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如果说能源利用问题是一场赛跑，那么太阳

能电池效率就像是百米飞人大战，小数点后的每

一个数字，都是科学家争夺的焦点。一直致力于

新型钙钛矿太阳能电池研究的西湖大学团队，又

一次在小数点后实现了突破。他们找到一种新的

甲脒铅碘钙钛矿取向成核方法——加入一种叫

“戊脒”的添加剂，可以带来更好的结晶度、更低

的缺陷，也意味着更高的光电效率和更强的稳定

性。该成果刊登在Nature杂志[1]。

关于太阳能电池，我们的第一印象是在中国

很多城市和村落随处可见的“蓝色屋顶”，即硅太

阳能电池，已出现很多年，并且已经在全世界范

围内取得了广泛应用。为什么科学家们还要努力

研究钙钛矿太阳能电池？这要从钙钛矿独特的结

构说起。1839年，德国化学家古斯塔夫·罗斯在

俄罗斯乌拉尔山发现了天然钛酸钙(CaTiO3)，这

是一种ABX3结构，元素周期表中 90%的金属元素

都可以成为钙钛矿中的 A或 B离子，然后组合成

一个八面体，有点像搭积木，不同的“部件组合”

会产生不同的效果。

2009年，科学家研制出了用有机阳离子甲基

胺(MA)作钙钛矿结构中的A阳离子[2]，用铅作B阳

离子，用氯、溴或碘阴离子作X阴离子的新型钙钛

矿材料，称为有机无机杂化钙钛矿，并将其应用

在染料敏化结构中。这种材料可以将光能转化为

电能，刚一出现马上引起了科学家们的强烈关注。

而后十年间，在实验室中用甲脒(FA)铅碘钙钛矿制

作的单片小面积太阳能电池的光电转化率提高到

了 25%甚至更高，堪比硅太阳能电池四十年的发

展速度。理论上，钙钛矿太阳能电池通过叠层方

法，光电转化率可以超过 40%。与硅太阳能电池

材料生产过程中的高能耗、高污染相比，钙钛矿

太阳能电池材料能耗低，制备简单，并且更轻薄、

高效、低成本，甚至可以是柔性的。人们设想未

来可以像刷墙漆一样，将钙钛矿太阳能电池应用

在建筑物外墙面，实现供人们使用的绿色电力。

甲脒铅碘基钙钛矿(FAPbI3)因其理想的光学带

隙和热稳定性，被认为是钙钛矿家族中实现高光

电转换效率的最具前景的材料[3—5]。然而，具有光

活性的黑相 FAPbI3因其晶相的热力学不利地位，

其在结晶的过程中往往会伴随着

非光学活性的其他晶相的存在[6]。

钙钛矿的快速结晶动力学导致其

相转变过程的关键微观机制依旧

不明，这妨碍了针对性的晶相调

控策略的设计与开发[7]。特别是

在不同的钙钛矿沉积场景下，如

一步法和两步法沉积方案、小面

积和大面积器件等，由于对其共

性关键机制理解的缺乏，在某一

场景下适用的相调控策略通常不

能适用于其他场景[8，9]。
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图1 (a)甲脒铅碘钙钛矿晶体制备过程中的液相状态。在对比样品的液相中(左

图)，没有沿着面外(垂直基底)整齐排列的晶体，但是加进戊脒后(右图)，形成沿

着面外整齐排列的晶体。成核过程的改变，使得钙钛矿从一开始就沿着面外(001)

整齐排列。其中，红线代表含戊脒(PAD)的成核势垒，黑线代表对比样品的成核势

垒；(b)戊脒进入钙钛矿晶格(图中红色菱形)，降低了(001)晶面的晶面能，因此使

得钙钛矿沿着此晶面生长

·· 640



·52卷 (2023年) 9期

为了理清钙钛矿快速相转

变过程中的关键微观机制，我

们通过一种原位多通道实时监

测手段，发现了黑相 FAPbI3 形

成过程中的一种普适性的取向

成核机制，该策略抑制了非光

学活性的晶相形成，使得在室

温 下 就 能 形 成 纯 净 的 黑 相

FAPbI3，这种取向成核机制在

多种场景下的钙钛矿沉积中均适用。

在实验室中，我们观察了甲脒铅碘钙钛矿结

晶的整个过程。在手套箱里，研究人员先把 PbI2

(碘化铅)溶液滴在玻璃片上(此时的玻璃片放在匀

胶机上，正在高速自转)。然后，再加入带有碘甲

脒的有机溶剂和“添加剂”(三种同样带有烷基链

的有机分子：丙脒 (PRD)、丁脒 (BAD)、戊脒

(PAD)，分别加进碘甲脒/异丙醇的溶液中)，当三

种溶液相遇，就会生成甲脒铅碘钙钛矿——一层

大约 700 nm厚的薄膜。实验结果显示，拥有最长

烷基链的戊脒，效果最好。

我们发现戊脒的带电脒基阳离子头部能够通

过静电和氢键相互作用，锚定在黑相钙钛矿的八

面体空腔中。这种相互作用使戊脒的疏水烷基链

暴露出来，使其有序堆叠在黑相钙钛矿(001)平面

上。如图 1(a)所示，加入戊脒使得甲脒铅碘钙钛

矿的表面能降低了 64%，新的结晶更喜欢在这个

有戊脒出现的位置“安家落户”，并且甲脒铅碘钙

钛矿在戊脒的烷基链引导下实现了向 z轴方向的

有序生长，不再东倒西歪，这就是一种被称为

“取向成核结晶”的调控。最后得到的甲脒铅碘钙

钛矿具有(001)晶面的择优取向，且沿垂直基底向

面外整齐排列，如图1(b)所示。

采用 PAD制备的甲脒铅碘后，太阳能器件所

得效率相对于对比器件有显著提升，平均值从约

23.8%提升到约 25.2% (图 2(a))。另外，其稳定性

也得到了显著提升，在历经 1000小时的衰减后，

效率依然有初始时的 95% (图 2(b))。效率和稳定

性的改善，源于加入 PAD所诱导的取向成核，高

质量的钙钛矿晶体大幅降低了缺陷等问题。

这种钙钛矿电池器件的实物图如图 3所示(太

阳光从背面进光)，它是有效面积为 0.1 cm2的刚性

器件，目前最高效率可以达到25.5%以上。

这项研究更重要的意义在于方法优化和原理

探索同时进行，为接下来进一步的探索铺平了道

路。后续的研究中，在继续提升光电转换效率的

同时，我们将着重改善钙钛矿太阳能电池的稳定性，

推进其投入生产使用。就像人类百米赛跑的成绩，

科学家们一直在努力突破钙钛矿太阳能电池性能

的极限值，相信终有一天，它会照亮我们的生活。
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图2 光电转换性能对比图 (a)光电转换效率(PCE)统计图；(b)稳定性测试

图3 钙钛矿太阳能电池实物图
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