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摘要    考虑 LiF 绝缘缓冲层对电子注入势垒的影响, 给出了 LiF/金属复合电极

注入势垒的表达式; 基于载流子的注入和复合过程, 建立了双层有机电致发光器

件发光效率的理论模型; 讨论了器件效率随电压、注入势垒、内界面势垒、有机

层厚度的变化关系. 结果表明: (ⅰ) 当δe/δh < 2 时, 金属/有机物(M/O)界面属于欧

姆接触, 当δe /δh = 2 时, M/O 界面成为接触限制, 当δe /δh = 2(Φh ≈ 0.2 eV, Φe ≈ 

0.3 eV)时, M/O 界面存在从欧姆接触向接触限制的转变; (ⅱ) η EL随 /e hδ δ′ ′ 的增大

而减小, 但 / 2.5e hδ δ′ ′ > ( hH ′ ≈0.2 eV, eH ′ >0.4 eV), η EL的变化趋势变得平缓, 这时

载流子注入对器件的η EL起支配作用; (ⅲ) 逐渐增加 Lh/L 比值, 较低电压下ηR呈

下降趋势, 较高电压下ηR 则呈上升趋势. 当电压超过启动电压后, 对于给定的

Lh/L, 随电压的增大, η EL是先增加后降低, 且随着 Lh/L 的增加, η EL的这种变化趋

势更加明显. 这些都与报道的理论及实验结果相符.  
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由于有机电致发光器件(OLEDs, organic light emitting devices)有着广泛的市场应用前景, 
OLEDs的研究引起了研究者的广泛关注. 研究发现高效、均衡的载流子注入与复合对OLEDs
发光效率起着至关重要的作用 [1~4]. 近年来, 研究者通过在金属/有机物之间引入绝缘缓冲     
层 [5~8], 极大地改善载流子注入, 提高OLEDs的效率. 由于有机层在最高占有分子轨道(HOMO)
与最低未占有分子轨道(LUMO)上的能量存在很大的差异, 因此, 对于载流子的输运, 有机物/
有机物界面(内界面, O/O, organic/organic)上存在很高的能垒, 于是把一个双层OLED分成了阴

极区(电子输运层, ETL)和阳极区(空穴输运层, HTL). 当在双层OLED两侧加上电压后, HTL有
利于空穴传输并可阻挡从对面电极传输过来的电子进入HTL, ETL有利于电子传输并可阻挡从

对面电极传输过来的空穴进入ETL, 阻挡作用的强弱取决于空穴和电子隧穿内界面(O/O)所受
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的界面势垒 hH ′ 和 eH ′ , 并在内界面上积累了一定量的空间电荷, 导致在OLEDs内场强的重新

分布.  
近年来, 很多研究者从理论和实验两方面对OLEDs的效率问题进行了大量有意义地探    

讨 [9~13], 然而, 完整的理论体系尚未建立. 本文基于LiF绝缘缓冲层对注入势垒的影响, 给出了

LiF/金属复合电极注入势垒的计算表达式; 根据载流子的注入与复合, 建立了双层OLEDs电致

发光效率的理论模型; 讨论了电压、界面势垒和有机层厚度对双层OLEDs发光效率的影响.  

1  理论模型 
电致发光效率, η EL是衡量 OLEDs 的重要参数. 如果同时考虑载流子的注入过程和复合过

程, 则器件η EL 可表示为 
 EL ,inj Rη η η=  (1) 

其中ηinj 是器件中载流子的注入效率, ηR 是器件中载流子的复合效率.  
注入效率, ηinj 是 OLEDs 的一个品质因子, 定义为 
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式中 Jho 和 Jeo 分别是空穴和电子的隧穿电流密度, Jscl 对应于空穴的空间电荷限制电流密度, 
Johmic 对应于欧姆接触的电子电流密度.  

隧穿电流密度表示为 
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式中Fh和Fe为阳极区和阴极区的场强, e是基本电荷, m*是载流子的有效质量, ħ是普朗克常数, 
xoh 和 xoe 分别为空穴和电子的注入系数Φh 是阳极处势垒高度.  

