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초 록 

지난 10여 년 간 재생에너지와 디스플레이와 산업에서 태양전지와 유기발광다이오드(Organic 

Light-Emitting Diode, OLED)를 위시한 광전소자에 대한 관심이 대폭 증가하였다. 두 경우 모두 

광자-전자간 에너지 전환 효율이 중요한데, 이를 향상시키기 위한 방법은 전기적 특성을 개선하는 

방법과 광학적 특성을 개선하는 방법으로 구분할 수 있다. 본 학위논문에서는 이 중 계산 

광학적인 방법을 이용하여 태양전지와 OLED의 성능을 분석하고 이를 향상시키기 위한 연구를 

다루고자 한다. 본 논문의 2~3장은 태양전지, 4~6장은 OLED에 대한 내용으로 분리하여 

구성하였다. 

우선 태양전지의 경우 최근 페로브스카이트 기반의 디바이스가 각광받고있는데, 공정이 

단순하여 값싸게 만들 수 있는 장점이 있기 때문이다. 최근 효율이 급격하게 향상되며 실리콘을 

대신할 태양전지로써 가장 유력한 후보로 꼽히고 있다. 2장에서는 태양전지의 원리와 기존에 

연구되던 페로브스카이트 물질들의 문제를 소개하고 3장에서는 이를 대체하기위한 물질로 

Cs2Au2I6 페로브스카이트를 제안하고 성능을 제일원리계산 및 광학계산을 통해 예측한다. 

다음으로 OLED의 경우 발광층의 높은 굴절률로 인해 평면층상구조의 광추출효율이 제한된다. 

이에 다양한 연구자들이 광추출구조에 대한 연구를 하고 있다. 본 논문에서는 이 중 특히 1차원 

물결 구조를 가진 디바이스에 대한 연구를 수행하였다. 그러나 OLED의 광추출효율을 

평가하기위해 주로 이용하는 유한차분시간영역법(Finite Difference Time Domain, FDTD)의 경우 

방대한 계산량으로 인해 시간이 오래 걸리는 단점이 있어, 이를 해결하기위한 방안으로 그동안 

평면층상구조에서만 사용 가능하던 CPS모델을 1차원 물결 구조로 확장하는 연구를 수행하였다. 

4장에서는 OLED의 원리와 성능 지표, 5장에서는 평면층상구조에서의 OLED의 손실채널과 

CPS모델을 소개하고 이를 FDTD 결과와 비교한다. 6장에서는 1차원물결구조로 CPS 모델을 

확장하는 연구를 수행한다. 
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Abstract 

Over the past decade, interest in optoelectronic devices such as solar cells and organic light-emitting 

diodes(OLEDs) has increased significantly in the renewable energy and display industries. In both cases, the 

photon-electron energy conversion efficiency is important. Methods for improving this efficiency can be 

categorized into two methods: improving the electrical properties and the optical properties. In this thesis, we 

will analyze the performance of solar cells and OLEDs by using computational optical methods, and discuss the 

study for improving them. Chapers 2 and 3 of this paper are about solar cells, and chapters 4 to 6 are for OLEDs. 

First, in the case of solar cells, devices based on perovskite are in the spotlight, because the process is simple 

and can be made cheap. Recently the efficiency of them has improved dramatically, and it is considered to be the 

most strong candidate for substituting silicon for solar cell application.  In Chapter 2, we introduce the principle 

of solar cell and the problems of perovskite materials which are already studied. In Chapter 3, we propose mixed 

valence perovskite Cs2Au2I6 as a substitute material and predict performance through first principle and optical 

calculation. 

Next, in the case of OLED, the light extraction efficiency of the planar layered structure is limited due to the 

high refractive index of the light emitting layer. Various researchers have been studying the light extraction 

structures. Among them, we have studied a device with 1D corrugated structure in this paper. However, the Finite 

Difference Time Domain (FDTD), which is mainly used for evaluating the light extraction efficiency of OLEDs, 

takes a long time due to its massive calculation. In order to solve this problem, the CPS model which could be 

used only in the planar layered structure was extended to the 1D corrugated structure. In Chapter 4, we introduce 

the principles and performance indicators of OLEDs, and in Chapter 5 we introduce the loss channels and CPS 

models of OLEDs in a planar layered structure and compare them with FDTD results. In Chapter 6, we extend 

the CPS model to 1D corrugated structure. 
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제 1 장 서론 

 

지구상의 생명체가 이용하는 거의 모든 에너지는 태양으로부터 지표면에 도달한 빛 에너지를 

기반으로 한다. 이들은 빛을 이용하도록 진화하였으며 정보를 전달하거나 에너지를 얻는 데 사용

하였다. 과학의 발달로 인류는 빛을 전기로, 혹은 전기를 빛으로 바꾸는 데 관심을 가지게 되었고 

이는 광전소자에 대한 연구개발의 모티브가 되었으며, 반도체기술의 발전과 함께 재생에너지와 

디스플레이 산업에서의 관심이 증대되고 있다. 이에 따라 빛을 전기로, 전기를 빛으로 전환하는 

에너지 전환 효율을 높이는 것이 화두가 되었으며 많은 연구자들이 좋은 물질과 구조를 연구-개

발하고 있다. 

 

1.1 연구배경: 태양전지, 수광광전소자 

 수광광전소자의 대표적인 예시로 태양전지가 있다. 태양전지는 반도체물질을 이용해 광자를 전

기에너지로 변환하는 디바이스로 1954년 Chapin에 의해 6% 효율을 가지는 실리콘 기반의 태양

전지가 만들어졌다[1]. 태양전지가 산업적으로 사용 가능한 수준의 디바이스임을 실험적으로 입증

한 것이다. 이후 1958년 인공위성 Vanguard에 처음으로 탑재되어 사용되며 유명해졌다. 우주에서

는 추가로 에너지를 얻기 어렵기 때문에 태양전지가 인공위성의 임무 시간을 증대시키는데 효과

적이었으며, 1959년 인공위성 Explorer 6를 발사할 때 solar array를 붙여 발사한 것이 현재 우리가 

아는 인공위성 모양의 시초가 되었다. 이후 고갈되어가는 석유에너지를 대체할 대체에너지의 일

환으로써 태양전지가 활발히 연구되고있다. 뿐만 아니라, 차세대 생체신호측정용 플렉서블 소자에 

태양전지를 도입하여 Self-powered 센서를 가능하게 할 만큼 태양전지에 대한 기술이 점점 발전

하고있다.[2] 

 

1.2 연구배경: OLED, 발광광전소자 

  발광광전소자의 대표적인 예시로 유기발광다이오드(Organic Light-Emitting Diode, OLED)가 있다. 

1987년 Tang박사에 의해 최초의 OLED 소자가 제작[3]된 이래, OLED의 색순도와 효율을 개선하기 

위한 많은 연구가 이루어졌다. 최초 제작 당시 OLED의 외부양자효율(External Quantum Efficiency, 

EQE)은 1%내외, 전류효율은 1.5lm/W 수준으로 실생활에 이용되기에는 턱없이 부족했으며, 도핑

을 통해 EQE를 개선한 이후에도 2.5%에 불과했다[4]. 그러나 1999년 S.R.Forrest 박사의 연구팀은 

Pt, Ir 등의 무거운 금속원소를 사용하여 스핀-궤도 결합을 강화시킴으로써 인광 특성을 강화한 소

재를 개발[5]하였고, 이는 현재 OLED에서 높은 내부양자효율(Internal Quantum Efficiency, IQE)을 확

보하는 데 결정적인 역할을 하였다. 
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 OLED는 이제 음극선관(Cathode Ray Tube, CRT)이후 그간 시장을 지배해왔던 액정표시장치(Liquid 

Crystal Display, LCD)를 제치고 차세대 디스플레이로 자리를 잡아가고있다. OLED는 LCD에 비해 얇

은 두께, 유연성, 빠른 동작 속도, 높은 각도에 따른 균일성, 그리고 높은 명암비를 가지고 있어, 

디스플레이로서의 효용이 높다. 또한 OLED는 자체발광소자이기에 Backlight unit이 불필요하여 유

연소자의 제작이 용이해 Flexible, Rollable, Strechable 디스플레이에의 적용에 가장 유력한 후보로 

손꼽히고 있다. 
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제 2 장 수광광전소자: 태양전지 

 

2.1 태양전지의 원리와 성능을 결정하는 요인 

2.1.1 태양전지의 원리 

태양전지는 태양으로부터 소자에 도달하는 빛으로 전자-정공쌍을 여기시켜 전기에너지를 생산

하는 소자이다. 여기된 전자의 개수가 전류를 결정하고 광전물질의 밴드갭이 전압을 결정하는데, 

이렇게 생산된 전기에너지가 회로를 통해 외부로 전달된다. 

 

2.1.2 태양광 스펙트럼 

 태양이 방출하는 광자의 스펙트럼은 다음의 6000K의 온도를 가진 흑체복사식으로 근사할 수 있

다. 

𝐼(λ, 𝑇) =
2πc2ℎ

𝜆5

1

𝑒ℎ𝑐/𝜆𝑘𝑇 − 1
 

태양의 반지름(rsun)은 6.96×108 m이며 지구에서 태양까지의 거리(dearth−sun)는 1.496×1011 m이

다. 이를 고려하여 지구에 도달하는 단위 면적당 태양광 파워를 구하면 아래와 같다. 

𝐿(𝜆) =
2𝜋𝑐2ℎ

𝜆5

1

𝑒ℎ𝑐/𝜆𝑘𝑇 − 1
(

𝑟𝑠𝑢𝑛

𝑑𝑒𝑎𝑟𝑡ℎ−𝑠𝑢𝑛

)
2

  

측정을 통해 얻은 표준 태양광 스펙트럼은 이와 유사하지만 다르다. 대기를 거치지 않은 순수 

태양광 스펙트럼 AM0는 < 그림2.1 >의 녹색선과 같이 나타나고, 적분된 전력밀도는 1366W/m2에 

달한다. 우주에서의 태양전지의 성능을 계산하기 위해서는 이 AM0를 사용해 계산하면 된다. 그러

나 지상에서 사용하는 태양전지의 경우 이 순수 태양광 스펙트럼이 대기층을 지나면서 흡수되거

나 산란되어 스펙트럼이 다르게 나타난다. 태양광이 지표면에 도달하기까지 수직으로 입사할 때

에 비해 몇 배만큼의 대기층을 통과하는가를 기준으로 AM을 정의하며 이를 < 그림2.2 >에 나타

내었다.. 

AM =
L

𝐿0

≈
1

cos 𝜃
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< 그림 2.1[6] > 태양광 스펙트럼 AM0(빨강), AM1.5D(파랑), AM1.5G(초록) 및 6000K Black Body 

가 방출하는 스펙트럼(검정). 

 

 

< 그림 2.2[6] > 태양광 스펙트럼 AM0(빨강), AM1.5D(파랑), AM1.5G(초록). 

 

위 식에 의해 태양광이 지구 수직으로 입사하며 1대기층만큼 겪었다면 AM1이 된다. 그러나 태

양이 지구상의 모든 국가에 대해 수직으로 떠있는 것은 아니므로 이를 태양전지 성능 계산에 이

용하는 데에는 무리가 있다. 지구상에서 사용하는 태양전지의 성능을 계산할 때는 L/L0 = 1.5인 

상태, 즉 AM1.5를 주로 사용한다. 위 식에 의해 이는 태양이 지표면과 48.19도를 이루며 입사할 

때의 스펙트럼과 같다. 이 AM1.5는 다시 AM1.5D와 AM1.5G로 나뉘게 되는데 AM1.5D는 직접 태

양광만을 고려한 스펙트럼이며 렌즈와 거울을 이용한 light concentration system이 적용된 태양전

지의 성능을 계산하는 표준 스펙트럼으로 사용되고, AM1.5G는 태양광의 대기에서의 흡수와 산란

을 고려한 스펙트럼이며 non-concentrated 태양전지의 성능을 계산하는 표준 스펙트럼으로 사용

된다. 
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태양전지가 광자를 전자-정공쌍으로 전환하기 위해서는 우선 빛을 흡수해야 하는데 물질이 빛

을 흡수하는 능력을 나타내는 흡수 계수는 파장에 따라 다르게 나타난다. 태양으로부터 소자에 

도달하는 광자를 많이 흡수할수록 전자-정공 쌍을 많이 발생시키기 때문에 물질의 흡수 계수가 

크고, 태양광 스펙트럼과 유사할 수록 태양전지 물질로 사용하기에 좋다. 

