, bu çalışmada P3HT’nin donör malzeme olarak seçilmesinin temel nedenleri 

olarak sayılabilir.  

İnce film formunda kaplanan,  P3HT ve FTTB için deneysel UV-vis spektrumları 

incelendi. Şekil 3.22’de gösterilen UV spektrumlarından, P3HT ve FTTB nin maksimum 

soğurma piklerinin sırasıyla, 519 nm ve 550 nm dalga boylarında olduğu görüldü.  UV 

spektrumlarından, P3HT ve FTTB için optik bant aralıkları sırasıyla, 1,90 eV ve 2,04 eV 

olarak hesaplandı. Hesaplanan optik bant aralıklarının literatürdeki sonuçlarla uyuştuğu 

görüldü [114-116].  

FTTB:P3HT karışımı kullanılarak, daha önce FTTB için yapılan çalışmalardan farklı 

olarak, ITO/Tampon Tabaka/Aktif tabaka/MoO3/Ag aygıt yapısında, tampon tabaka 
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olarak dört farklı elektron taşıyan tabaka (ETL) kullanılarak ilk kez tersine çevrilmiş 

organik güneş pilleri üretildi. FTTB:P3HT karışımının aktif tabaka olarak kullanıldığı 

aygıtlar için, tampon tabakada ETL olarak, PEIE ve ZnO katmanlarına ilave olarak 

PEIE/ZnO ve ZnO/PEIE katmalarıda kullanıldı.  

Şekil 3.28 P3HT:FTTB aktif tabakasının kullanıldığı aygıtların J-V karekteristiğinden 

hesaplanan fotovoltaik paremetrelerin olduğu Tablo 5’den, en düşük verim değeri, ETL 

olarak ITO üzerine PEIE kaplanan aygıtta   = % 0,35 olarak hesaplandı. ETL olarak 

PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE katmanlarının kullanıldığı aygıtlarda verim değerleri 

sırasıyla,  = % 2,00 ,  = % 1,81 ve  = % 1,81 olarak hesaplandı. PEIE’nın ETL olarak 

kullanıldığı aygıta kıyasla, PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE katmanlarının ETL olarak 

kullanıldığı aygıtların fotovoltaik performanslarının yaklaşık olarak beş (5) kat arttığı 

görüldü. En yüksek verim değeri, ITO yüzeyine ETL olarak PEIE/ZnO sıralamasıyla 

kaplanan aygıtta, Jsc = 5,37 mA/cm2, Voc =  778 mV, FF = 0,48 ve  = % 2,00 fotovoltaik 

parametreleri ile elde edildi. PEIE/ZnO’nun ETL olarak kullanıldığı durumda elde edilen 

Jsc’nin diğer aygıtlardakine kıyasla büyük olması, ITO ile ZnO arasına kaplanan PEIE 

sayesinde, ZnO’den ITO’a elektron geçişinin kolaylaşmasına atfedilebilir. Fulleren 

içermeyen P3HT:FTTB karışımı için elde edilen en yüksek Voc değeri 818 mV’nin, 

literatürde P3HT-fulleren karışımları için elde edilen Voc değerlerinden daha yüksek 

olduğu görüldü [123-125]. 

Dört farklı ETL tabaka kullanılarak, P3HT :FTTB karışımı için üretilen aygıtların IPCE 

ölçümleri alındı. Şekil 3.29’da aygıtlar için ölçülen IPCE spektrumları gösterildi. IPCE 

spektrumlarından, PEIE’nın ETL olarak kullanıldığı en düşük verime sahip aygıtın, 

görünür bölgenin 460-550 nm aralığındaki dalga boylarında diğer aygıtlara kıyasla çok 

daha düşük olan %17’lik bir IPCE değeri gösterdiği gözlendi. Bu durum PEIE’nın ETL 

olarak kullanıldığı aygıtta düşük Jsc değerine neden olmaktadır. PEIE/ZnO, ZnO ve 

ZnO/PEIE katmanlarının ETL olarak kullanıldığı aygıtların IPCE spektrumları benzer 

şekilde 460-550 nm dalga boylarında yaklaşık olarak %40’lık bir IPCE değeri 

göstermektedir. FTTB’nin görünür bölgede güçlü bir spektruma sahip olması, IPCE 

spektrumunundaki sürekliliğin kaynakları arasında gösterilebilir. 

