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钙钛矿太阳能电池中的“晶
面魅力”：高密勒指数晶面助力性能提升
。钙钛矿太阳能电池作为一种新的清洁能源技术，为中国光伏行业高质量发展注入新动能。近日
，北京大学与国内外多个科研团队合作在《自然》发表最新成果论文，“高密勒指数晶面的相干
生长提升钙钛矿太阳能电池性能”，为钙钛矿太阳能电池新发展助力。

 北京大学团队制备的钙钛矿太阳能电池。（课题组供图）
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“这项研究将为钙钛矿太阳能电池性能优化提供新的增长点，也是钙钛矿光电领域基础研究的守
正创新。”论文通讯作者、北京大学校长龚旗煌院士告诉《中国科学报》。
 

双路径：钙钛矿太阳能电池性能提升的探索

在太阳能电池中，光电转换效率是衡量其将光能转化为电能的效率指标。在钙钛矿太阳能电池中
，主要通过两种途径提升光电转换效率：一是提高光吸收材料对入射光子能量的俘获率，即增大
对太阳光能的有效吸收；二是减弱光生载流子的非辐射复合，即减小产生的电能在电池内部的损
耗。

在钙钛矿太阳能电池领域过去十多年的发展中，大量研究工作聚焦于减小电能在电池内部的损耗
，即主要通过降低钙钛矿吸光层中的缺陷以及电池各功能层界面处的缺陷，减弱光生载流子在电
池内部的非辐射复合能量损失。这种“降缺陷，提效率”的方式取得了不错的进展，相关认知也
越发完善。

北京大学团队长期开展钙钛矿太阳能电池缺陷调控和性能提升的研究，积累了扎实的基础与丰富
的经验。近年来，团队对钙钛矿太阳能电池中钙钛矿层的上界面、埋底界面以及电极缓冲层界面
等开展了深入研究，有针对性地提出了一些缺陷调控和性能提升策略，在2023年已经获得光电转
换效率超过25%的钙钛矿太阳能电池。

“要进一步提升光电转换效率，还需要在现有基础上，继续提高光吸收材料对入射光子能量的俘
获率。”本文通讯作者、北京大学教授朱瑞对《中国科学报》说。

通常来说，增加钙钛矿吸光层的厚度可以增强对入射光的吸收，从而提高入射光子的俘获能力，
获得更多的光学增益，进而提升光电转换效率。然而，吸光层薄膜增厚往往伴随着薄膜中缺陷的
增加，导致薄膜中非辐射复合变得更加严重、电池光电转换效率降低，入射光吸收增强带来的光
学增益会被抵消。因此，朱瑞表示亟须开发新的工艺来克服这项挑战。

温度：影响晶面取向的源动力

针对这样的挑战，北京大学团队联合国内外多个研究团队进行攻关研究，最先遇到的难点是电池
性能的季节性波动问题，也就是高性能电池的实现通常存在明显的季节依赖性。

“这是近十年来总是困扰我们的一个问题，也是领域里经常碰到的问题。起初，大家发现湿度波
动会影响电池功能层的制备，随后我们将全部制程转移到湿度可控的惰性气氛中，但电池性能的
季节依赖性依然存在。”朱瑞介绍说。

“除湿度外，随季节更替而出现明显变化的另一个因素是，温度。”论文通讯作者、北京航空航
天大学教授罗德映建议从温度入手解决性能波动问题。

团队通过精准控制钙钛矿薄膜涂布阶段的环境温度，来优化钙钛矿薄膜的成核和晶粒生长过程，
显著改善了电池性能的季节依赖性问题，使得在一年四季制备的电池都能有一致的光电转换性能
。
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在寻找其中机理的过程中，团队发现钙钛矿薄膜的高密勒指数晶面对环境温度存在依赖关系。当
钙钛矿薄膜涂布阶段的环境温度处于特定条件下时，钙钛矿薄膜中高密勒指数（211）晶面的占
比会增加，经验证发现（211）晶面具有“自钝化”以及形成“相干晶界”的特性，这使得薄膜
内部及表面的缺陷浓度大幅度降低。