 

2.1.3 Shockley-Queisser Limit 

태양전지 효율의 한계를 결정하는 여러가지 요인 중 지배적인 것은 아래 세 가지 요인이다. 

첫째로, 태양전지 물질은 밴드갭보다 큰 에너지를 가지는 광자만을 흡수할 수 있다. 따라서 밴

드갭이 클 수록 사용하지 못하는 광자수가 늘어난다. 이를 Sub-Bandgap Loss라 한다. 둘째로, 태

양전지 물질이 밴드갭보다 에너지가 큰 포톤을 흡수하더라도 여분의 에너지가 전기에너지로 전환

되지 않는다. 이 여분의 에너지는 Phonon으로 전환되어 소실된다. 밴드갭이 작아질 수록 여분의 

에너지가 많아지며, 이를 Thermalization Loss라 한다. 셋째로, 태양전지에서 여기된 전자와 정공이 

다시 결합하여 포톤이 발생하는 경우 그만큼 전기에너지 생산에 차질이 생기기 때문에 이 또한 

손실로 볼 수 있다. Sub-Bandgap Loss와 Thermalization Loss가 밴드갭의 증가에 따라 반대의 경

향을 가지고 있으므로 이론적 효율 한계가 최대가 되는 어떠한 대역을 형성할 수도 있음을 예측

할 수 있다. 

이러한 생각을 바탕으로 1961년 Shockley와 Queisser가 싱글 p-n접합을 사용하는 태양전지 효

율의 한계를 이론적으로 계산하였다[7]. 그러나 그들은 태양광 스펙트럼으로 6000K의 온도를 가진 

흑체복사식을 사용하였으며 태양전지의 온도를 300K로 가정하여 계산하였기에 지표면에서 사용

되는 태양전지의 성능을 계산하기에 적합하지 않다. 표준 태양전지 테스트 조건에서는 태양광 스

펙트럼으로 6000K의 흑체복사식 대신 AM1.5G를, 태양전지의 온도로 300K 대신 298.15K를 적용

해야한다. 

이에 따라 2016년 Ruhle이 이 조건을 적용하여 보다 엄밀하게 계산한 결과를 발표하였다[6]. 이

에 따라 <그림2.3> 과 같이 태양전지의 이론적 성능 한계를 밴드갭에 따라 나타내면 태양전지로 

쓰기 좋은 밴드갭의 대역을 알 수 있으며 밴드갭이 1.34eV일 때 33.16%의 이론적 최대 효율을 

가질 수 있다. 이보다 너무 작거나 큰 밴드갭을 가진 물질은 태양의 온도와 지구 대기의 흡수스

펙트럼이 유지되는 한 태생적인 한계를 가지게된다. 
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< 그림 2.3 > 밴드갭에 따른 single p-n junction 태양전지의 이론적 최대 효율(Shockley-Queisser 

Limit). 

 

2.1.4 직접 및 간접 밴드갭 

반도체 전기적/광학적 특성은 해당 물질의 밴드 구조에 영향을 받는다. 에너지-모멘텀 밴드 구

조에서 전도대(Conduction band)의 에너지가 최소 되는 지점과 가전자대(Valence band)의 에너지

가 최대가 되는 지점의 모멘텀이 같다면 직접 밴드갭, 다르다면 간접 밴드갭이라고 한다. 직접 밴

드갭을 가진 물질은 광자를 직접 흡수할 수 있다. 그러나 광자는 모멘텀을 거의 전달하지 않기 

때문에 간접 밴드갭을 가진 물질에서는 격자의 진동, 즉 포논의 모멘텀이 전달되지 않으면 물질

이 밴드갭만큼의 에너지를 가진 광자를 흡수할 수 없다. 이는 모멘텀 보존법칙에 의한 것이다. 그

러나 실온에서는 포논이 기여하기 때문에 직접 밴드갭을 가진 물질보다 흡수계수가 낮기는 하지

만 흡수가 일어난다. 따라서 충분한 두께의 물질을 사용한다면 결국 빛을 대부분 흡수할 수 있다.   

그러나 전기적으로 따져보았을 때 Minority carrier의 diffusion length가 photon의 penetration 

depth보다 짧다면 빛을 흡수하더라도 전자-정공쌍 재결합에 의해 캐리어가 전극까지 도달하지 못

하게 되어 에너지가 소실된다. 이는 Indirect bandgap을 가진 물질을 충분히 두껍게 할 수 없게하

는 요인이 된다. 이 때문에 직접 밴드갭을 가진 물질이 태양전지로 활용되기에 원리적으로 유리

하다. 

 

2.2 다양한 태양전지 물질 

2.2.1 Si 태양전지 

위에 기술한 간접 밴드갭으로 인한 단점에도 불구하고, 실리콘 태양전지는 현재 태양전지로 가
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장 많이 활용되고 있다. 이는 아래 장점들 때문이다. 첫째로 지각구성원소중 두번째로 많을 만큼 

풍부하게 존재한다. 둘째로, IT산업의 발달에 따라 정제 기술이 많이 발달했다. 셋째로, SQ리밋이 

높은 지점에 밴드 갭이 위치하고 있어 효율한계가 높다. 넷째로 Diffusion length가 충분히 길기 

때문에 두껍게 사용할 수 있어 간접 밴드갭으로 인해 흡수계수가 낮은 단점도 상쇄가 가능하다. 

이에 더해, 싱글크리스탈 뿐만 아니라 폴리크리스탈 및 비정질 실리콘도 태양전지로 활용할 수 

있다는 점이 가격경쟁력으로 작용한다. 위에 기술된 장점들로 인해 Si 태양전지는 현재 마켓의 80% 

이상을 차지하고있다. 

부가적으로, 포논이 관여하기 때문에 간접밴드갭을 가진 Si 태양전지가 직접밴드갭을 가진 

GaAs 태양전지보다 온도의 영향을 더 많이 받는다. Si의 경우 실온에서 붉은 가시광선에 대해 불

투명하지만 온도가 낮을수록 이 대역을 투과시키게 되어 태양전지 물질로 사용하기가 더 어려워

진다. 따라서 간접밴드갭 물질을 사용하는 태양전지의 경우 지역의 기후에 민감하기 때문에 이를 

고려해야한다. 

 

2.2.2 GaAs 태양전지 

GaAs는 1.42eV의 직접밴드갭을 가지고 있어 고효율의 태양전지 물질로 인식되며, 인공위성 등

에 이용된다. 보고된 GaAs의 효율은 Single junction solar cell로는 28.8%로 현재 사용되는 물질 중 

최고수준의 효율을 자랑한다. 그러나 가격이 매우 비싸고 발암물질로 지목되고있어 실생활에는 

잘 사용되지 않는다. 

 

2.2.3 페로브스카이트 태양전지 

페로브스카이트는 러시아의 광물학자 페로브스키의 이름을 따서 지어진 결정구조의 이름이다. 

이 결정구조를 < 그림 2.4 >에 나타내었다. MAPbI3(MA = CH3NH3)의 경우 A site에 CH3NH3, B site

에 Pb, X site에 할로겐 이온이 위치한다. 원래는 CaTiO3를 뜻했으나, 현재는 CaTiO3와 같은 결정

구조를 가진 물질들의 통칭으로 불리고 있다. 2009년에 3.8%의 효율을 가지는 MAPbI3기반 페로

브스카이트 태양전지가 Miyasaka에 의해 처음으로 보고되었다.[8] 이후 여러 연구자에 의해 효율이 

꾸준히 증가하여 2018년에 이르러서는 23.2%의 효율을 가지는 (FAPbI3)0.95(MAPbBr3)0.15 (FA = 

CH5IN2)기반 페로브스카이트 태양전지가 보고되었다[9]. 이렇듯 지난 10년간 급격하게 효율이 증대

되며 연구자들의 관심이 집중되고 있다. 

페로브스카이트 물질은 화학적 안정성 혹은 독성이 문제점으로 지목 받고 있다. 그러나 용액 

공정 혹은 Vapor deposition등의 간단하고 값싼 공정으로 제작이 가능하기에 위 문제를 해결할 

경우 실리콘에 비해 압도적인 가격경쟁력을 가지게 될 것으로 예상되고 있다. 
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< 그림 2.4[10] > 페로브스카이트 물질의 결정구조. 
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제 3 장 Mixed Valence Cs2Au2I6 Perovskite Solar Cell[11] 

 

페로브스카이트 물질의 뛰어난 물리광학적 성질과 전자 운송 특성으로 인해 hybrid/inorganic lead 

halide perovskite가 새로운 태양전지 물질로 각광받고있다. 그러나 이러한 물질들은 화학적 안정

성 혹은 납에 의한 독성 문제를 지적 받아왔다. 이를 해결하기 위해 많은 연구자들이 inorganic하

여 화학적으로 안정적이고 납으로 인한 독성이 없는 물질을 찾고있다. 

최근, Bi와 Sb등 3가 금속 양이온이 무독성 금속 양이온으로 주목받았고 MA3Bi2I9(MA=CH3NH3)
[12], 

Cs3Bi2I9
[13], Cs3Sb2I9

[14] 등의 페로브스카이트 물질이 합성되었다. 이들은 MAPbI3보다 화학적으로 안

정하지만 A3
IM2

IIIX9타입의 페로브스카이트는 1.9eV 이상의 지나치게 큰 밴드갭을 가진다. SQ-Limit

에 의하면 이 경우 단일 접합 소자의 이론적 효율 한계는 24.75%에 불과하여 높은 효율을 가진 

소자를 만들기 어렵다. 

또한 A2
IMIMIIIX6 Double perovskite 타입의 격자구조를 가지는 물질들이 시뮬레이션 및 실험을 통

해 시도되었다. Volonakis의 팀은 이러한 타입의 물질을 시뮬레이션 했고 Cs2BiAgCl6를 합성하는데 

성공했다.[15] 그러나 BiAg 기반의 double perovskite는 넓은 간접 밴드갭을 가져 좋지 않은 광전 

성능을 가지게 된다[16]. 

더하여 Zhao의 팀은 새로운 double perovskite 물질 Cs2In
ISbIIICl6와 Cs2In

IBiIIICl6가 적절한 밴드갭 

크기와 직접 밴드갭을 가질 것을 시뮬레이션을 통해 예측했다.[17] 그러나 InI 기반의 double 

perovskite는 InIII로 산화되기 쉬워 화학적으로 안정하지 않다. 따라서 학계는 여전히 1.5eV 이하

의 적절한 직접밴드갭과 열역학적 안정성을 가지면서 동시에 무독성인 물질을 찾고 있다. 

따라서 본 연구에서는 이러한 요구를 만족하는, 이전에 발견되었던 Cs2Au2X6(X=Cl, Br, I)[18,19] 페로

브스카이트 물질을 태양전지 물질로서 재조명하고 물질의 성능을 제일원리 계산과 광학 계산을 

통해 평가한다. 
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3.1 제일원리계산 

3.1.1 Uniaxial Permittivity 

isotropic한 유전율을 가진 물질의 경우 유전율은 스칼라로 나타낼 수 있다. 이에 따라 다음의 

식이 성립한다. 

 

𝐷 = 𝜀0𝐸 + 𝑃 = 𝜀𝐸 

 

그러나 anisotropic한 유전율을 가진 물질의 경우 유전율은 스칼라로 나타낼 수 없고 텐서의 형

식으로 나타내야한다. 이에 따라 다음의 식이 성립한다. 