P3HT:FTTB karışımları kullanılarak üretilen aygıtların yüzey morfolojileri, SEM 

görüntüleri alınarak incelendi. Şekil 3.30’da dört farklı ETL üzerine kaplanan aynı aktif 

tabakaların yüzey SEM görüntüleri verildi. Aktif tabakalar için ölçülen SEM 
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görüntülerinden, homojen filmlerin oluştuğu ve yüzey için çatlak ve bozulmaların 

olmadığı görüldü. PEIE üzerine kaplanan aktif tabakanın SEM görüntüsünün, PEIE/ZnO, 

ZnO ve ZnO/PEIE üzerine kaplananlardan farklı olduğu anlaşıldı. Bu farkın ZnO 

nanoparçacıklardan kaynaklandığı düşünülerek, tüm yüzeylerin SEM-EDS ölçümleri 

alınarak elementel analizler yapıldı. Şekil 3.31’de gösterilen SEM-EDS ölçümlerinden, 

ITO/PEIE üzerine kaplanan aktif tabaka için yapılan elementel analizde, Zn atomu 

oranının çok düşük olduğu anlaşıldı. PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE üzerine kaplanan aktif 

tabakaları için alınan SEM-EDS sonuçlarında, Zn oranının yüksek olduğu görüldü. Bu 

filmlerin, PEIE/aktif tabaka kaplı olan filmden farklı olmasının sebebi, ZnO nano 

parçacıklarının varlığı oldu anlaşıldı. 

Yüzey morfolojilerinin daha detaylı incelenebilmesi için, üretilen aygıtlarda AFM 

ölçümleri yapıldı.  Şekil 3.33’da aygıtlar için alaınan AFM görüntüleri ve Çizelge 3.6’da 

bu görüntüler için elde edilen yüzey pürüzlülük parametereleri verildi. ETL olarak PEIE 

kullanılan aygıtta, film yüzey pürüzlülüğünü ifade eden RMS değeri Rq= 0,67 nm olarak 

hesaplandı. Çok düşük RMS değerleri, film yüzeyinin oldukça homojen ve düz olduğunu 

ancak filmin amorf özelliğe ve çok düşük faz ayırımına sahip olduğunun 

göstergelerindendir [129]. Donör ve akseptör malzemelerin, aşırı büyük ya da aşırı 

küçük faz ayırımlarına sahip olmaları aygıt performansını negatif etkilemektedir [130]. 

Bu durumda PEIE’nın ETL olarak kullanıldığı aygıtın fotovoltaik performansının düşük 

olmasının nedenleri arasında, yüzey pürüzlülüğünün çok küçük olması gösterilebilir 

[130]. PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE’nın bulunduğu aygıtlar için, aktif tabakanın AFM 

görüntülerinden, RMS değerleri sırasıyla 3,20 nm, 3,57 nm ve 2,42 nm olarak 

hesaplandı. PEIE/ZnO, ZnO ve ZnO/PEIE kullanılan aygıtlarda RMS değerlerinin birbirine 

yakın olması, fotovoltaik performans değerlerinin benzerlik göstermesiyle 

desteklenmektedir.  

Bu tez çalışmasında organik güneş pilleri üretiminde kullanılan CPCPFA ve BPCPFA 

moleküllerinin UV spektrumlarından ve aygıt IPCE grafiklerinden yaklaşık olarak 350-

450 nm dalga boyları arasında fotoakıma katkıda bulundukları görüldü.  

Üretilecek yeni fotovoltaik aygıtlarda UV bölgede iyi soğurma özelliği gösteren bir 

donör malzeme ile birlikte CPCPFA ve BPCPFA akseptörlerine ek olarak, IR bölgede iyi 

soğurma özelliği gösteren, LUMO enerji seviyesi donör malzemenin LUMO’suna uygun 

yeni bir akseptör tasarlanarak, Donör:CPCPFA:Yeni akseptör ya da Donör:BPCPFA:Yeni 
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akseptör karışımlarının olduğu aktif tabakada, güneş ışığının daha geniş 

spekturumundan faydalanılabilir. Bu durumda, üçlü karışımın olduğu aktif tabakalarda 

daha geniş spektrumda çalışan ve daha yüksek verim değerlerine sahip fulleren 

içermeyen organik güneş pilleri üretilebilir. 
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