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摘要 锡基钙钛矿因其低毒性和高理论光电转化效率, 受到了科研界的广泛关注. 然而, Sn2+易被氧化、结晶速度

难以调控, 以及与常用电子传输材料能级失配等问题限制了锡基钙钛矿电池的进一步发展, 使其最高效率与理论

效率间仍存在较大差距. 富勒烯因其优异的电荷传输性能和缺陷钝化能力被认为是解决锡基钙钛矿太阳能电池问

题的关键材料之一, 近年来的相关研究也取得了显著的成效. 因此, 本文首先分析了锡基钙钛矿的问题及其成因,
随后立足于富勒烯在器件中的具体用途, 对不同功能化富勒烯材料用于改善锡基钙钛矿器件性能的相关研究进行

了分类讨论和总结. 最后, 鉴于锡基钙钛矿电池的研究现状, 对未来富勒烯材料的研究重点进行了展望.
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近年来, 得益于钙钛矿材料光吸收系数高、带隙

可调、激子结合能低以及可溶液制备等一系列优

点[1~5], 有机-无机卤化物钙钛矿太阳能电池被广泛研究

并迅速发展. 在短短十几年内, 钙钛矿太阳能电池最高

光电转换效率已从3.8%迅速提升至26.7% (https://
www.nrel.gov/pv/cell-efficiency.html)[6,7], 成为第三代新

型光伏技术的代表之一. 然而, 目前高效钙钛矿太阳能

电池的研究都是基于铅基钙钛矿[8,9], 这种含铅的材料

一旦投入商业化应用, 其生产、运输、储存和使用等

诸多过程均存在泄漏的风险, 进而造成生物危害和环

境污染问题[10~12]. 为此, 研究者们通过将ABX3型钙钛

矿结构中的B位Pb2+替换为其他二价金属阳离子(图1
(a)), 开发出多种低毒或无毒的非铅钙钛矿材料[13~18].
值得注意的是, 锡元素与铅元素处于同一主族, 具有相

似的原子构型和离子半径, 使得锡基钙钛矿具有许多

与铅基钙钛矿相似的光电性能, 包括高载流子迁移率

和高光吸收系数等[19~21]. 此外, 锡基钙钛矿的带隙更

窄 , 接近单节太阳能电池的理论最佳带隙 (约为

1.34 eV)[22~25], 使得其理论效率可达到33%以上(图1
(b))[26,27].

然而, 锡基钙钛矿电池目前的最高光电转化效率

仅为15.7%[28], 不仅远低于其理论效率, 也不及铅基钙

钛矿的最高效率. 从电子构型的角度看, 如图1(c)所示,
锡原子与铅原子相似, 其最外层的5s轨道上同样存在4
个电子. 然而, Sn原子失去两个电子后形成的Sn2+相较

于Pb2+具有更强的Lewis酸性, 因而更易于与有机铵盐

迅速反应形成钙钛矿晶体, 这导致锡基钙钛矿的结晶

速度更快, 难以形成均匀致密的薄膜[29~31]. 另一方面,
由于缺乏镧系收缩带来的6s2惰性电子对效应, Sn2+相
较于Pb2+更容易被氧化为Sn4+, 不仅会显著影响器件性

能, 产生的Sn4+还可能会催化该氧化过程, 导致锡基钙

钛矿的自催化分解[32~34].
从能级的角度来看, 锡基钙钛矿的能带结构主要

由Sn和X位离子主导, A位离子对其影响相对较小. 以

MASnI3为例(图1(d)), 其导带底(conduction band mini-
mum, CBM)主要由Sn-5p轨道反键与极少量的I-5p轨道
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反键耦合构成, 而其价带顶(valence band maximum,
VBM)则主要由Sn-5s轨道反键与I-5p轨道反键耦合形