由于 LiF 层的存在, 阴极处电子的注入势垒为δe, 可大致认为由两部分构成: 阴极区(如
Alq)的小三角形势垒ΔAlq 与 LiF 层的梯形势垒ΔLiF, 如图 1. 
 Alq LiF ,eδ = Δ + Δ  (4) 

式中 

2
Alq Alq

1 ( ) ,
2 d dA F LΦΔ = −  

LiF LiF
1 (2 ) ,
2 d d dB F L LΦΔ = −  

A 和 B 分别为调节参数, ΦLiF 和ΦAlq 分别表示在 LiF/Al 与 Alq/LiF 界面的初始势垒, Fd 为 LiF 
层中的电场,  Ld 为 LiF 层的厚度. 

对于无陷阱材料,  Jscl 由 Mott-Gurney 定律给出:  
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式中ε r 是材料的介电常数,  μp 是空穴的迁移率, Vh 是

阳极区的电压,  Lh 是阳极区的厚度.  Johmic 可以表示

为 
,ohmic n eJ en Fμ=              (6) 

式中 n 是电子密度,  μn 是电子迁移率. 假设载流子迁

移率满足关系 
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式中 0 ,nμ  0 pμ 和 F0 和 F1 是材料的参数.  

复合效率, ηR是OLEDs的另一个品质因子, 定义

为 

rc
R

c

J
J

η = ,                (7) 

式中 Jrc 为载流子在内界面两侧总的复合电流,  Jc 为器件中的总电流.  
设空穴和电子隧穿内界面(阳极区和阴极区的接触面)所受的界面势垒分别为 hH ′ 和 eH ′ . 

由于内界面层很薄, 界面处两种有机分子的相互作用很弱, 电子的传输可认为是一种跳跃过

程, 复合发光是载流子隧穿内界面之后在两有机层内激子的复合发光. 在高场下对三角势垒

的隧穿是描述注入过程的一种很有用的一阶近似方法. 由 Fowler-Nordheim 方程可知, 隧穿内

界面形成的漏电流密度为 
 0 exp( / ),h h h eJ v Fδ′ ′= Σ −  (8a) 

 0 exp( / ),e e e hJ v Fδ′ ′= Σ −  (8b) 

式中Σh 和Σe 分别为内界面处阳极区和阴极区积累的空穴和电子面密度. v0 为逃逸频率, Fh 和 Fe

为阳极区和阴极区的场强, hδ ′ 和 eδ ′分别为零场下空穴和电子的势垒高度, 由内界面处 H′决定:  

 
*
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器件的复合电流可以认为是阳极区和阴极区复合电流之和 
 rc rh reJ J J= + , (10) 

而根据文献 [14] 
 ,rh h h eJ S J ′= Σ  ,re e e hJ S J ′= Σ  (11) 

式中S为电荷载流子的复合截面 [15] 
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这里 r 为载流子复合系数.  
阴极区或阳极区电场与内界面处积累的载流子面电荷密度由 Poisson 方程给出. 如果

 
图 1  LiF 缓冲层插入 Al/Alq 之间后的 

势垒模型 

LiF ,Φ Φ=  Alq ,d dF LΦ Φ′ = −  d dF LΦΔ =  
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加在有机层与缓冲层上的电压之和等于整个器件的电压, 即 
 e e h h d dV F L F L F L= + + , (13) 

在稳态时, 通过器件的电流为阳极(阴极)接触处的注入电流与从相反电极过来的漏电流之和

减去阳极区(阴极区)的复合电流为 
 0 0 .c h e rh e h reJ J J J J J J′ ′= + − = + −  (14) 

2  结果与讨论 

2.1  注入势垒对 EL 效率的影响 

计算中, 取 86.1 10  V/mhδ −= × (Φh≈0.2 eV), 3 ,e hδ δ′ =  ,h hδ δ′ =  Le = 60 nm, Lh = 50 nm, Ld 

= 1.0 nm, 其他参数见表 1. 
 

表 1  计算中参数的取值 
μon /m2·V−1·s−1 μop /m2·V−1·s−1 χoe /A·V−2 χoh /A·V−2 v0 /s−1 

10−13 10−10 7.94×10−10 4.704×10−10 1010 

A/V−1·m−1 B/m−2 F0/V·m−1 F1/V·m−1 ε 
1010 1016 3.6×106 1.7×106 3 

 

图 2 给出了注入效率ηinj 随着电压和注入势垒之比( /e hδ δ )的变化曲线. 由图 2 可知, 当

/ 2e hδ δ > 时, 注入效率 injη 随 /e hδ δ 的增大变化很小, 都接近 0, 只有当电压较大时(>11 V), ηinj

随电压的增大才有一定程度增加, 但ηinj 随 /e hδ δ 的增大稍有减小; 当 / 2e hδ δ < , V > 8 V (可视

为起动电压)时, ηinj随 /e hδ δ 的增大急剧减小, 随着电压的增大而快速增大. 即在 / 2e hδ δ = , V≈  
 

 