 

[

𝐷𝑥

𝐷𝑦

𝐷𝑧

] = [

𝜀𝑥𝑥 𝜀𝑥𝑦 𝜀𝑥𝑧

𝜀𝑦𝑥 𝜀𝑦𝑦 𝜀𝑦𝑧

𝜀𝑧𝑥 𝜀𝑧𝑦 𝜀𝑧𝑧

] [

𝐸𝑥

𝐸𝑦

𝐸𝑧

] 

 

이 때 에너지 보존법칙에 의해 off-diagonal term들은 모두 대칭이어야한다(i.e. 𝜀 = 𝜀T ). 이것이 

가장 일반화된 anisotropic 물질의 표현방식이다. 그러나 선형대수학의 이론에 따라 모든 대칭 행

렬은 적절한 basis 벡터의 선정을 통해 diagnoalize할 수 있다. 이를 식으로 나타내면 아래와 같다. 

 

[

𝐷𝑥

𝐷𝑦

𝐷𝑧

] = [

𝜀𝑥 0 0
0 𝜀𝑦 0

0 0 𝜀𝑧

] [

𝐸𝑥

𝐸𝑦

𝐸𝑧

] 

 

세 diagonal term들이 모두 다를 경우 Biaxial 하다고 한다. 세 diagonal term들 중 둘이 같을 경

우 Uniaxial 하다고 하며 아래의 식으로 정리된다. 

 

[

𝐷𝑥

𝐷𝑦

𝐷𝑧

] = [

𝜀⊥ 0 0
0 𝜀⊥ 0
0 0 𝜀∥

] [

𝐸𝑥

𝐸𝑦

𝐸𝑧

] 

 

Uniaxial한 매질의 경우 유전율이 다른 한 방향으로 광축(Optical Axis) c를 정의할 수 있게 된다. 
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빛의 진행방향이 광축에 수직인가 평행인가에 따라 물질은 다른 optical response를 가지게 된다.  

세 유전율이 모두 같을 경우가 isotropic하다고 하며, 이는 앞서의 스칼라 형태로 축약할 수 있다. 

 

3.1.2 제일원리계산 

본 파트는 Lamjed Debbichi박사에 의해 수행되었다. 물질의 광흡수능력은 electronic 밴드 구조

에 의존하며 이는 <그림3.1 (a)>에 제일원리계산을 적용하여 <그림3.1 (b)>와 같이 계산되었다. 광

자의 에너지에 대응하는 electronic state쌍이 많을 수록 해당 파장에서의 물질의 흡수능력이 우수

해지며 이는 페르미의 황금률에 관계된다. 이를 통해 구한 흡수능력을 유전율의 허수부(ε′′(ω))로 

표현할 수 있다. 그런데 Cs2Au2I6는 등방성물질이 아닌 비등방성 물질이며, uniaxial한 유전특성을 

가진다. 따라서 방향에 따른 유전율의 허수부를 계산하여 <그림3.2>의 붉은 선과 푸른 선으로 나

타내었다. 

E ⊥ c일 때 계산된 𝜀′′(ω)는 1.49eV와 1.83eV에서 두개의 peak을 가지며 AM1.5G와 잘 align되

어있다. 그러나 E//c일 때는 optical response가 상대적으로 약하다. 이 결과는 실온에서 반사도 

측정 결과도 잘 맞는다.[20] 

 

< 그림 3.1[11] > (a) 페로브스카이트 물질의 결정구조. (b) 제일원리계산을 통해 계산된 Cs2Au2I6

의 electronic state. 
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< 그림 3.2[11] > Cs2Au2I6의 E ⊥ c 일 때 유전율의 허수부(빨강), E//c일 때 유전율의 허수부(파

랑), 폴리크리스탈 Cs2Au2I6의 유전율의 허수부(검정) 

 

3.1.3 Kramers-Kronig Relation 

Kramers-Kronig Relation과 앞서 구해진 유전율의 허수부를 통해 유전율의 실수부(ε′(ω))를 구할 

수 있다.  

 

𝜀𝑖
′(𝜔) = 1 +

1

𝜋
𝑃 ∫

𝜀𝑖′′(𝜔′)

𝜔′ − 𝜔
𝑑𝜔′

∞

−∞

 

 

위 식에서 첨자 𝑖는 비등방성에 의한 유전율의 방향, 𝑃는 Cauchy’s integral을 의미한다. 이를 통

해 유전율의 실수부를 계산하여 <그림3.3>의 붉은 선과 푸른 선으로 나타내었다. Kramers-Kronig 

Relation 은 유전율(Permittivity,𝜀)이 아닌 감수율(Susceptibility, χ)에 적용되므로 위 식은 유전율에 

적용되도록 변형되었다. 
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< 그림 3.3[11] > Kramers-Kronig Relation을 통해 계산된 Cs2Au2I6의 E ⊥ c 일 때 유전율의 실수

부(빨강), E//c일 때 유전율의 실수부(파랑), 폴리크리스탈 Cs2Au2I6의 유전율의 실수부(검정) 

 

3.2 광학상수계산 

앞서 표기한 바와 같이 물질과 빛의 상호작용 특성을 나타내는 복소유전율은 𝜀 = 𝜀′ + 𝑖𝜀′′으로 

정한다. 이에 따라 𝜀′는 유전율의 실수부, 𝜀′′는 유전율의 허수부로 정의한다. 

 

3.2.1 싱글크리스탈 Cs2Au2I6(Single-Cs2Au2I6) 

제일원리계산의 결과에 따라 물질의 유전율이 강한 비등방성(anisotropy)을 가지게 됨을 확인하

였다. 이는 빛의 방향에 맞게 크리스탈 오리엔테이션을 정렬함으로써 광흡수를 극대화할 수 있음

을 의미한다. 싱글크리스탈 Cs2Au2I6를 합성하는 방법이 시도된 바 있는데, 편리하게도 싱글크리스

탈 Cs2Au2I6는 광축이 기판에 수직이도록 자란다[21]. 따라서 추가적인 노력 없이도 수직입사하는 

빛에 대한 광흡수를 극대화할 수 있다. 이 경우 유전율로 ε⊥가 싱글크리스탈 Cs2Au2I6의 유전율로 

적용된다. 

 

𝜀single = 𝜀⊥ 

 

3.2.2 폴리크리스탈 Cs2Au2I6(Poly-Cs2Au2I6): Effective Medium Theory 

Poly-Cs2Au2I6의 grain size는 태양전지에 이용되는 파장에 비해 매우 작기 때문에 grain boundary

에서의 산란은 무시할 수 있다. 또한 폴리크리스탈 내에서 진행하는 빛은 여러방향으로 지향된 
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grain들의 비등방성 유전율에 영향을 받게 된다. 이에 따라 Effective Medium Theory를 이용하면 

Poly-Cs2Au2I6의 유전율을 비등방성 텐서가 아닌 등방성 스칼라값으로 변환할 수 있다. 이를 위해 

Effective medium theory중 Bruggeman approximation[22]을 사용하였다. 

 

𝜀𝑥 − 𝜀poly

𝜀𝑥 + 2𝜀poly

+
𝜀𝑦 − 𝜀poly

𝜀𝑦 + 2𝜀poly

+
𝜀𝑧 − 𝜀poly

𝜀𝑧 + 2𝜀poly

= 0 

 

Cs2Au2I6가 uniaxial한 물질이기 때문에 𝑥축 방향과 𝑦축 방향 유전율은 𝜀𝑥 = 𝜀𝑦 = 𝜀⊥으로, 𝑧축 방향 

유전율은 𝜀𝑧 = 𝜀∥으로 단순화할 수 있다. 이 식은 아래와 같이 축약된다. 

 

𝜀poly =
1

4
[𝜀⊥ + √𝜀⊥

2 + 8𝜀⊥𝜀∥] 

 

이를 계산하여 <그림3.2>와 <그림3.3>의 검은 선으로 나타내었다. 
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3.2.3 광학상수계산 

광학 계산을 위해서는 물질의 유전율을 굴절률로 변환하는 것이 편리하다. 물질의 복소굴절률은 

아래 식과 같이 복소상대유전율과 복소상대투자율의 곱에 양의 제곱근을 취한 값이다. Optical 

frequency에서 대부분의 물질은 non-magnetic 물질이므로 복소상대투자율은 1이된다. 따라서  

𝒏 = √𝜀𝑟𝜇𝑟 = √𝜀𝑟,   𝒏 = 𝑛 + 𝑖𝜅 

이다. 이들을 정리하면 아래 식과 같이 정리된다. 

𝑛 = √
|𝜀𝑟|+𝜀𝑟

′

2
 𝑘 = √

|𝜀𝑟|−𝜀𝑟
′

2
 

이에 더해, 물질의 단위길이당 흡수능력을 나타내는 흡수 계수(α)는 아래와 같이 유도할 수 있다. 

𝐸 = 𝐸0𝑒𝑖𝒌𝑧, 𝒌 = 𝒏𝑘0, 𝑘0 = 2𝜋/𝜆0 

𝐼 = 𝐸2 = 𝐼0𝑒𝑖𝒌𝑧×2 = 𝐼0𝑒𝑖𝒏𝑘0𝑧×2 = 𝐼0𝑒𝑖(𝑛𝑘0𝑧+𝑖𝜅𝑘0𝑧)×2 = 𝐼0𝑒2𝑖𝑛𝑘0𝑧𝑒−2𝜅𝑘0𝑧 = 𝐼0𝑒2𝑖𝑛𝑘0𝑧𝑒
−

4𝜋𝜅
𝜆0

𝑧
 

|𝐼| = |𝐼0|𝑒
−

4𝜋𝜅
𝜆0

𝑧
 

∴ 𝛼 =
4𝜋𝜅

𝜆0

 

𝜆0 는 진공에서 빛의 파장을 의미한다. 위 식에 따르면 물질에서 빛이 α 만큼의 거리를 전파할 

때마다 에너지가 1/𝑒로 줄어든다. 흡수계수를 계산하여 < 그림3.4 >에 태양광스펙트럼 AM1.5G와 

함께 나타내었다. 

 

< 그림 3.4[11] > Single-Cs2Au2I6의 흡수 계수(빨강), Poly- Cs2Au2I6의 흡수 계수(파랑), MAPbI3의 

흡수계수(검정), 태양광스펙트럼 AM1.5G(회색) 
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3.3 전력변환효율 계산 

3.3.1 단락전류밀도 계산 

앞서 구한 흡수 계수와 AM1.5G를 이용해 생성된 전자-정공 쌍 수를 알 수 있다. Cs2Au2I6 페로브

스카이트는 직접밴드갭을 가져 흡수능력이 뛰어나고, 따라서 충분히 얇게 제작해도 되므로 생성

된 모든 전자-정공 쌍을 전류로 전환될 수 있다. Single-path absorption을 가정한 단락전류밀도는 

아래 식으로 구할 수 있다. 

𝐽𝑠𝑐 = 𝑒 ∫
𝐴𝑀1.5𝐺(𝜆0) × (1 − exp(𝛼(𝜆0)𝑑))

ℎ𝑐/𝜆0

𝜆𝑔

𝜆𝑚𝑖𝑛

𝑑𝜆 

위 식에서 e는 elementary charge, d는 전파거리이다. 또한 (1 − exp(𝛼(𝜆0)𝑑))는 입사한 빛 대비 

흡수한 빛의 비율을, ℎ𝑐/𝜆0 는 입사한 광자의 에너지를 의미한다. 이 때 적분 구간은 λ𝑚𝑖𝑛 =

280(nm)부터 밴드갭에 대응하는 빛의 파장 λg (nm)까지이다. 위 식에서 알 수 있듯 𝛼(𝜆0)가 클수

록 얇은 두께를 사용해도 active layer가 충분한 빛을 흡수할 수 있다. 이를 계산하여 < 그림 3.5 

>에 나타내었다. 이 그림에서 Cs2Au2I6의 효율적인 흡수가 불과 수십 나노미터의 두께로도 높은 

수준의 전류를 생성할 수 있음을 알 수 있다. 예를 들어 태양광이 물질 속에서 50nm를 전파하게 

되면 싱글크리스탈과 폴리크리스탈 Cs2Au2I6에서 각각 29.4mA·cm-2와 25.5mA·cm-2의 전류를 생성

하며 이는 MAPbI3에서 생성된 전류밀도 8.98mA·cm-2의 2.5배 수준이다. 충분한 두께를 사용하더

라도 saturation current density는 Cs2Au2I6(39.4mA·cm-2)가 MAPbI3(26.6mA·cm-2)에 비해 1.5배 높

다. 

