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总体目标 

本项目的总体目标是通过钙钛矿晶体中缺陷的化学控制与界面材料系统设计，

开辟新的效率突破途径，提供有效的稳定性强化策略，加速钙钛矿太阳电池实

用化进程。另外，通过托举工程项目的实施，努力建设一个以太阳能转换为主

题的包含材料合成、器件制备、基础化学物理表征等在内的具有特色的研究小

组，力争在学术研究、人才培养和成果转化等方面取得优秀成绩。 

研究背景 

能源短缺是未来社会发展将面临的巨大挑战之一，随着化石燃料的迅速消

耗以及由此产生的日益严重的环境问题，探寻新型清洁、可再生能源已成经为

全球性的热点课题。基于光伏效应的太阳电池是解决未来能源问题的一个重要

方向。太阳电池可以将太阳光能直接转换为电能，其转换效率、稳定性和成本

是决定其能否实用化的关键因素。传统的无机太阳能电池具有高能耗、高成本

等特点，而新一代可溶液加工的太阳能电池如杂化钙钛矿太阳能电池、染料敏

化太阳能电池、有机薄膜太阳能电池和胶体量子点太阳能电池等能大幅降低电

池的制造能耗，有望实现绿色低成本太阳能电池。 
在新一代光伏技术中，基于有机 -无机铅卤杂货钙钛矿材料（例如

CH3NH3PbI3）的太阳电池在光电转换效率方面展示出惊人的潜力，经过短短几

年的发展，已经由最初的 3.8%快速增长到 22%以上。另外，作为光活性材料，

杂化钙钛矿的原料便宜，制备工艺简单，可由化学溶液法在较低的温度下快速

沉积高品质薄膜，具有很大的成本优势。需要指出的是，绝大部分高效率钙太

矿太阳电池的文献报道都是基于极小面积的器件研究结果，如目前最高效率

（22.1%）的电池活性面积仅为 0.04 cm2。[1]如此小的器件面积难以真实反映太

阳电池的实际应用前景，同时也会造成一定的测量误差。[1]我们前期工作通过

钙钛矿的结晶控制、薄膜形貌优化、界面层材料开发以及界面结构的创新，在

相对较大面积（> 1 cm2）的钙钛矿太阳电池研究方面取得了一些进展，将具有

标准测量面积（1 cm2）的钙钛矿太阳电池效率提升至 20%左右，并获得了专门

认证机构的公证。[3-5] 
通过钙钛矿太阳电池和模块的成本分析，[6]我们了解到钙钛矿光伏发电成

本的降低主要面临两方面的制约，一是光电转换效率，二是器件的工作寿命。

目前，钙钛矿太阳电池的光电转换效率已经与多晶硅、铜铟镓硒和碲化镉等已

商业化电池在相同水平，进一步的效率提升已经进入一个瓶颈期。另一方面，



钙钛矿电池的稳定性低，是制约其商业化应用的最大瓶颈，尽管已有相当多研

究致力于稳定性的提升，但由于各个研究组的实验条件差异较大，仍缺乏系统

性的稳定性研究和比较理性的提升方案。 

针对上述效率与稳定性两方面难题，本项目希望通过“托举工程”的支持，

主要开展以下两方面工作：钙钛矿晶体中缺陷的化学控制与界面材料系统设计。

理论计算表明，钙钛矿太阳电池的开路电压与钙太矿活性层内的缺陷密度密切

相关，降低钙太矿结晶中的缺陷密度能够有效减少非辐射复合通道，显著提升

开路电压进而提高光电转换效率。[7]针对稳定性，我们此前已经围绕湿度、温

度和光照这三个关键因素开展了系统的研究，发现决定钙太矿电池长期稳定性

的最关键因素是光诱导的界面材料和界面结构的破坏，因此我们将针对性地设

计具有高度耐光性的界面材料，同时阻止钙钛矿材料中的离子移动、抑制钙钛

矿与界面材料相互作用，实现钙钛矿太阳电池工作条件下稳定性的大幅提升。 
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研究内容 