成[32,35]. 由于其Sn-5p轨道和Sn-5s轨道的能级均高于

MAPbI3中的Pb-6p轨道和Pb-6s轨道, 因此锡基钙钛矿

的CBM和VBM均高于铅基钙钛矿[36]. 这也使得Sn-I键
相较Pb-I更容易断裂形成锡空位缺陷(图1(e))[37], 进而

导致锡基钙钛矿出现严重的p型自掺杂. 由此引发的背

景载流子浓度甚至可高达1018 cm−3以上[34,38], 造成器

件内严重的载流子复合. 同时, 锡基钙钛矿更高的

CBM与常用的富勒烯基电子传输材料的能级不匹配,
进一步加剧了界面处的非辐射复合, 造成严重的开路

电压损失.
富勒烯是由sp2杂化碳原子组成的封闭笼状碳簇分

子(图1(f)), 其不仅具备高电子迁移率和缺陷钝化性

能[39,40], 还能通过打开具有双键特性的[6,6]键加成多

种不同的功能基团, 以获得具备各种特定功能的富勒

烯衍生物材料, 因此被广泛用于锡基钙钛矿电池领域

以改善上述问题. 基于此, 本文综述了近年来新型功能

化富勒烯衍生物材料用于改善锡基钙钛矿太阳能电池

性能方面的研究进展, 并根据其应用方式进行了分类

讨论. 最后, 总结了该领域的研究现状, 并展望了未来

功能化富勒烯材料的开发与设计方向.

图 1 (网络版彩色)锡基钙钛矿与富勒烯的结构与性能. (a) ABX3型钙钛矿结构示意图; (b) 单节电池的Shockley-Queisser效率极限图[27]; (c) 锡
原子与铅原子的电子构型对比示意图; (d) MAPbI3与MASnI3的能级对比; (e) 锡基钙钛矿的晶体缺陷及空位示意图; (f) 功能化富勒烯的结构与

优势
Figure 1 (Color online) Structure and properties of tin-based perovskites and fullerenes. (a) Schematic diagram of the ABX3 perovskite structure. (b)
Shockley-Queisser efficiency limit graph for single-junction solar cells[27]. (c) Schematic comparison of the electronic configurations of tin and lead
atoms; (d) Energy level comparison between MAPbI3 and MASnI3. (e) Schematic diagram of crystal defects and vacancies in tin-based perovskite. (f)
The structure and advantages of functionalized fullerenes

2



1 功能化富勒烯用于改善TPSCs性能

1.1 富勒烯体相掺杂

为了解决锡基钙钛矿中Sn2+易被氧化及其结晶过

程难以调控的问题, 大量添加剂工程相关的工作被报

道. 这些研究主要通过在锡基钙钛矿前驱体溶液中引

入具有氧化膦基、羧基和氨基等配位基团有机分子添

加剂与钙钛矿组分产生相互作用, 从而调控锡基钙钛

矿的结晶并抑制其氧化, 以获得高质量的锡基钙钛矿

薄膜[41~47].
然而, 这些有机钝化剂分子大多是绝缘的, 会阻碍

电荷传输, 并限制器件性能的进一步提高. 鉴于富勒烯

材料良好的导电性, 一系列带有合适功能基团的功能

化富勒烯衍生物添加剂被开发并引入锡基钙钛矿电池

领域. 研究初期, 为实现与锡基钙钛矿更强的相互作用,
带有多个作用基团的富勒烯添加剂受到了广泛关注,
例如, 2022年, Chen等人[48]设计合成了三种多功能离子

富勒烯衍生物(命名为C60-RNH3-X; X=Cl、Br或I), 并

将其用作锡基钙钛矿体相添加剂研究结果表明, 这些

大尺寸的球形离子富勒烯卤化物添加剂因无法进入钙

钛矿晶格, 而主要位于其晶界, 不仅可以成为钙钛矿晶

粒间的载流子传输介质(图2(a)), 还可以通过与Sn2+离
子相互作用钝化晶界缺陷并抑制Sn2+氧化. 此外, 分子

中的卤素阴离子可以减缓反溶剂滴加过程中的钙钛矿

晶体的结晶速率, 并填充X位缺陷, 从而获得了高质量

的锡基钙钛矿薄膜. 最终, 基于C60-RNH3-Br的器件实

现了最高为11.7%的光电转化效率. 同年, Chen等人[49]

合成并使用了一种含氯的富勒烯添加剂分子, C60Cl6.
研究结果显示, C60Cl6的六个氯可与钙钛矿组分产生化

学相互作用以延缓了前驱体向钙钛矿晶体的转化过程,
从而实现了高质量的锡基钙钛矿薄膜. 同时, 如图2(b)
所示, 位于表面和晶界的C60Cl6不仅可以钝化缺陷, 还

可以缝合晶界以抑制外界的水氧对钙钛矿薄膜的侵蚀,
特别是会抑制Sn2+被氧化为Sn4+. 最终, 基于C60Cl6的器

件相比对照器件 , 光电转化效率由10.03%提高至

13.30%, 稳定性也明显增强.
带有多个功能基团的富勒烯添加剂可能会限制钙

钛矿薄膜中的电荷传输, 因此, 一些单取代富勒烯添加

剂也在近年来相继被开发及使用. 2023年, Choi等人[50]

