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科学家在自组装分子界面层可控构筑方面取得突破。 华南理工大学材料科学与工程学院研究员
应磊、教授李宁团队，针对传统溶液法（旋涂、浸泡、刮涂等）制备自组装分子（SAMs）界面
层时存在的覆盖不均、锚定不牢及功能调控受限等瓶颈，创新性地提出电沉积自组装策略，为倒
置钙钛矿太阳电池的高效化与稳定化提供了全新的界面构筑平台。7月2日，相关成果发表于《自
然》。

 旋涂法和电沉积法制备自组装分子示意图。研究团队供图，下同

在倒置钙钛矿太阳电池中，位于透明电极（ITO）与钙钛矿吸光层之间的SAMs超薄界面层（厚
度约单分子层）直接影响电荷提取、钙钛矿薄膜结晶质量及器件长期稳定性。传统溶液法依赖分
子扩散与物理吸附，易受ITO表面纳米级粗糙度影响，导致局部团聚或覆盖缺陷；同时，分子层
内结合较弱的组分在器件运行中可能脱附或迁移，制约了大面积组件的均匀性与可靠性。

针对上述问题，研究团队引入周期性变化电化学电位，引导SAMs分子在ITO表面持续调整构象
、填补空位并实现再锚定。还原电位促进分子中膦酸基团的去质子化，增强其与ITO表面活性位
点的相互作用；循环电位则为分子重排提供驱动力，使初始覆盖不足的区域逐步得到修复，最终
形成更均匀、致密且稳定的电极界面。

为阐明界面成键机制，团队采用18O同位素示踪技术追踪界面化学键中氧原子的来源。结果表明
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，旋涂样品主要呈现ITO表面羟基参与的脱水缩合特征，而电沉积样品则保留了更多来自分子自
身的18O，证明去质子化膦酸根参与界面结合的贡献显著增加。这表明电沉积提供了一条对ITO
表面羟基依赖较低、更为高效的互补锚定路径，有效增加了锚定位点密度并提升了分子层稳定性
。

 电沉积提供模块化构筑平台示意图。

在获得均匀稳定的基础SAM层后，研究团队进一步通过电化学氧化偶联引入不同功能单元：氰基
可改善钙钛矿前驱液润湿性，吡啶基团增强埋底界面缺陷钝化，金刚烷基团则可调控钙钛矿成核
与结晶过程。该策略使电沉积不再局限于分子层制备方法，而升级为可按需集成多种功能模块的
通用界面构筑平台。

得益于更均匀的界面覆盖、更牢固的分子锚定及针对性的功能协同，器件电荷提取效率显著提升
，界面复合与传输损耗得到有效抑制。基于此策略，小面积倒置钙钛矿太阳电池实现了26.8%的
光电转换效率，面积为65平方厘米的光伏模组效率达21.3%。同时，器件在光照、高温、高湿及
反向偏压等严苛老化条件下均展现出优异的长期稳定性。

该研究将电沉积调控的自组装分子形成过程与后续功能化模块设计有机结合，为高效稳定钙钛矿
光伏器件的分子界面工程及可扩展制造开辟了新的技术路径。（来源：中国科学报 朱汉斌）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41586-026-10844-6
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