图 2  注入效率随电压和δe /δh 的变化曲线 
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8 V (Φh≈0.2 eV, Φe≈0.3 eV)附近ηinj变化急剧. 这是因为当M/O界面势垒较低时, 导电类型是

欧姆性质的, 随着能垒的增高, 电流成为接触限制的. 为了确定欧姆接触和接触限制的过渡点, 
我们把阳极势垒高度固定在 0.2 eV, 同时变化 /e hδ δ 的比值, 即改变阴极势垒高度, 发现在

/ 2e hδ δ = 前后, ηinj计算结果差别较大. 我们认为: 当 / 2e hδ δ < 时, M/O界面属于欧姆接触, 电

流是空间电荷限制的. 当 / 2e hδ δ > 时, M/O界面成为接触限制. 以上结果表明, 对于有效的

OLEDs, M/O界面势垒要小于 0.3 eV左右. 这与已报道的结果一致 [16~18]. 
研究η EL 随电压和 /e hδ δ 变化关系并与图 2 比较后发现, 当取定内界面势垒( 3e hδ δ′ = , 

h hδ δ′ = )后, η EL 与ηinj 随电压和 /e hδ δ 变化曲线很相似, 这表明: 在这种情况下, 注入势垒与电

压决定了η EL 曲线变化的基本趋势.  

2.2  内界面势垒对 EL 效率的影响 

计算中, 取 86.1 10  V/mhδ −= × (Φh≈0.2 eV), 1.5 ,e hδ δ=  ,h hδ δ′ =  Le = 60 nm, Lh = 50 nm, 

Ld = 1.0 nm, 其他参数见表 1. 
图 3 给出了阳极区与阴极区复合电流之比 [lg(Jrh/Jre)] 随电压和内界面势垒之比( /e hδ δ′ ′ )

的变化曲线. 由图 3 可见, 在低电压时, lg(Jrh/Jre)随着电压升高急剧增加, 随 /e hδ δ′ ′ 增加而快速

减小. 这是因为: 尽管这时 Jrh 与 Jre 的数值都很小, 但相对于阴极区内的复合电流, 阳极区内

的复合电流随着电压的增加而增加得更快. 当电压增加到一定值时, lg(Jrh/Jre)随电压增加几乎

不变, 但随 /e hδ δ′ ′ 的增大而有较大程度减小. 我们认为: 这时内界面对电子的阻挡作用变强, 

内界面处漏电流密度 eJ ′ 减小, 在阳极区的复合电流也就越小, 因此 lg(Jrh/Jre)也就越来越小. 

lg(Jrh/Jre)随电压增加变化很小, 表明这时内界面势垒( /e hδ δ′ ′ )对 lg(Jrh/Jre)起着决定作用; 当电 

 

 
 

 

图 3  lg(Jrh/Jre)随电压和 /e hδ δ′ ′ 的变化曲线 
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压较低时, lg(Jrh/Jre)值为一正数, 这可能反映了器件开启过程中, 存在注入电流较大的不平衡, 
造成两个复合区复合效率的较大差别. 

图 4 给出了η EL 随电压和 /e hδ δ′ ′ 变化曲线. 由图 4 可见, η EL 随电压的增加先增大后减小; 

η EL 随 /e hδ δ′ ′ 的增大而减小, 但 /e hδ δ′ ′ > 2.5, η EL 的变化趋势变得平缓. 我们认为: 当取定势垒

86.1 10  V/mhδ −= ×  (Φh≈0.2 eV), 1.5 ,e hδ δ=  h hδ δ′ = 时, 内界面势垒 eδ ′的增大使漏电流密度

eJ ′ 减小, 造成阳极区的复合电流减小, 于是 Rη 下降, η EL 必然会随之下降; 但当 /e hδ δ′ ′ > 2.5 

(即 eH ′超过 0.4 eV), 漏电流密度 eJ ′ 变得很小, eJ ′ 变化对ηR 的影响减小, 所以, ELη 随 /e hδ δ′ ′ 变

化呈现这一平缓趋势, 这时 /e hδ δ′ ′ 变化对ηR 的影响较小, 载流子注入对η EL 起支配作用. 
 