设计并使用了一种具有三乙二醇单乙醚侧链的吡咯烷

富勒烯(PTEG-1).研究发现, PTEG-1不仅可以通过碳笼

与I结合以抑制I3−的形成, 其醚基团还可以与Sn2+配位

以改善锡基钙钛矿陷阱态引起的非辐射复合(图2(c)),
因此获得了光滑无孔的高质量钙钛矿薄膜. 最终, 基于

PTEG-1的器件实现了8.78%的最高光电转化效率. 同

时, 封装后的器件在空气中光照1000 h后, 仍保留了约

65%的初始效率. 2024年, Chen等人[51]合成并使用了两

种吡咯烷富勒烯添加剂分子, CPPF和TPPF. 研究结果

显示, CPPF和TPPF的空间构型会极大地影响了它们的

电子密度分布和与钙钛矿组分的相互作用. 与CPPF相
比, TPPF的两个吡啶官能团之间空间距离更大可以有

效地增加其与不同钙钛矿胶体相互作用的概率, 从而

减少钙钛矿薄膜制备过程中的成核数量, 因此获得了

具有更高质量的锡基钙钛矿薄膜. 此外, TPPF的引入

还会提升钙钛矿薄膜的能级, 改善与电子传输层的能

级匹配. 最终, 如图2(d)所示, 基于TPPF的器件的最高

光电转化效率达到了15.38%(认证效率为15.14%). 同

时, 由于TPPF引入后钙钛矿薄膜质量的提高和抗超氧

阴离子的增强, 未封装的器件在储存3000 h和连续照

射500 h后分别保持了其初始效率的99%和93%. 除此

之外, 可原位交联的富勒烯添加剂也被研究用于锡基

钙钛矿以延迟其结晶过程, 优化晶格匹配并降低薄膜

中的机械应力, 从而提高锡基器件的效率. 例如Hou等
人[52]合成了一种硫辛酸官能化的富勒烯吡咯烷碘化物

(FTAI), 并将其掺入锡基钙钛矿中. FTAI上的C=O和S-
S均可以与Sn2+配位, 调节锡基钙钛矿的结晶速率和薄

膜质量. 同时, FTAI在钙钛矿退火过程中(70℃)可以原

位交联, 且不会限制钙钛矿晶粒的生长. 由于富勒烯材

料的固有导电性确保了即使在交联后, 也不会影响相

应薄膜中的载流子传输, 同时还会使钙钛矿晶界处富

含交联FTAI, 进而显著提高了钙钛矿薄膜的抗弯折性

能. 因此, 基于FTAI的刚性装置实现了14.91%的最高

效率, 远高于对照器件(12.00%). 相应的, 柔性锡基钙

钛矿电池的效率也获得了12.35%的纪录效率, 并表现

出优异的弯曲稳定性. 在曲率半径为5 mm的情况下弯

曲10000次后, 该器件的效率仍保持了初始效率的90%
左右. 上述研究结果充分证明了开发有效的富勒烯体

相添加剂以获得高质量的钙钛矿薄膜, 对于实现高效

稳定的锡基钙钛矿电池具有重要意义.