“当发现高密勒指数（211）晶面具有如此特殊的性质以后，整个团队都很激动。我们借助这些
特性来改善晶体内部和表面的缺陷，并进一步在钙钛矿微米级厚膜中进行验证，实现了‘光子利
用与电学损失’的协同优化。”罗德映说。

团队充分利用上述发现，研制出高质量的微米级钙钛矿厚膜，在提高对入射光子俘获能力的同时
，显著减少了电能在电池内部的损失，成功将光电转换效率提高至26.1%，并提升了电池在光、
热等外界条件下的工作稳定性。

“这项研究展示了一种能够制备厚度较大但仍保持高质量的钙钛矿薄膜的方法，不仅显著提升了
太阳能电池的性能，还深化了我们对这种‘迷人材料’工作机制的认识，并为如何优化其性能提
供了新的思路。”论文通讯作者、英国剑桥大学教授Samuel D. Stranks表示。

高密勒指数晶面：钙钛矿材料研究的守正创新

龚旗煌认为，“基础研究对关键核心技术具有先导性、引领性作用，加强基础研究是突破关键核
心技术的‘先手棋’”。从高密勒指数晶面角度切入来开展钙钛矿材料的性能研究，是钙钛矿光
电领域的基础探索，对领域技术的发展将有着重要的指导意义，钙钛矿材料中其他高密勒指数晶
面也同样值得深入挖掘。

那么，高密勒指数晶面是什么？

密勒指数是材料晶体学中的一个概念，是用于描述晶面方向的一个符号系统，通过三个整数（h,
k,l）表示晶面与晶轴的相对关系。高密勒指数是指（h,k,l）数值较大的晶面，通常认为（100）
、（110）、（111）为低密勒指数晶面，除此以外的其他晶面为高密勒指数晶面。

自2009年钙钛矿材料被首次用于太阳能电池后，国内外对钙钛矿材料的晶体学研究从未停止，而
大部分研究重点关注钙钛矿材料中（100）、（110）、（111）这三个低密勒指数晶面。

“早在上世纪的半导体材料晶体学研究中，高密勒指数晶面就已经吸引了关注，比如硅（113）
、砷化镓（2511）等晶面。”罗德映说：“高密勒指数晶面相较于常见的低密勒指数晶面具有更
复杂的原子排列，可能导致独特的表面重构和特有的电子状态。”

本文第一作者、北京大学博士研究生黎顺德补充说：“半导体材料中有些高密勒指数面几乎不存
在任何空位和缺陷。与硅、砷化镓等材料相比，钙钛矿材料的元素组成和晶体结构更为复杂多样
，其高密勒指数晶面可能会呈现更加‘缤纷多彩’的特性，值得深入挖掘。”

黎顺德自加入团队便专注于反式钙钛矿太阳能电池的性能研究，他表示：“本科和硕士阶段对材
料晶体学的学习帮我打下一定基础，在攻读博士学位期间，导师朱瑞老师因材施教的指导方式对
我帮助很大。”谈及未来的进一步研究，他充满信心。

“本研究工作仅是钙钛矿材料中高密勒指数晶面研究的开端。我们相信，对钙钛矿材料中其它高
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密勒指数晶面的研究可以挖掘出更多新方法、新思路，帮助加深对钙钛矿材料中‘高密勒指数晶
面家族’的理解。”朱瑞表示。他希望本项工作能够‘抛砖引玉’，以这样的思路带给领域内外
的研究者们一些启发，加强基础研究，共同助力钙钛矿太阳能电池领域的高质量发展。

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41586-024-08159-5

作者：崔雪芹 来源：中国科学报

更多 科学进展 请访问 https://www.iikx.com/news/progress/
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