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研究揭秘钙钛矿性能调控。

结构如何调控性能？中国科学技术大学教授罗毅研究团队叶树集小组研究发现，二维杂化卤素钙
钛矿的有机阳离子构象无序度越大，其宽带荧光发射越强，面内载流子迁移率越小，而面外载流
子迁移率则由有机阳离子构象与无机骨架层间距共同决定。相关成果日前发表在《自然—通讯》
上。

当前，在太阳能电池、发光二极管、场效应晶体管和光电探测器等领域，有机—无机杂化卤素钙
钛矿材料展示了广泛的应用前景，其载流子迁移率是钙钛矿材料性能以及实现以钙钛矿为基的高
效率器件的重要参数。国内外不少课题组通过设计合成新的钙钛矿结构来调控载流子迁移率，取
得了许多重要进展。然而，钙钛矿中有机阳离子构象如何调控钙钛矿性能？如何从分子水平上来
理解结构调控性能？人们对这一科学问题所知甚少。

叶树集小组通过制备具有不同烷基链长的二维杂化卤素钙钛矿，利用对称性敏感的和频振动光谱
技术，结合光泵浦—太赫兹探测、电化学测试、荧光光谱以及X射线衍射等技术，进一步明晰了
有机阳离子构象、载流子迁移率、宽带荧光发射以及无机骨架层间距之间的关联性规律，取得了
重要进展。

这一成果展现了和频光谱在研究光转换材料结构对称性破缺方面的特异性，揭示了有机阳离子构
象与钙钛矿载流子迁移率和宽带发射等性能之间的构效关系。（来源：中国科学报桂运安）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-020-19330-7
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