 
 

图 4  EL 效率随电压和 /e hδ δ′ ′ 的变化曲线 

2.3  阳极区厚度变化对 EL 效率的影响 

计算中, 取 86.1 10  V/mhδ −= × (Φh≈0.2 eV), 1.5e hδ δ= (<0.3 eV), 3h hδ δ′ = ( 0.4eH ′ >  eV), 

,h hδ δ′ =  L = 100 nm, Ld = 1.0 nm, 其他参数见表 1. 

图 5 给出了 Rη 随电压和阳极区厚度变化的曲线. 从图 5 可以看出: (ⅰ) 当电压较小时(<8 V), 

随 Lh/L 的增大, ηR 降低; (ⅱ) 当电压超过某一值后(如 ~ 8 V), ηR 随 Lh/L 的增大呈现上升趋势, 
但这一变化不如降低时明显. 这是因为: ⅰ) 在较低电压下, 逐渐增加 Lh/L 比值, 即减小阴极

区的厚度时, 由于 3 ,e hδ δ′ =  ,h hδ δ′ =  内截面处电子的势垒较大, 电子难于穿过内截面, 则阳

极区复合电流很小. 由于阴极区的厚度减小, 穿过内截面的大量空穴来不及与电子完全复合

便通过了阴极区, 阴极区的复合电流减小, 所以ηR 呈下降趋势; ⅱ) 在较高电压下, 阴极区电

场强度增强, 电子的注入更加有效, 阴极区的电子浓度增大, 尽管阳极区厚度的增加, 阴极区  
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图 5  复合效率随电压和 Lh/L 的变化曲线 

 
复合宽度的减少, 但隧穿内界面后的空穴能在较短距离内即可完全复合. 这时, 复合宽度对ηR

的影响比电场对电子的注入的影响要小得多. 因此, ηR呈现上升趋势. ⅲ) 保持Lh/L不变, ηR随

电压的增大先增加, 而达到一定电压时出现极大值, 随后降低. 这是因为: 从非线性激发角度

看, 产生一个极化子激子的能量小于产生一个正极化子和一个负极化子能量, 激子都离化成

正、负极化子所需能量由外电场供给, 外电场小时, 不足以提供解离能量, 只有极化, 这时解

离的概率小. 但当电场增加到某一电场EC时, 外场提供足以使激子解离成正、负极化子的能量, 
解离概率大, 致使ηR降低较多. 因此, 尽管阳极区厚度变化能对ηR产生一定的影响, 但相对于

电压来说, Lh/L比值的改变对ηR的影响要小得多. 这和激子被强电场直接解离成正、负极化子

的实验事实 [19]及电致发光被强电场碎灭的实验结果一致 [20]. 
图 6 给出了η EL 随电压和阳极区厚度变化的曲线. 从图 6 看出: 当电压超过启动电压后, 

对于给定的 Lh/L, 随电压的增大, η EL 是先增加后降低, 并且随着 Lh/L 的增加, η EL 的这种变化

趋势更加明显. 这是因为: 对于给定的注入势垒与内界面势垒, 在较低电压下, 逐渐增加 Lh/L
比值, ηR呈现下降趋势. 在较高电压下, ηR随Lh/L增加却呈现上升趋势. 我们认为, 在较高电压

下, 随着 Lh/L 的增加, 尽管阳极区厚度的增加, 阴极区复合宽度的减少, 但由于阴极区电场增

强, 电子的注入更加有效, 阴极区的电子浓度增大, 空穴隧穿内界面后能在较短距离内即可完

全复合. 这时, 阴极区复合宽度对ηR 减小的影响比电场对电子注入增强的影响要小得多. 所以, 
在较高电压下, 由于ηR 随 Lh/L 增加呈上升趋势及电子的注入也有增强趋势, 说明在这种情况

下注入与复合都对η EL 有较大影响. 
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图 6  EL 效率随电压和 Lh/L 的变化曲线 
 

3  结论 
通过考虑引入 LiF 绝缘缓冲层对电子注入势垒的影响, 建立了双层有机电致发光器件发

光效率的理论模型, 讨论了电压、注入势垒、内界面势垒、有机层厚度与器件效率的变化关系. 
计算表明, 金属/有机物界面势垒、有机物/有机物界面势垒及阳极区与阴极区厚度的变化对载

流子的注入、复合及器件效率都有一定程度的影响. 
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