 

< 그림 3.5[11] > Active layer 두께에 따른 Single-Cs2Au2I6의 전류밀도(빨강), Poly- Cs2Au2I6의 전

류밀도(파랑), MAPbI3의 전류밀도(검정) 
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3.3.2 FEM 전자기 시뮬레이션 

전극과 전하수송층을 포함한 full device를 FEM(Finite Element Method) 전자기 시뮬레이션에 대

입하여 계산을 시행하였다. full device의 구조는 <그림3.6 (a)>와 같다. 공정한 평가를 위해MAPbI3 

디바이스에 널리 사용되는 구조[23]를 차용하였다. Active layer에는 싱글크리스탈 Cs2Au2I6, 폴리크리

스탈 Cs2Au2I6, 또는 MAPbI3이 대입되었다. ITO, TiO2, Spiro-OMeTAD의 광학특성은 각각 Holman et 

al.[Holman, 2013], Kim[Kim, 1996], Loper et al.[Loper, 2015]의 데이터를 차용하였다. 

 

 

< 그림 3.6[11] > (a) 태양전지 디바이스의 구조. (b)Single-Cs2Au2I6의 광흡수(빨강), Poly- Cs2Au2I6

의 광흡수(파랑), MAPbI3의 광흡수(검정) 

 

<그림3.6 (b)>는 태양광이 디바이스에 수직으로 입사할 때 파장에 따른 active layer에서의 태양

광의 흡수를 나타낸다. 밴드갭 위(λg,MAPbI3
< 800nm)의 영역에서 MAPbI3는 Cs2Au2I6보다 조금 더 

좋은 흡수특성을 가진다. 이는 MAPbI3가 주변의 전하수송층 및 투명전극과 굴절률이 잘 맞기 때

문에 reflection loss가 적기 때문이다. 특히 500nm 주변에서 Cs2Au2I6에는 극소점이 생기는데 이

것이 reflection loss에 기인한다. 그러나 밴드갭 아래(λg,MAPbI3
> 800nm)의 영역에서 Cs2Au2I6가 여

전히 흡수를 계속하는데 반해 MAPbI3는 하지 못하기 때문에 전체적으로 Cs2Au2I6가 우수한 흡수

성능을 가지게 된다. 

그런데 예상과 달리 싱글크리스탈 Cs2Au2I6의 흡수계수가 폴리크리스탈보다 높음에도 불구하고 

폴리크리스탈 Cs2Au2I6가 싱글크리스탈 Cs2Au2I6보다 더 좋은 광흡수 성능을 보였다. 이것은 싱글

크리스탈 Cs2Au2I6의 높은 굴절률이 주변 층과의 index mismatch가 심해 reflection loss가 더 많고. 

반면 폴리크리스탈 Cs2Au2I6의 경우 적절한 굴절률을 가져 reflection loss가 억제되어 더 많은 빛
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이 디바이스로 들어가기 때문이다. 

결과적으로 이 구조에 대해 추정되는 단락전류밀도는 Single-Cs2Au2I6, Poly-Cs2Au2I6, MAPbI3에 

대해 각각25.4, 29.5, 22.6 mA/cm2가 된다. 

부가적으로, Poly-Cs2Au2I6가 Single-Cs2Au2I6보다 광학적 성질 뿐만 아니라 전기적성질도 더 좋

다. Single-Cs2Au2I6의 경우 전하가 높은 effective mass를 가지기에 전하가 나가는 방향으로의 

diffusion length 가 작다. 따라서 photogenerated carrier들을 전극까지 추출하는 것이 비효율적일 

수 있다. 그러나 Poly-Cs2Au2I6의 경우 grain이 랜덤하게 배향되어있어 전하가 fast diffusion할 수 

있는 경로가 언제나 존재하게 된다. Polycrystal의 가격경쟁력에 더불어 이러한 특성들이 더해져 

Poly-Cs2Au2I6가 태양전지로의 응용에 더 적합하다. 

 

3.3.3 개방 회로 전압 

개방회로전압(𝑉𝑜𝑐)은 전류가 0일 때 디바이스에서 생성되는 전압을 의미한다. 이상적으로 개방회

로전압은 밴드 갭과 같아야하지만, 주로 Radiative recombination으로 인해 개방회로전압은 밴드갭

보다 낮게 형성된다. 

Single pn junction 솔라셀에서의 전류와 전압, 그리고 광자 사이의 관계는 <그림3.7>에 표현되

어있다. photocurrent의 방향은 언제나 reverse-biased 방향이다. Ideal diode equation을 사용하면 

reverse-biased 방향으로의 pn junction current는 아래와 같이 표현된다. 

 

𝐼 = 𝐼𝐿 − 𝐼𝐹 = 𝐼𝐿 − 𝐼𝑆[exp(𝑉/𝑉𝑇,𝐶) − 1], VT = 𝑘𝑇𝐶/𝑒 

 

𝐼𝐿은 photocurrent, 𝐼𝐹는 forward-biased current, 𝐼𝑆는 saturation current, 𝑇𝐶는 태양전지의 절대

온도 이고 𝑉𝑇,𝐶는 태양전지의 thermal voltage이다. 이 식에 𝐼 = 0을 대입함으로써 단락전류밀도를 

구하여 정리하면 아래와 같다. 

 

𝑉𝑜𝑐 = 𝑉𝑇,𝐶 ln(1 + 𝐼𝐿/𝐼𝑆) 

 

그러나 위 식은 ideal case를 가정하고 있으므로, 계산된 밴드구조로부터 개방회로전압을 이론적

으로 구하는 것은 적절하지 않다. 따라서 다른 실험 및 계산논문들을 참고하여 개방회로전압을 

active material의 밴드갭보다 0.4V 작도록 추정하였다.[24] 
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부가적으로, 단락전류밀도는 V = 0 을 대입함으로써 구할 수 있고 따라서 단락전류밀도 Isc 는 

photocurrent IL과 같게 된다. 

 

 

< 그림 3.7 > single pn junction 솔라셀에서의 전류와 전압, 그리고 광자 사이의 관계 

 

3.3.4 Fill Factor 

태양전지에서 전력은 아래 식으로 구할 수 있다. 

𝑃 = 𝑉𝐼 = 𝑉(𝐼L − 𝐼S[exp(𝑉/𝑉T,C) − 1]) 

위 식을 전압에 대해 미분하여 부하로 전달되는 전력이 최대가 되는 전압과 전류를 구한다. 

𝑑𝑃

𝑑𝑉
= 𝐼L − 𝐼S[exp(𝑉max/𝑉T,C) − 1] − 𝐼S(𝑉max/𝑉T,C) exp(𝑉max/𝑉T,C) 

이 식을 정리하면 

(1 +
𝑉max

𝑉T,C

) exp (
𝑉max

𝑉T,C

) = 1 +
𝐼L

𝐼S

 

이 된다. 위 식을 Newton’s method 등 수치해석적 방법으로 풀면 Vmax과 이 때의 전류 Imax을 구

할 수 있다. Fill Factor(FF)는 아래와 같이 정의된다. 

𝐹𝐹 =
𝑉max𝐼max

𝑉oc𝐼sc

 

그러나 위 식 역시 ideal case를 가정하고 있으므로 개방회로전압의 경우와 마찬가지로 다른 실험 

및 계산논문들을 참고하여 Fill Factor를 0.8로 추정하였다.[25] 
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3.3.5 PhotoConversion Efficiency(PCE) 

PhotoConversion Efficiency(PCE)는 아래와 같이 계산할 수 있다. 

𝑃𝐶𝐸 =
𝑃out,max

𝑃in

=
𝐽max × 𝑉max

𝑃in

=
𝐽sc × 𝑉oc × 𝐹𝐹

𝑃in

 

Pin 은 device에 도달한 태양광의 단위면적당 전력밀도이며 AM1.5G의 경우 Pin = 1000.4[W/m2]이

다. 위 식과 FEM 전자기시뮬레이션을 통해 구한 전류밀도를 대입하여 계산된 Poly-Cs2Au2I6의 

PCE는 21.5%에 달하며 이는 최신 MAPbX3(X=Cl, Br, I) 태양전지에 비견할만한 효율이다. 이 효율

은 Cs2Au2I6에 최적화된 광학적 설계를 통해 더욱 증대될 수 있으며. 같은 방식으로 계산한 PCE는 

Single-Cs2Au2I6의 경우 18.5%, MAPbI3의 경우 20.8%이다. 

 

3.4 결과 및 토의 

흥미로운 사실은, Cs2Au2I6 기반의 디바이스가 불과 50nm의 active layer로도 뛰어난 성능을 가진

다는 것이다. Glass/ITO(150nm)/TiO2(40nm)/Active layer(50nm)/Spiro-OMeTAD(70nm)/Au의 구조에

서 Active layer에 Poly-Cs2Au2I6를 대입할 경우 추정되는 단락전류밀도는 25.0 [mA/cm2]이며 PCE

는 18.2%이다. 반면 MAPbI3를 대입할 경우 PCE는 8.7%까지 떨어진다. 이 결과는 <그림

3.8(a),(b)>에 구체적으로 나와있다. 

 

< 그림 3.8[11] > Spiro-OMeTAD와 Active layer 두께 변경에 따른 (a) Poly-Cs2Au2I6의 PCE, (b) 

MAPbI3의 PCE. 

 

 우리는 이미 알려진 페로브스카이트 Cs2Au2I6물질을 태양전지 물질로서 재조명하였다. Cs2Au2I6는 

1.31eV의 적절한 밴드갭을 가지는데, 이는 SQ리밋에서 이상적인 밴드갭 1.34eV에 근접한 수치이

다.  기존의 Pb-free 페로브스카이트 태양전지 물질들과 비교할 때 Cs2Au2I6는 직접밴드갭을 가지
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며 이로인해 50nm의 얇은 두께로도 높은 광흡수가 보장된다. 

추가적인 광학 시뮬레이션을 통해 Poly-Cs2Au2I6가 디바이스 레벨로 성공적으로 옮겨진다면 

30mA/cm2 이상의 전류밀도와 20% 이상의 PCE를 가질 것을 예측할 수 있다. 

이 물질은 이미 싱글크리스탈로 합성할 수 있기 때문에, 이 결과가 앞으로 Cs2Au2I6를 기반으로 

한 thin-film 태양전지를 만드는 실험적 연구의 모티브가 될 것으로 기대된다. 
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제 4 장 발광광전소자: OLED 

 

4.1 OLED의 원리 

일반적으로 OLED는 양극 / 정공주입층(Hole Injection Layer, HIL) / 정공수송층(Hole Transport Layer, 

HTL) / 발광층(EMission Layer, EML) / 전자주입층(Electron Injection Layer, EIL) / 전자수송층(Electron 

Transport Layer, ETL) / 음극으로 이루어져있다. 빛을 내보내려는 방향에 따라 양극 혹은 음극이 투

명전극으로 구성되며 투명 디스플레이의 경우 양쪽 모두 투명전극으로 구성된다. 

디바이스의 음극과 양극을 통해 주입된 전자와 정공이 EML에서 결합하며 exciton을 형성한다. 이 

exciton이 자발적 방출을 통해 광자를 방출하는데, 이 광자의 에너지는 유기발광층의 밴드갭과 같

으며 따라서 파장은 아래와 같이 결정된다. 