（1）钙钛矿晶体中缺陷的化学控制 
从下面的图 1 中可以看出，目前的钙钛矿太阳电池在标准 AM 1.5G 模拟太

阳光下的开路电压约为 1.1 V 左右，对应的钙钛矿缺陷浓度为 1015-1016范围。如

能将缺陷浓度下降 2 个数量级，开路电压将能接近或达到 1.3 V，在其它参数不

变的情况下效率将突破 25%，达到单晶硅太阳电池的效率水平。钙钛矿结晶中

的缺陷可大体分为表面缺陷和体相缺陷两大类。针对表面缺陷，我们拟通过系

统设计并引入 Lewis 酸、Lewis 碱和具有强配位能力的材料进行表明处理，研究



不同原子、分子或官能团对钙钛矿表面缺陷的钝化作用和机制。所用的材料包

括含硫、氮、磷、氟、氯、溴等原子的小分子和聚合物等，通过特定原子或基

团与钙钛矿表免裸露的铅、卤素或有机阳离子等结合作用，抑制电荷复合中心

的产生，达到缺陷钝化的效果。对于钙钛矿晶体内部的体相缺陷，我们拟通过

优化钙钛矿组份、开发功能性添加剂和加工溶剂工程等手段，有效控制钙钛矿

材料类似于自组装过程的结晶过程，避免快速结晶过程中空位缺陷、换位缺陷

和隙间缺陷的大量产生。通过结晶过程和结晶后处理的系统研究，期望将钙钛

矿材料的缺陷浓度有效降低，实现效率突破。 

 

图 1 钙钛矿晶体中缺陷的化学控制 
 
（2）界面材料系统设计提升稳定性 

太阳电池稳定性的行业测试标准为：在温度为 85 oC，相对湿度 85%，一个

标准太阳条件下，持续工作 1000 小时后器件效率的衰减小于 10%，简称双八五

测试。传统观念认为钙钛矿材料对湿度敏感，且其中的有机成分（如甲铵离子

CH3NH3
+）在高温下易挥发或分解，因此很难通过双八五测试。然而，我们前期

工作中逐一测试钙钛矿电池在这三个刺激条件下的稳定性情况，发现真实情况

并非如此前的预测一样。我们通过优化电池封装工艺、钙钛矿组份与结晶度，

成功地克服了环境湿度与温度对钙钛矿电池性能破坏作用。但是，在高温或高

湿度环境里一旦引入光这一因素，电池稳定性便大幅下降。值得注意的是性能

衰退的器件颜色并没有发生变化，测试吸光度也没有明显下降，表明老化测试

过程中钙钛矿材料本身并没有发生大量分解。由此我们推测造成钙钛矿太阳电

池长期稳定性问题的关键在于光刺激下的界面材料或界面结构发生变化。基于

以上发现，我们将稳定性研究聚焦于界面材料和界面结构的稳定性研究，具体



包括：设计合成高度耐光性界面材料，阻止钙钛矿材料中的离子移动，抑制钙

钛矿与界面材料相互作用。例如，钙钛矿电池器件中常用的 TiO2 电子传输层具

有较高的光催化活性，在一定条件下可导致界面材料分解和界面结构坍塌。因

此非常有必要寻找 TiO2 的替代材料，或对其表面进行有效的钝化处理，以致界

面光反应的发生。另外，钙钛矿材料中的卤素和有机阳离子在电场驱动下可以

发生定向移动，导致带电粒子在界面聚集，进而引发一些界面反应，破获界面

结构。通过钙钛矿表面钝化和结晶性增强，有望抑制钙钛矿种离子迁移的发生，

进而阻止界面材料和界面结构的破坏。 

 

图 2 界面材料系统设计提升稳定性 

工作方式 

本人所在的研究单位以功能性有机分子材料为特色，注重发现有机光电材

料分子结构与光、电、热等之间的内在联系。另外，本人在研究生与博士后期

间积累了比较丰富的太阳电池器件物力方面的经验与知识。因此，本项目将具

有很强学科交叉特色，从材料的分子设计、合成制备、结构表征到薄膜沉积、

器件测试、器件结构表征等，涉及多方面的知识的聚集。 

在具体工作开展方面，依托现有的合成和器件试验平台，在托举工程的院

士导师和青年科学家之友的建议、指导和帮助下，以问题作为导向，以化学和

材料作为基础，由浅入深逐步开展上述两方面的研究内容。及时与导师和同行

沟通，获取领域内最新的情报，发挥自身和所在单位的优势，开展具有自己特

色而且有意义的研究工作。 

预期成果 

(1). 发展系列钙钛矿晶体表面和体相缺陷钝化材料和方法，提供光电转换

效率突破的新策略与途径； 
(2). 构建系列新型耐光界面材料，揭示界面材料和界面结构在电池老化过

程中的变化及机制； 



(3). 在化学、能源、材料等主流期刊发表高水平论文 6-8 篇以上，申请发

明专利 1-2 项， 培养研究生 2-3 名； 
(4). 参加相关国内及国际学术会议交流 3-4 次， 邀请相关领域专家来校指

导并交流，建立新的学术合作关系。  
需要说明的是，在项目的实施过程中还将随时关注国际相关领域的研究热

点与最新成果，紧密联系合作者们所提供的有趣实验现象，在基本符合本项目

总体目标的框架下，及时扩展和补充研究内容，以保证和进一步提高研究工作

的新颖性和时效。 

 
 


