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1) Solarzellen aus umweltfreundlichen (griinen)
Photovoltaik (PV)-Tinten

2) Bestimmung mikroskopischer Parameter
- umweltfreundlich vs. toxisch

3) Simulation von thermodynamischen Eigenschaften
mittels COSMO-RS

4) Wasserbasierte PV-Tinten bestehend aus
nanopartikularen organischen Hableitern
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Organische Solarzellen hergestellt
aus
umweltfreundlichen (griinen)
Photovoltaik—Tinten




Hansen Loslichkeits-Parameter (HSP) UMWELTnanoTECH

Projektverbund - Umweltvertragliche

> Hildebrand—Pa rameter (6) : 4 6H Anwendungen der Nanotechnologie

AE,
Vim

Energie pro Volumen, die notig ist um R
intermolekulare Bindungendes | T A7 T

Feststoffes zu Giberwinden 66
» Aufteilung in die verschiedenen /
Bindungsarten ergeben die HSP /
(6)% = (8p)* + (8p)° + (8y)? 5P

D: disperse Bindung; P: polare Bindung; H: Wasserstoffbriickenbindung
» HSP in 3D: - Loslichkeitskugel mit Radius R
- Vorauswahl an Losungsmitteln (LM)
- Geeignete Losungsmittel innerhalb der Kugel
- Je ahnlicher die HSP von Material und LM,
desto hoher die Loslichkeit
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LY235 Losungsmittelmischungen Akzeptor:
NC- 77 ) - PCBM
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Al i ——DCB
] —— Dioxolan-Cymen
Py —— Dioxolan-Diethylbenzol
Ca € —— Dioxolan-Methylanisol
8]
LY235 H
:PC,,BM s
PEDOT:PSS £ |
&
ITO 1
-8 _%
-0,2 I 0,0 l 0|.2 | 014 l 0:6 I 0;8 | 1,I0 l 1.2
Spannung (V)

.. . . J PCE V, FF . .
Lésungsmittel(-mischungen) (mA/SZmz) (%) (\;; (%) griin vs. toxisch
DCB (toxisch) 7,58 | 3,15 | 0,92 | 44,90 \1,
Dioxolan-Cymen (toxisch/griin) | -7,71 2,99 | 0,92 | 42,16 Vergleichbare
Dioxolan-Diethylbenzol (griin) -7,66 3,01 | 0,92 | 42,60 _ g
Dioxolan-Methylanisole (griin) | -7,85 | 2,96 | 0,90 | 41,74 Wirkungsgrade
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Parameter
- umweltfreundlich vs. toxisch
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» OTRACE?: OCVD (open circuit voltage decay) kombiniert
mit Ladungsextraktionsmessmethode CELIV (charge carrier extraction
by linearly increasing voltage)

pulsed

LED - GQ

T

» Lebensdauer und Beweglichkeit der Ladungstrager lassen sich unter
realen Arbeitsbedingungen (solare Einstrahlung) bestimmen

Vrev A

&

1A. Baumann, et al., AM, 2012, 24, 43814386
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» Optimierung der Morphologie via Additive
- vergleichbare Ladungstragermobilitat

- kein negativer Einfluss auf Ladungstragerkonzentration
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» LY235 Solarzellen: griine Formulierungen vs. CB

» Nur die OPV46 Mischung zeigt einen OCVD Verfall, welcher in
der gezeigten Zeitskala nicht durch Shunts beeinflusst ist
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» OPV46 basierte Solarzellen:
- bei geringen Beleuchtungsstarken nicht beeinflusst von Shunts

28 us bei 1 Sonne

- lange Ladungstragerlebensdauer:
’ 4.7 ms bei 10 Sonnen
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Simulation der HSP mittels
COSMO-RS kombiniert mit
einem kunstlichen
neuronalen Netzwerk

12
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> I\/Iolekul.arde5|gn S
» Energetisch
glunstigste Struktur

Neuronales Netzwerk

Input (5) Hidden (12) Output (1)

» Quantenchemische Optimierung
» Verteilung der Ladungstragerdichte
(Sigma Profil (P(o)))

\

Sigma Profil
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» Simulation (DFT-ANN) ergibt vergleichbare Werte
» Spart Messung und Kosten der Materialien
» Designtool fiir Molekile mit geeigneten Eigenschaften

component exp-BGM  exp-FGAT” MD™™*" |DFT-ANN
PCg,BM Sy 20.48 21.78 21.60
S84 19.70 20.18 20.60
3, + O 7.80 7.97 9.16
bisP C4,BM Or 21.78 20.70 2541
Oy 20.83 19.70 24.32
ﬁ;p + ‘i]wh R92 8.60 8.75
ICMA Sy 20.30 20.45 20.56
Sy 19.50 20.04 20.40
Sy + Oy 7.90 4.09 2.90
ICBA Ay 21.74 20.50 20.81
Oy 21.00 19.80 20.44
3y + Opp 7.50 7.00 5.53
PC-,BM Or 20.90 21.58 21.20
5y 20.20 20.06 2095
8y + Oy 7.30 7.37 444

2Perea, J.D., Langner, S. et.al, J.Phys. Chem. B, 120, 19, 2016, 4431-4438




Phasendiagramme
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» Simulation von thermodynamischen
6
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1,0

F3HT:PCEBM
Eigenschaften vor der
Molekiilsynthese v
s 4 ‘*\u ,,,,,,,,,,,,, .
£ 1, oo f
?‘C:I'J ';‘q FPCE11.PCEM ;‘?
» Simulation von Phasendiagrammen , |
» Berechnung der Loslichkeit 0.0 02 04 06 08
FPCBM fraction volume
Solvents PCBgBM | PC7yBM | P3HT
Chlorobenzene 53.12 22.02 28.33 ¢
Chloroform 32.50 4.22 45.20 Phasendiagramm
o-xyelene 28.71 7.90 27.17
Toluene 58.46 22.53 26.91 € Loslichkeit (mg/mL)
o-Dichlorobenzene 25.18 6.91 24.56
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Wasserbasierte PV-Tinten
bestehend aus
nanopartikularen organischen
Halbleitern




Synthese von org. Nanopartikeln

» Polymer:Fulleren Losung in
Chloroform

b

Injektion in Wasser
> Formierung von BHJ-NP

-

» LM-Verdampfung
» Anreicherung der
Partikelkonzentration
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Nanopartukulare Solarzellen

Current density (mA/cm?)

Glas/ITO/ZnO/Nanopartikel/MoO,/Ag

4

2 4

L —=— PDPP5t-2:PCBM NPs

Voltage (V)
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