𝜆0 =
ℎ𝑐

𝐸g

 

이에 따라 적절한 밴드갭을 가진 유기물을 선택하여 원하는 색깔의 OLED 디바이스를 제작할 수 

있다. 

 

4.2 OLED의 효율과 퍼셀팩터 

4.2.1 외부양자효율 

OLED의 성능을 평가할 때 가장 중요한 지표는 외부양자효율(External Quantum Efficiency, ηEQE)이

다. ηEQE는 주입된 전하 수 대비 소자 밖으로 추출된 photon 수로 정의되는데, 이는 내부양자효

율(Internal Quantum Efficiecny, 𝜂𝐼𝑄𝐸 )과 광추출효율(Outcoupling Efficiency, 𝜂out)의 곱으로 표현할 

수 있다. 

𝜂EQE = 𝜂IQE × 𝜂out 

4.2.2 내부양자효율 

OLED 내부로 주입된 전자 전부가 광자로 치환되는 것은 아니다. 전기적 바이어스를 통해 OLED 

내로 주입된 전자는 발광층에서 exciton을 형성하는데, 전자의 스핀에 따라 단일항 또는 삼중항 

상태를 가지게 된다. 형성된 exciton은 에너지를 방출하면서 빛이 되기도 하고 열이 되기도 하는

데 이를 각각 radiative decay와 non-radiative decay로 표현된다. 이를 <그림 4.1>에 나타내었다. 
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< 그림 4.1 > OLED 내에서 발생하는 전자의 광자로의 전환과정 

 

내부양자효율은 주입된 전자 수 대비 발생한 photon 수로 정의되며, 전하 균형(Charge Balance 

Factor, γ)과 radiative quantum efficiency(ηrad), 단일항-삼중항 비율(rst)의 곱으로 표현된다. 

𝜂IQE = 𝛾 × 𝜂rad × 𝑟st 

일반적인 형광 재료의 경우 오직 단일항만이 radiative decay 할 수 있기에 𝜂rad × 𝑟st의 값은 최

대 0.25로 고정된다. 그러나 인광재료와 Thermally Activated Delayed Fluorescent(TADF)의 개발을 

통해 𝜂rad × 𝑟st는 현재 1에 가까워졌다.[26,27] 또한, OLED 내부로 주입된 전자 중 일부는 발광층에서 

exciton을 형성하지 못하고 그대로 회로를 따라 흘러가게 되는데 주입된 전자 대비 형성된 

exciton의 개수를 전하 균형으로 정의한다. 현재는 injection layer와 blocking layer의 개발을 통한 

exciton confinement 증가를 통해 이 역시 1에 가까워졌다. 

따라서 내부발광효율이 1에 가까운 재료의 선택지가 많아졌으며 따라서 외부양자효율을 높이기 

위해서는 광추출효율을 높이는 것이 가장 효과적인 선택지가 될 수 있다. 

 

4.2.3 광추출효율 

광추출효율(Outcoupling Efficiency, ηout)은 발생한 포톤 수 대비 소자 밖으로 빠져 나간 포톤 수

로 정의된다. 발광층으로 사용되는 유기물의 높은 굴절률(1.7~1.8)로 인한 전반사와 dipole의 

evanescent field로 인한 표면 플라즈몬 폴라리톤(Surface Plasmon Polariton, SPP) 여기로 인해 광

추출효율이 제한되며 약 80%의 에너지가 소자 안에 갇혀 소실된다. 이를 향상시키기위해 평면소
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자의 두께를 최적화하거나 여러 광추출 구조를 도입하는데 본 논문은 이 중 1차원 물결모양 광추

출구조를 중심으로 논의한다. 

 

4.2.4 퍼셀팩터 

Purcell 효과는 환경에 의해 Dipole의 자발적 방출이 향상되는 현상이며, 1940년대에 Purcell에 

의해 발견되었다. 이 때 향상되는 정도를 Purcell factor로 정의하며 아래와 같이 나타난다. 

𝐹𝑃 =
3

4𝜋2
(

𝜆𝑐

𝑛
)

3

(
𝑄

𝑉
) 

𝜆𝑐/𝑛는 공진기 안에서의 빛의 파장이며 Q는 quality factor, V는 mode volume이다. 퍼셀팩터는 

radiative recombination만을 향상시키므로 물질의 내부양자효율이 낮을 경우 광학적 구조를 적절

히 디자인하여 Purcell factor게하면 내부양자효율이 커지는 효과를 볼 수 있다. 이는 아래 수식으

로 표현된다. 

ηrad
∗ =

𝜂𝑟𝑎𝑑 × 𝐹

𝜂𝑟𝑎𝑑 × 𝐹 + 𝜂𝑛𝑜𝑛−𝑟𝑎𝑑

 

내부발광효율이 낮은 물질의 경우 퍼셀팩터를 향상시키는 것이 외부양자효율을 증가시키는 데 

도움이 된다. 그러나 본 논문에서는 내부양자효율을 1로 가정하고 광추출효율(𝜂𝑜𝑢𝑡 )을 중점으로 

두고 서술하려 한다. 

 

4.3 전면발광구조와 배면발광구조 

배면발광구조는 유리기판 위에 투명한 양극을 증착하여 유리기판 방면으로 빛이 빠져나가게 하

는 구조이고, 전면발광구조는 유리기판 위에는 불투명한 양극을 증착하고 유리기판과 반대방향으

로 빛이 빠져나가게하는 구조를 의미한다. 이는 <그림 4.2>에 나타내었다. 1987년 Tang 박사에 

의해 제작된 최초의 OLED는 배면발광구조였다. 이로 인하여 전면발광구조의 필요성이 생길 때까

지 연구는 배면발광구조를 중심으로 진행되어 왔다. 그러나 양극쪽에 얇은막트랜지스터(Thin Film 

Transistor, TFT)와 회로를 구성하는 디스플레이의 특성상 배면발광구조를 사용할 경우 빛의 일부가 

TFT와 회로에의해 소자 밖으로 빠져나가지 못하게 된다. 빛이 나오는 면적 대비 TFT와 회로에 가

려지지 않은 부분의 면적을 개구율(Aperture ratio)라고 하는데, TV 등에 사용되는 대형디스플레이

의 경우에는 픽셀이 커서 회로가 개구율에 미치는 영향이 적지만, 스마트폰 등 소형디스플레이에 

사용되는 OLED의 경우에는 회로가 개구율에 큰 영향을 미친다. 따라서 고해상도 소형 디스플레

이를 만들기 위해서는 전면발광방식이 필수적이며, 이러한 전면발광방식을 채택한 OLED의 광추

출효율을 높이고자 하는 것이 본 연구의 목적이다. 
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부가적으로, 전면발광방식은 금속투명전극의 낮은 투과 계수로 인해 미소공진효과가 배면발광

방식에 비해 뚜렷하게 나타난다. 내부발광효율(𝜂𝑟𝑎𝑑 )은 미소공진에서 일어나는 Purcell factor로 인

해 향상될 수 있으며, 물질 자체의 내부발광효율이 낮을 수록 중요해진다. 또한 미소 공진 효과로 

인해 색 순도가 개선되는 효과가 있으나, 본 논문에서는 다루지 않는다. 

 

 

 

< 그림 4.2 > 전면발광구조와 배면발광구조 

 

4.4 FDTD 시뮬레이션의 한계 

유한차분시간영역법(Finite Difference Time Domain, FDTD)은 계산전기자기학(Computational 

Electromagnetics)에서 맥스웰방정식을 수치해석적으로 풀어낸다. FDTD는 시간영역에서 계산하기

에 넓은 주파수영역을 단 한번의 시뮬레이션에서 고려할 수 있다는 장점이 있다. 또한, 복잡한 구

조의 광학적 특성을 엄밀하게 계산할 수 있어, 다양한 광 시뮬레이션에 이용되고 있다. 그러나 계

산량이 방대하여 시간이 오래 걸리고 광손실 채널을 분해하여 분석할 수 없는 문제점이 있다. 

Exciton의 발광은 dipole의 emission으로 모델링 될 수 있는데, dipole은 3차원 모든 방향으로 빛

을 방사하므로, 2D 시뮬레이션으로 정확한 값을 얻어낼 수 없고 3D 시뮬레이션이 필수적이다. 또

한 다이폴의 배향에 따라 방출패턴이 달라지므로 배향마다 시뮬레이션을 해야한다. 

또한 exciton의 자발적 방출 과정은 Incoherent 과정이기 때문에 다이폴의 위치 별로 새로운 시

뮬레이션을 해야한다. 따라서 평면층상구조가 아닐 경우 다이폴의 위치 별로 시뮬레이션을 곱하

게 되면 한 구조를 계산하는 데 긴 시간이 소요되어 최적화에 적합하지 않게 된다. 따라서 여러 

광학분야에서 사용되고있는 FDTD 시뮬레이션은 광추출구조를 가진 OLED 소자에 대한 계산에 적

합하지 않으며, 새로운 계산방식이 요구된다. 본 논문에서는 엄밀한 결합파 해석(Rigorous 

Coupled-Wave Analysis, RCWA)과 행렬을 이용하여 1차원 물결 구조를 가진 OLED 소자의 광학적 

특성을 보다 빠르게 계산하는 방법에 대해 서술하고자 한다. 
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제 5 장 평면층상구조를 가진 유기발광다이오드 

 

본격적으로 1차원 물결(Corrugated)구조에 대한 해석에 들어가기에 앞서, 평면층상구조에 대해 

우선 분석한다. ETL, EIL, EML, HTL, HIL은 유기물로서 서로 굴절률이 비슷하므로, 광학적으로는 같

은 것으로 가정한다. 유기물에서는 hole의 mobility가 electron의 mobility보다 훨씬 크므로 주로 

electron transport layer가 끝나는 지점에서 exciton이 발생하며 이를 조절함으로써 dipole의 위치

를 제어할 수 있다. 본 논문에서는 ηIQE가 1이라 가정하고 있으므로 발생한 exciton은 모두 dipole

로 치환된다. 

 

5.1 유기발광다이오드의 손실채널 

스넬의 법칙은 빛이 서로 다른 물질 사이의 계면에서 계면과 평행한 방향의 파수(wavevector)

가 보존되는 것을 의미한다. 

k∥,1 = k∥,2  ↔  𝑛1 sin 𝜃1 = 𝑛2 sin 𝜃2 

이에 의해, 빛이 한 층에서 다른 한 층으로 이동하더라도 수평방향 파수는 유지된다. 이는 <그

림5.1>과 같이 전반사(Total Internal Reflection)이 발생할 때도 성립한다. 이 수평방향 파수(k∥)를 

발광층에서의 파수(ke)로 Normalize하여 수평방향 파수에 따른 손실 메커니즘을 수식적으로 간단

하게 정의할 수 있다. 

𝑢 = 𝑘∥/𝑘𝑒 = sin 𝜃 

이 때 u를 기준으로 dipole에서 빠져 나온 빛을 다음 네 가지 모드 중 하나로 분류할 수 있다. 

(a) 0 < u < 1/ne  이며, 매질에 흡수되지 않아 소자 밖으로 빠져나갈 수 있는 경우(OUT, 

Outcoupled). (b) 0 < u < 1/ne 이지만 매질에 흡수되어 소자 밖으로 빠져나갈 수 없는 경우(ABS, 

Absorption). (c) 1/ne < u < 1  이어서 전반사로 인해 소자 밖으로 빠져나갈 수 없는 경우(WG, 

Waveguided). (d) u > 1 이어서 표면 플라즈몬으로 인해 소자 밖으로 빠져나갈 수 없는 경우(SPP, 

Surface Plasmon Polariton). 

WG의 경우 전반사가 Glass substrate에서 발생하면 Substrate mode, substrate 외에서 일어나면 

waveguide모드로 세부적으로 분류할 수 있으나, 본 논문에서는 WG로 통일한다. 이를 <그림 

5.2>에 나타내었다. 

SPP의 경우 OLED에서 전극과 dipole 사이의 거리가 가깝기 때문에 dipole의 evanescent field에 

의해 표면플라즈몬이 여기된다. 혹은 Kretschmann configuration을 통해 여기되기도 하지만 본 논
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문에서는 다루지 않는다. 

 

< 그림 5.1 > 스넬의 법칙 

 

 

< 그림 5.2 > 평면층상구조 OLED에서의 손실채널 분류 

 

5.2 Ray-Optics 모델 

Ray-Optics 모델로 평면층상구조를 가진 유기발광다이오드의 광추출효율을 계산하는 방법은 다

음과 같다. 스넬의 법칙에 의하면 아래 수식이 성립한다.  

𝑛𝑒 sin 𝜃𝑒 = 𝑛𝑎𝑖𝑟 sin 𝜃𝑎𝑖𝑟 

𝑛𝑒 sin 𝜃𝑐 = 𝑛𝑎𝑖𝑟 sin 90° 

𝜃𝑐 = arcsin
𝑛𝑎𝑖𝑟

𝑛𝑒

 

광원을 isotropic source로 가정하고 구해진 θc까지 입체각에 대해서 적분한다. θc안쪽의 영역을 

본논문에서는 light cone이라 명명한다. 
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ηout =
1

2𝜋𝑟2
∫ ∫ 𝑟2 sin 𝜃 𝑑𝜙𝑑𝜃

2𝜋

0

𝜃𝑐

0

= 1 − cos 𝜃𝑐 ≈
1

2𝑛𝑒
2
 

∴ 𝜂𝑜𝑢𝑡 ≈
1

2𝑛𝑒
2
 

 

발광층의 굴절률을 1.8이라고 할 때 위의 Ray-Optics 모델로 추정한 유기물의 광추출효율은 15%

에 불과하다. 전면발광구조의 경우 Substrate가 없으므로 Outcoupling, Waveguide, Surface 

Plasmon 모드만이 존재하며 Ray-Optics 모델로는 Surface Plasmon mode의 비율은 분석할 수 없

다. 또한 다이폴에서의 빛의 방출패턴은 다이폴 위 아래에서 반사된 빛의 영향을 받기 때문에 

Coherency를 고려하지 않는 방식인 Ray-Optics 모델로는 정확한 광추출 효율을 알 수 없고, 

Coherency를 고려한 파동 광학적 방식을 써야한다. 

 

5.3 FDTD 시뮬레이션 

OLED의 성능을 계산하기 위해 FDTD 시뮬레이션을 이용할 수 있다. 쌍극자는 점광원이므로 3D 

시뮬레이션이 필수적이다. 또한 수직/수평방향으로 진동하는 쌍극자 각각에 대해 시뮬레이션을 한 

뒤 이를 가중평균하여 OLED의 성능을 계산할 수 있다. 시뮬레이션에는 한 구조에 대해 수평/수직 

dipole에 대한 시뮬레이션이 필요하다. 따라서 시뮬레이션은 총 2회 필요하며, 각각 30분, 총 1시

간정도의 시간이 소요된다. 이는 시뮬레이션을 소자 최적화에 이용하기에는 긴 시간이다. 이를 극

복하기 위한 분석적(Analytic)한 방안으로 OLED안에서의 dipole의 거동을 예측하는 CPS모델을 소

개하고자 한다. 

 

5.4 전달행렬법[28] 

본격적인 분석에 들어가기에 앞서 전달행렬법을 소개한다. 전달행렬법(Transfer Matrix Method, 

TMM)은 Coherent multilayer 구조에서 일어나는 빛의 투과와 반사를 빛의 파동 광학적 성질을 고

려하여 행렬로 풀어내는 기법이다. 이 전달행렬법은 scattering matrix formalism으로 나타내며 이

는 아래와 같이 표현된다.  

 

[
𝐸0𝑅

+

𝐸0𝑅
− ] = S [

𝐸(𝑚+1)𝐿
+

𝐸(𝑚+1)𝐿
− ] 

 

이 상황을 <그림 5.3>에 나타내었다. 



  - 29 - 

 

< 그림 5.3[28] > 전달행렬법에서 각 변수들의 정의 

 

𝐸0𝑅
+ 은 0번째 매질의 오른쪽(R) 끝에서 오른쪽(+)으로 진행하는 빛의 전기장, 𝐸0𝑅

− 은 0번째 매질

의오른쪽(R) 끝에서 왼쪽(-)으로 진행하는 빛의 전기장을 의미한다. 또한 𝐸(𝑚+1)𝐿
+ 은 m+1 매질의 

왼쪽(L) 끝에서 오른쪽(+)으로 진행하는 빛의 전기장, 𝐸(𝑚+1)𝐿
− 은 m+1 매질의 왼쪽(L) 끝에서 왼쪽

(-)으로 진행하는 빛의 전기장을 의미한다. Scattering matrix S는 아래와 같이 표현된다. 

S = I01L1I12L2I23 … L𝑚I(𝑚+1) 

(I𝑖𝑗 =
1

𝑡𝑖𝑗

[
1 𝑟𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗 1
]    𝑎𝑛𝑑   Li = 𝐿(𝛽𝑖) = [

exp(−𝑖𝛽𝑖) 0
0 exp(+𝑖𝛽𝑖)

]) 

I𝑖𝑗 에서 rij , tij 는 각각 i매질에서 j매질으로 빛이 진행할 때 반사, 투과계수이며 아래 Frensnel 

coefficient로 계산할 수 있다. 

rij,TM =
𝑛𝑗 cos 𝜙𝑖 − 𝑛𝑖 cos 𝜙𝑗

𝑛𝑗 cos 𝜙𝑖 + 𝑛𝑖 cos 𝜙𝑗

   rij,TE =
𝑛𝑖 cos 𝜙𝑖 − 𝑛𝑗 cos 𝜙𝑗

𝑛𝑗 cos 𝜙𝑖 + 𝑛𝑖 cos 𝜙𝑗

 

tij,TM =
2𝑛𝑖 cos 𝜙𝑖

𝑛𝑗 cos 𝜙𝑖 + 𝑛𝑖 cos 𝜙𝑗

   tij,TE =
2𝑛𝑖 cos 𝜙𝑖

𝑛𝑖 cos 𝜙𝑖 + 𝑛𝑗 cos 𝜙𝑗

 

Li에서 βi는 매질 𝑖를 통과하는 동안 빛의 phase shift를 나타내며 이는 아래의 식으로 정리된다. 

β𝑖 =
2πdi𝑛𝑖

𝜆0

cos 𝜙𝑖 

결과적으로 빛이 매질 0에서 매질 m+1 방향으로 입사 할 때 반사계수와 투과계수는 아래와 같

이 계산할 수 있다. 

r =
E0R

−

𝐸0𝑅
+ =

𝑆21

𝑆11

   t = E(𝑚+1)𝐿
+ =

1

𝑆11
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5.5 CPS 모델 

CPS 모델은 평면층상구조에서 단일 파장의 빛을 방출하는 다이폴의 방출패턴을 u의 함수로 표

현하여 분석적으로 풀어낸다. CPS 모델은Chance, Prock, Silbey의 이름을 따서 만들어졌으며[29], 

Lukosz, Neyts, Furno 등에 의해 정리되었다.[30-32] 

FDTD의 경우와 마찬가지로 평면층상구조에서 쌍극자의 방출 패턴은 쌍극자가 표면에 수직인 방

향으로 진동하는 경우와 수평인 방향으로 진동하는 경우로 나누어 계산해야한다. 또한 빛의 

Polariztaion에 따라 반사계수가 다르므로 이 역시 나누어 계산해야한다. CPS모델을 이용해 

Polariztaion(TM/TE)과 Dipole Orientation(h/v)에 따라 Normalized power density(K)를 구하면 아래

와 같이 정리된다. 

𝐾TMh(𝑢) =
3

8
Re [√1 − 𝑢2

(1 − 𝑎TM
+ )(1 − 𝑎TM

− )

1 − 𝑎TM

]   𝐾TEh(𝑢) =
3

8
Re [

1

√1 − 𝑢2

(1 + 𝑎TE
+ )(1 + 𝑎TE

− )

1 − 𝑎TE

] 

𝐾TMv(𝑢) =
3

4
Re [

𝑢2

√1 − 𝑢2

(1 + 𝑎TM
+ )(1 + 𝑎TM

− )

1 − 𝑎TM

]   𝐾TEv(𝜆, 𝑢) = 0 

(𝑎TM,TE
+ = 𝑟TM,TE

+ exp(2𝑗𝑘𝑧,𝑒𝑧+),   𝑎TM,TE
− = 𝑟TM,TE

− exp(2𝑗𝑘𝑧,𝑒𝑧−)    𝑎𝑛𝑑   𝑎TM,TE = 𝑎TM,TE
+ 𝑎TM,TE

− ) 

여기에서 rTM,TE
+ 는 전달행렬법(Transfer Matrix Method, TMM)으로 구한 위쪽 매질들의TM/TE 

Polarization에 따른 반사계수이다. 𝑎TM,TE
+ 는 이것에 빛이 위쪽 계면까지 진행했다 돌아오는 동안

의 Phase shifting term exp(2𝑗𝑘𝑧,𝑒𝑧+)을 곱해준 값이다. 반대로 rTM,TE
− 는 발광층 아래쪽 매질들의 

TM/TE Polarization에 따른 반사계수이다. 𝑎TM,TE
− 는 이것에 빛이 아래쪽 계면까지 진행했다 돌아오

는 동안의 Phase shifting term exp(2𝑗𝑘𝑧,𝑒𝑧−)을 곱해준 값이다. 이를 <그림5.4>에 나타내었다. 

 

< 그림 5.4 > CPS 모델에서 변수의 정의 

 

이 식을 이용하여 u에 따라 K를 구하면 각 방향으로 방출되는 빛의 normalized power density

를 구할 수 있다. 그러나 이것만으로는 OUT과 ABS 모드를 분리할 수 없다. 따라서 추가적인 처

리가 필요한데 아래의 수식을 이용할 수 있다. 
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Re [
(1 ± 𝑎+)(1 ± 𝑎−)

1 − 𝑎
] =

1

2

|1 ± 𝑎−|2

|1 − 𝑎|2
(1 − |𝑎+|2) +

1

2

|1 ± 𝑎+|2

|1 − 𝑎|2
(1 − |𝑎−|2)  

이 중 앞의 항은 +z 방향으로 전파하는 power를 의미한다. 이것은 다음의 식으로 한번 더 분

리될 수 있다. 에너지 보존법칙에 의해 A + R + T = 1이므로 (1 − |𝑎+|2)은 흡수되는 양과 투과되는 

양의 합을 의미한다. 그러나 Transmittance 역시 TMM을 이용해 구할 수 있으므로, 위쪽 방향의 

투과량은 아래 식으로 구할 수 있다. 

𝐾TMh(𝑢) =
3

8
Re [√1 − 𝑢2

(1 − 𝑎TM
+ )(1 − 𝑎TM

− )

1 − 𝑎TM

]   𝐾TEh(𝑢) =
3

8
Re [

1

√1 − 𝑢2

(1 + 𝑎TE
+ )(1 + 𝑎TE

− )

1 − 𝑎TE

] 

𝐾TMv(𝑢) =
3

4
Re [

𝑢2

√1 − 𝑢2

(1 + 𝑎TM
+ )(1 + 𝑎TM

− )

1 − 𝑎TM

]   𝐾TEv(𝜆, 𝑢) = 0 

 

KT,TMh
+ = KTMh

′ =
3

16
√1 − u2

|1 − aTM
− |2

|1 − aTM|2
TTM

+  

KT,TEh
+ = KTEh

′ =
3

16

1

√1 − u2

|1 + aTE
− |2

|1 − aTE|2
TTE

+  

KT,TMv
+ = KTMv

′ =
3

8

u2

√1 − u2

|1 + aTM
− |2

|1 − aTM|2
TTM

+  

KT,TEv
+ = K𝑇𝐸𝑣

′ = 0 

 

아래방향으로 흐르는 에너지 역시 결국 매질에 흡수되므로 Dipole에서 나온 총 에너지 K에서 

KT
+을 빼면 흡수 량을 알 수 있다. 

이를 Planar OLED의 손실채널에 따라 분류하면 아래와 같다. 

∫ 𝐾𝑑𝑢2 = ∫ 2𝑢𝐾𝑑𝑢 

Out = ∫ 2𝑢𝐾′𝑑𝑢
1/𝑛𝑒

0

   Abs = ∫ 2𝑢(𝐾 − 𝐾′)𝑑𝑢
1/𝑛𝑒

0

 

WG = ∫ 2𝑢𝐾𝑑𝑢
1

1/𝑛𝑒

   SPP = ∫ 2𝑢𝐾𝑑𝑢
∞

1

 

으로 나뉘며 이를 모두 적분하면 아래 퍼셀팩터(F)와 같다. 

F = ∫ 𝐾𝑑𝑢2
∞

0

= 2 ∫ 𝑢𝐾𝑑𝑢
∞

0

 

이를 <그림5.5(a)>의 구조에 적용하여 u-uK 그래프를 <그림5.5(b)>에 나타내었다. 
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< 그림 5.5 > (a)단순화된 전면 발광 OLED의 구조(λ0 = 520nm), (b) u-uK 그래프와 손실채널 

 

또한 아래의 식을 통해 각도별 에너지분포를 구할 수 있다. 

Power density per unit solid angle = K′(λ, u)du2 

𝑃𝑜𝑢𝑡(𝜆, 𝜃) = (
𝑛𝑜(𝜆)

𝑛𝑒(𝜆)
)

2
cos 𝜃

𝜋
× 𝐾′[𝜆, sin 𝜃] 

<그림5.5(b)>의 결과를 이용해 구한 광추출효율, 퍼셀팩터, 각도별 에너지분포(Normalized 

power density)는 FDTD 결과와 거의 일치하며 이를 <그림5.6>과 <표5.1>에 나타내었다. 

 

 

< 그림 5.6 > CPS 모델을 이용해 계산한 각도별 에너지분포(빨강), FDTD를 이용해 계산한 각도

별 에너지분포(파랑). 
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< 표 5.1 > CPS 모델과 FDTD를 이용한 그림5.5(a) 구조의 광추출효율, 손실채널, 퍼셀팩터 

Components CPS FDTD 

𝜂𝑜𝑢𝑡 21.35 % 21.34 % 

𝜂𝑎𝑏𝑠 12.35 % X 

𝜂𝑊𝐺 30.02 % X 

𝜂𝑆𝑃𝑃 36.28 % X 

Purcell 2.29 2.29 

Simulation Time 1 sec 3.6×103 sec 
 

 

 

또한 CPS모델은 FDTD와 달리 각 손실 채널의 에너지 비중을 쉽게 계산할 수 있다. FDTD로 손

실 채널의 에너지 비중을 계산하려면 계산된 전기장을 Fourier 변환하면 되는데, 3차원 시뮬레이

션에서 이를 구현하기는 쉽지 않으며 시간도 매우 오래 걸린다. <그림 5.7>은 FDTD 시뮬레이션 

사이즈를 변화시키면서 계산한 광추출효율이다. 시뮬레이션 사이즈가 커질수록, CPS 모델의 결과

에 점근함을 확인할 수 있다. 

 

< 그림 5.7 > 그림5.5a 구조에 CPS 모델을 적용해 계산한 광추출효율(빨강), FDTD를 이용해 계

산한 광추출효율(파랑). 
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5.6 구조에 따른 CPS 모델의 해석 

5.6.1 Dipole의 위치에 따른 변화 

<그림5.5a>의 구제에 대해 dipole이 Al로부터 떨어진 거리(z-)를 변화시켜가며 CPS 모델을 적

용해보았으며 이를 <그림5.8a>와 <그림5.8b>에 나타내었다. dipole이 금속 전극에 가까울 수록 

SPP가 여기되는 비율이 증가한다. 이에 따라 dipole이 EML 가운데에 위치할 수록 광추출효율이 

높음을 알 수 있다. 

 

< 그림 5.8 > Dipole의 수직방향 위치를 변화시키면서 계산한 (a)u-uK diagram (b)손실채널 

 

5.6.2 투명전극의 두께에 따른 변화 

<그림5.9>는 Ag 투명전극 두께를 변화시키면서 계산된 u-uK diagram이다. Dipole이 Ag에 가까

워짐에 따라 Ag에 I1MI2 plasmonic waveguide모드가 발생하는데, 계산 결과에 따르면 even-like 

mode의 wavevector와 u-uK diagram의 u>1일 때의 peak이 일치한다.  Ag 음극 두께가 얇을수록 

in-plane wavevector가 증가하기 때문에 더 넓은 u의 영역까지 계산할 필요가 있다. 그러나 통상

적으로 10nm이상의 Ag전극은 면저항(R_s)문제로 인해 사용하지 않으므로 극단적으로 커지지는 

않는다. BEOLED의 경우 투명전극으로 ITO를 사용하며 ITO는 optical frequency에서 epsilon이 양수

이므로 plasmonic waveguide mode가 발생하지 않아, TEOLED의 경우에 비해 계산해야하는 u의 

영역이 적어진다. Ag 두께에 따른 Air-Ag-EML plasmonic waveguide 모드의 normalized in-plane 

wavevector를 <그림5.9>에 나타내었다. 두께가 두꺼워질수록 Air-Ag 계면에서의 Surface plasmon

모드에 점근하며, 두께가 얇아질수록 even-like mode의 u가 증가한다. Ag의 두께가 15nm일 때와 

10nm일 때 u-uK diagram을 <그림5.10>에 나타내었으며 K가 최대가 되는 지점이 even-like mode

의 u와 일치한다. 
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< 그림 5.9 > IMI 플라즈모닉 웨이브가이드의 u. EML-Ag-EML은 빨강, Air-Ag-Air은 파랑, Air-Ag-

EML은 초록색 선으로 나타내었으며 검은색 점선은 Ag-EML의 Surface plasmon모드를 의미한

다. 

 

 
< 그림 5.10 > (a)tAg = 15𝑛𝑚일 때의 u-uK diagram (b) tAg = 10𝑛𝑚일 때의 u-uK diagram 

 

5.6.3 발광층 두께에 따른 변화 

CPS모델의 짧은 계산시간을 이용해 빛의 파장과 발광층의 두께를 조절하면서 광추출효율을 계

산해보았으며, 결과는 <그림5.11>에 나타내었다. 이 결과에 따르면 발광층의 두께가 100nm일 때 

광추출효율이 최대가 됨을 알 수 있다. 또한 진공에서 빛의 파장을 520nm로 고정하고 발광층 두

께를 변화시켜가며 각도별 에너지 분포를 계산해 보았으며 결과는 <그림5.12>에 나타나 있고 발

광층의 두께가 100nm일 때 각도별 에너지분포는 <그림5.12(b)>에 나타나있다. 
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< 그림 5.11 > (a)발광층 두께에 따른 각도별 에너지 분포 (우) t𝑜𝑟𝑔 = 100𝑛𝑚일 때의 각도별 에

너지 분포 

 

 
< 그림 5.12 > (a)발광층 두께에 따른 각도별 에너지 분포 (b) t𝑜𝑟𝑔 = 100𝑛𝑚일 때의 각도별 에

너지 분포 

 

5장에서는 평면층상구조를 가진 OLED에 대한 계산을 수행하였다. OLED의 성능을 평가하는데 

주로 쓰이는 FDTD의 단점을 극복하기 위해 dipole의 얇은 막 안에서의 발광패턴을 엄밀하게 풀

어내는 CPS모델을 소개하였다. 6장에서는 본 내용을 1차원 물결구조를 가진 OLED 구조로 확장하

고자한다. 
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제 6 장 1차원 물결 구조를 가진 유기발광다이오드 

 

평면층상구조에서 OLED는 유기물의 높은 굴절률로 인해 광추출효율이 약 20%에 불과함을 확

인하였다. 이를 극복하기 위해 다양한 방법이 연구되었다. Dipole의 orientaion을 조향하여 

horizontal dipole의 비중을 높이거나, nanoparticle넣거나, 소자 내에 저굴절률 나노구조를 넣어 

Snell의 법칙을 통해 강제적으로 light cone 안쪽으로 빛을 조향하거나, 소자 내에 주기/준주기 구

조를 넣어 빛을 회절시킴으로써 light cone 안쪽으로 들어가는 빛의 비율을 증대시키는 연구가 있

었다.[33-39] 이 중 주기구조를 넣어 빛을 회절시키는 방법, 즉 1차원 물결구조를 가진 OLED에 한정

하여 본 논문을 서술한다. 

앞서 5장의 평면층상구조에서 CPS모델을 이용하면 FDTD에 비해 1000배 이상 빠를 뿐만 아니

라 손실채널의 비중을 쉽게 계산할 수 있음을 확인하였다. 때문에 소자 최적화에 이용하기에 좋

다. 그러나 CPS모델은 현재까지 평면층상구조를 가진 OLED에만 적용할 수 있다는 단점이 있다. 

이에 6장에서는 CPS모델을 1차원 물결 구조를 가진 OLED로 확장하는 연구를 수행한다. 

 

6.1 광추출효율향상의 원리 

평면층상구조를 가진 OLED의 경우 처음 dipole에서 방출 될 때 light cone 밖에 있다면 스넬의 

법칙에 의해 해당 photon은 소자 밖으로 빠져나갈 수 없음이 확정된다. 그러나 <그림6.1>과 같

이 수평방향으로 주기구조가 도입되면 회절로 인해 photon이 아래 Floquet condition에 따라 다

양한 방향으로 반사되며 light cone 안으로 들어갈 기회를 얻게 된다. 이를 <그림6.2>에 표현하였

다. 

 

kxi = 𝑘𝑥0 + 𝑚𝐺 

 

다만 위의 식 만으로는 빛이 반사되는 방향만을 알 수 있을 뿐 반사되는 빛의 위상과 세기는 

정량적으로 알 수 없다. 이를 알아내기 위해 엄밀한 결합파 해석(Rigorous Coupled-Wave Analysis, 

RCWA)를 이용한다.[40] 다만 Floquet condition에 의해 <그림6.3>에 표현된 바와 같이 방출될 때 

kx가 grating vector G만큼 차이 나는 빛 끼리 서로 연관되며, 다른 방향으로 방출된 빛과는 독립

적이다. 따라서 G만큼 차이 나는 광자들의 교환 방식과 무한반사를 행렬을 통해 복합적으로 고려

하면 최종적으로 특정 방향으로 방출되는 빛의 방향별 에너지밀도를 구할 수 있고 결과적으로 바

깥으로 추출되는 에너지 밀도를 구할 수 있게 된다. 
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< 그림 6.1 > (a)평면층상구조 (b)1차원 물결구조 

 

 

< 그림 6.2 > (a)평면층상구조에서의 에너지밀도(K) (b)1차원 물결구조에서의 에너지밀도(K) 

 

 

< 그림 6.3 > 1차원 물결구조에서의 Floquet condition 
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6.2 FDTD 결과 

FDTD 시뮬레이션을 통해 구한 <그림6.1>의 평면층상구조와 1차원 물결구조를 가진 OLED의 성

능은 <표6.1>과 같이 정리된다. 

< 표6.1 > 평면층상구조와 1차원 물결구조를 가진 OLED의 성능 

 ηout Purcell Simulation Time 

Planar 5.23 % 1.49 3.0×103 

1D-Corrugated(P=500nm) 12.86 % 1.93 2.7×104 

1D-Corrugated(P=600nm) 13.25 % 1.93 2.7×104 

1D-Corrugated(P=700nm) 13.47 % 1.94 2.7×104 

1D-Corrugated(P=800nm) 13.63 % 1.94 2.7×104 

1D-Corrugated(P=900nm) 13.74 % 1.93 2.7×104 

1D-Corrugated(P=1000nm) 13.78 % 1.95 2.7×104 
 

 

또한 각도별 에너지 분포는 < 그림6.4 >와 같다. 

 

 

< 그림 6.4 > FDTD로 계산한 평면층상구조와 1차원 물결구조에서의 각도별 에너지분포 (a) 평

면층상구조, (b) P=500nm, (c)P=600nm, (d)P=700nm 

 

<그림6.2>에서 확인한 바와 같이 주기가 길어질 수록 원들이 가운데로 뭉치며 패턴을 형성하

는 것을 확인할 수 있다. 

평면층상구조와 달리 계산시간이 매우 오래걸리는데, x,y방향으로의 대칭성이 없기 때문에 

dipole을 지점당 3개씩 계산해야 하며, x의 지점마다 시뮬레이션을 해야 하기 때문이다. peak과 

valley 사이를 5개 지점으로 나누어 총 15개의 시뮬레이션을 수행하였으며, 이에 따라 평면층상구

조의 10배에 가까운 시간이 소모되었다. 따라서 평면층상구조보다 1차원 물결구조에서 시뮬레이

션 시간의 단축이 더 절실하다. 
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6.3 엄밀한 결합파 해석 

RCWA는 빛과 유전율을 공간상에서 푸리에 변환하여 반사계수와 투과계수를 결정한다. 이 때 

RCWA를 수행할 때 알고리즘은 아래 세가지로 구분된다. 

6.3.1 TE/TM 

< 그림6.5 >는 1차원 grating구조를 가진 면으로 빛이 입사하는 것을 나타낸 것이다. 이 때 TE 

case는 ϕ = 0인 경우로 Grating vector가 plane of incidence 위에 위치하며, 전기장이 이에 수직인 

경우로 정의한다. TM case는 ϕ = 0인 경우로 Grating vector가 plane of incidence 위에 위치하며, 

자기장이 이에 수직인 경우로 정의한다. <그림6.6>의 구조에 RCWA를 적용하면 Floquet condition

의 각 방향별로의 반사계수와 투과계수를 <표6.2>와 같이 계산할 수 있다. 

 

< 그림 6.5[40] > 1차원 Grating 구조에서 각 변수들의 정의 

 

 

< 그림 6.6 > 1차원 Grating 구조와 입사파의 정의 
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<표 6.2> RCWA를 적용해 계산한 1차원 Grating 구조의 반사/투과계수 

Order kz,e kz,air Rs Ts 

-3 Imag Imag -0.1171 + 0.1841i -0.0532 + 0.1281i 

-2 Real Imag -0.2015 + 0.2897i -0.1126 + 0.4166i 

-1 Real Real 0.0722 + 0.1842i -0.1448 + 0.5430i 

0 Real Real -0.4095 - 0.5359i 0.0773 + 0.3696i 

1 Imag Imag 0.2794 - 0.2272i 0.1134 + 0.0414i 

2 Imag Imag 0.0552 - 0.0750i 0.0409 - 0.0463i 

3 Imag Imag -0.0234 + 0.0176i -0.0048 - 0.0171i 

 

각 매질에서 수직방향 웨이브벡터가 허수인 경우 <그림 6.6>에 표현된 대로 빛이 전파하지 못

하게 됨을 알 수 있다. 

 

6.3.2 Conical Diffraction 

< 그림 6.5 >에서 ϕ ≠ 0인 경우, 즉 Grating vector가 plane of incidence 위에 위치하지 않을 경

우를 Conical diffraction으로 정의한다. dipole은 이러한 방향으로도 빛을 방출하므로 Conical 

diffraction을 사용하는 RCWA 알고리즘을 이용해야한다. 이 때 주의해야할 점은 TE/TM 

polarization이 반사/투과시마다 변할 수 있다는 점인데, 이에 대한 해결책은 6.3장에서 다룬다. 

RCWA의 구체적인 계산과정은 매우 방대하므로 자세한 과정은 본 논문에서 다루지 않는다.[40] 
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6.4 확장된 CPS 모델 

6.4.1 행렬법도입 

1차원 주기구조를 가진 OLED의 경우 각 diffraction order 별로의 반사/투과계수를 행렬로 나타

내어 종합적으로 고려해야한다. Conical diffraction의 경우 TE로 방출된 빛이 반사로 인해 TM으로 

변형될 수 있다. 따라서 소자 내에서 여러 번의 반사가 일어나는 본 구조의 경우 단순히 TE, TM

으로 분리해서 계산하는 것은 적절하지 않으며 편광이 변화하는 과정 역시 엄중하게 추적해야한

다. 본 연구에서는 이를 행렬로 한번에 고려하여 이를 해결하고자 한다. 평면층상구조의 경우도 

반사계수를 행렬로 나타낼 수 있는데, 이는 diagnal matrix로 표현된다. 1차원 주기구조를 가질 경

우 각 order별 반사계수가 off-diagonal term으로 들어가게 되며 행렬구조가 필수적이게 된다. 이 

행렬을 통해 기존에 평면층상구조에서만 적용 가능하던 CPS모델을 1차원 물결구조로 확장할 수 

있다. 

 

6.4.2 확장된 CPS 모델 

1차원 주기구조를 가진 소자 내에서의 Dipole의 거동을 엄밀하게 풀어내어 나타내면 Vertical 

dipole의 normalized power density는 아래와 같이 정리된다. 

𝑲𝐓𝐌𝐯(𝑢𝑥, 𝑢𝑦) 

=
3

4𝜋
Re [

𝑢2

√1 − 𝑢2
× ( 𝑰 +

𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝑰 − 𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝒂+
𝐓𝐄/𝐓𝐌

+
𝒂−

𝐓𝐄/𝐓𝐌𝒂+
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝑰 − 𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝒂+
𝐓𝐄/𝐓𝐌

+
𝒂+

𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝑰 − 𝒂+
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌

+
𝒂+

𝐓𝐄/𝐓𝐌
𝒂−

𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝑰 − 𝒂+
𝐓𝐄/𝐓𝐌

𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌

 )] 

I는 identity matrix, 𝒂−
𝐓𝐄/𝐓𝐌은 반사계수를 행렬로 나타낸 반사계수행렬에 phase shifting term을 

곱한 행렬이다. 1차원 물결구조에서는 power density(K)가 행렬의 형태로 나타나기 때문에 교환법

칙이 성립하지 않아 식이 조금 더 복잡해진다. 이에 대한 정확한 계산 과정은 매우 방대하므로 

생략한다. 

위의 확장된 CPS모델을 적용하여 <그림6.1>의 구조 안에서 Vertical Dipole에 대해 계산한 결과

는 <그림6.7>, <그림 6.8>, <표6.3>, <표6.4>에 나타나있다. 
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< 그림 6.7 > 평면층상구조에서 (a)스칼라 형태의 CPS모델, (b)행렬형태의 CPS 모델 계산 결과 

 

1차원 u가 아닌 2차원 ux, uy로 나타낼 경우 회전이 필요하여 K값을 π로 나눠야한다. 이를 고려

할 때 행렬로 계산한 CPS모델의 vertical dipole에 대한 Power density(K)의계산결과가 스칼라로 계

산한 결과와 일치한다. 다만 RCWA계산 역시 CPS 모델에 비해 적지 않은 시간이 걸리므로 약간

의 numerical error가 존재한다. 

 

< 표6.3 > 평면층상구조의 계산방법 별 광추출효율 및 손실채널 분석 

 FDTD CPS(Matrix) CPS(Scalar) 

𝜂out + 𝜂abs 𝜂out = 0.19 0.42 0.20+0.22 

𝜂WG X 34.40 34.47 

𝜂SPP X 65.18 65.11 

Purcell 1.12 1.13 1.12 

Time 1.8×103 6×102 1 
 

 

<표 6.3>에서 행렬형태의 CPS모델이 5장에서 소개한 스칼라 형태의 CPS모델과 일치함을 확인

할 수 있으며 FDTD 결과와도 일치함을 확인할 수 있었다. 다만 행렬로 나타낸 CPS 모델의 경우 

아직 광추출효율과 흡수모드를 분리할 수 없었다. 
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< 그림 6.8 > (a)평면층상구조와 (b)1차원 Grating 구조에 확장된 CPS 모델을 적용한 결과 

 

<그림6.7>에서 600nm의 주기구조가 적용되었을 때 K의 패턴이 원형으로 나타나는 것을 확인

할 수 있다. 그러나 일부 지점에서 K가 0보다 작은 값을 가지므로 적절한 계산결과가 아니다. 

 

< 표6.4 > 1차원 물결구조를 가진 OLED의 계산방법 별 손실채널 분석 

 FDTD CPS(Matrix) 

𝜂out + 𝜂abs 𝜂out = 2.05 1.86 

𝜂WG X 28.26 

𝜂SPP X 69.89 

Purcell 1.58 1.18 

Time 9×103 8×102 
 

 

또한, <표6.4>에 따르면 Purcell factor를 비롯한 결과에서 FDTD와의 정합성을 확보할 수 없었다. 

따라서 추가적인 연구가 필요하다. 
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6.4 결과 및 토의 

행렬로 구한 K의 경우 평면층상구조에서는 정합성을 확보하였으나 1차원 물결구조에서는 정합

성을 확보하지 못하였다. 단지 원형으로 패턴이 생기는 것을 확인하였을 뿐이다. 평면층상구조는 

off-diagonal term이 없기 때문에 off-diagonal term에서 문제가 생겼음을 추측할 수 있다. 

<그림6.7>에 따르면 K값이 0 미만이 되는 지점이 있어 적절하지 않으며, <표6.4>에 따르면 

Purcell factor를 비롯한 결과에서 FDTD와의 정합성을 확보할 수 없었다. 이러한 오류의 원인으로

는 TE/TM이 무한 반사 매질에서 Mixing되는 것을 제대로 고려하지 않아 수식에 오류가 있을 가

능성이 가장 높아 보인다. 

연구는 계속 진행 되어야 하며 앞으로 진행 해야할 방향은 다음과 같다. 첫째로, 오류를 찾아 

vertical dipole(z-dipole)에 대한 다이폴의 에너지 방출패턴(K)를 구한다. 둘째로, x, y dipole에 대한 

다이폴의 에너지 방출패턴을 구한다. 셋째로 투명전극의 transmittnace를 고려하여 소자 밖으로 

추출되는 에너지 방출패턴(K’)을 구한다. 마지막으로 완성된 식을 활용하여 1차원 물결구조에 대

한 설계 가이드라인을 제시한다. 
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제 7 장 맺음말 

 

본 논문의 2~3장에서는 빛에너지를 전기에너지로 바꾸는 태양전지에 대해, 4~6장에서는 전기에너

지를 빛에너지로 바꾸는 OLED에 대한 연구를 소개하였다. 양측 모두 광학적 디자인이 매우 중요

한 분야이며, 보다 최적화된 소자 구조와 물질을 찾는데 광학 시뮬레이션이 이용되고 있다. 이에 

따라 본 논문에서는 전기가 광자로, 광자가 전자로 에너지를 전달하는 과정을 살펴보는 한편, 물

질 자체의 성능(태양전지)과 디바이스의 광학적 성능(OLED)을 예측하는 기법을 연구하였다. 본 논

문에서 소개한 태양전지 물질 Cs2Au2I6의 경우 에너지의 석유의존도를 줄이는데 효과적일 것으로 

기대되며, 1차원 물결구조 OLED에 대한 계산 기법의 경우 LCD에서 OLED로 시장의 판도를 바꾸

는 데 기여할 수 있으리라 기대된다. 아쉽게도 연구를 끝마치지 못하였으나, 본 연구를 물려받을 

누군가가 연구를 마무리 짓고 2차원 물결구조까지 확장하여 궁극적으로 모든 구조의 OLED에 대

한 최적화된 계산 기법을 만들어 내기를 희망한다. 
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