1.2 富勒烯界面层

由于n-i-p型器件中空穴传输材料的酸性导电掺杂

剂会锡基钙钛矿薄膜降解, 且锡基钙钛矿本身存在p型
自掺杂问题, 因此锡基钙钛矿电池通常采用p-i-n型器

进 展

3



件结构. 然而, 常用的富勒烯基电子传输材料, 如C60和

PCBM等, 存在与锡基钙钛矿能级失配和钝化作用较弱

等问题, 导致器件界面处产生高能量损失和深陷阱态

缺陷[53~55]. 因此, 优化锡基钙钛矿/电子传输层界面对

提高锡基钙钛矿电池性能具有重要意义. 然而, 常用于

铅基钙钛矿电池界面钝化的有机铵盐分子, 其极性溶

剂会溶解锡基钙钛矿薄膜, 并不适用于锡基钙钛矿电

池. 而富勒烯基修饰分子的溶剂大多为甲苯、氯苯等

不会破坏锡基钙钛矿的有机溶剂, 且富勒烯本身具有

非常优异的缺陷钝化能力, 因此被认为是非常有潜力

的界面修饰材料.
2022年, Li等人[56]开发了一种吡啶官能化富勒烯

衍生物C60-BPy(图3(a)), 用以来修饰钙钛矿/ETL界面,
解决缺陷、能量无序和能级失配的问题. 研究结果证

明, C60-BPy可以通过吡啶基团和Sn2+离子之间的配位

相互作用强烈锚定在钙钛矿表面, 从而不仅实现了锡

钙钛矿薄膜内陷阱态的钝化, 还改善了界面能级匹配

以减少非辐射复合. 因此, 基于C60-BPy的器件实现了

14.14%的最高光电转化效率以及可忽略的迟滞. 此外,
C60-BPy所带来的界面钝化和载流子输运性能的提升,
也显著增强了器件的稳定性. 经测试, 基于C60-BPy的
未封装器件在太阳光连续照射1000 h后, 仍能够保持

初始效率的95%以上.
由于界面层通常较薄, 电子隧穿效应的存在使得

其导电性对于器件电荷传输的影响较小. 因此, 带有多

个基团的富勒烯分子也被用于进一步改善锡基钙钛矿/
电子传输层界面的性能. 2024年, Sun等人[57]精准合成

了四种分别带有3、4、5和6个丙二酸二乙酯基团的多

齿富勒烯分子(FM3、FM4、FM5和FM6)并用于锡基

钙钛矿电池的界面修饰. 研究结果显示, 富勒烯功能基

图 2 (网络版彩色)富勒烯体相掺杂剂. (a) C60-RNH3-X的分子结构(X=Cl、Br或I)及其改善钙钛矿晶界电荷传输的示意图[48]; (b) C60Cl6提高器

件性能的原理示意图[49]; (c) PTEG-1与锡基钙钛矿相互作用的示意图[50]; (d) CPPF和TPPF的结构及其器件的J-V曲线[51]

Figure 2 (Color online) Fullerene bulk additives. (a) Molecular structure of C60-RNH3-X (X=Cl, Br, or I) and the schematic diagram of improvement
in charge transport at perovskite grain boundaries[48]. (b) Schematic diagram of the C60Cl6-assisted strategy for device performance enhancement[49]. (c)
Schematic diagram of the interaction between PTEG-1 and tin-based perovskite[50]. (d) Molecular structure of CPPF and TPPF and the J-V curves of
their devices[51]
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团数量的增加会导致LUMO能级变浅以及界面化学相

互作用的增强(图3(b)). 其中, FM5表现出合适的能级和

与钙钛矿的强配位相互作用, 可以有效地改善电子提

取并钝化界面缺陷. 此外, FM5独特的分子结构使暴露

的碳笼在其基团与钙钛矿相互作用后与可以上层富勒

烯的碳笼紧密堆叠, 从而实现更有效的电荷转移并保

护钙钛矿免受水分和氧气的损害. 最终, 基于FM5的器

件实现了15.05%的冠军效率, 显著超过了基于PCBM
(11.77%)、FM3(13.54%)、FM4(14.34%)和FM6
(13.75%)的器件. 此外, 基于FM5的器件表现出优异的

稳定性, 即使在空气暴露300 h后, 也能保持其初始效率

的90%以上.

1.3 富勒烯电子传输层

合成具有更高LUMO能级和更强配位相互作用的

富勒烯材料并将其直接用作锡基钙钛矿电池的电子传

输层, 也是解决锡基钙钛矿与C60、PCBM等能级失配

问题的有效手段之一. 因此, 2022年, Wu等人[58]参考有

机太阳能电池中提高富勒烯LUMO能级的策略, 通过

在富勒烯碳笼上引入给电子基团, 设计合成了两种富

勒烯衍生物C60-MP和C60-ETPA, 并用作锡基钙钛矿电

池的电子传输层. 研究结果证明, 引入的二甲氧基苯,
三苯胺基团和烷基链降低了富勒烯的电子亲和力, 导

致其LUMO能级比PCBM的能级更高. 此外, 更匹配的

能级提供了有效的载流子传输并抑制了电荷复合. 最

终, 如图4(a)所示, 基于C60-ETPA的器件实现了0.76 V
的开路电压和超过10%的光电转换效率, 显著高于对

照器件的0.63 V和8.25%.
经过功能基团优化后的单取代富勒烯电子传输材

料, 虽然有效改善了能级匹配, 但仍存在界面钝化效果

较弱的问题. 为此, 与锡基钙钛矿具有更强相互作用的

一系列二取代富勒烯电子传输材料也被开发及使用.
2020年, Jiang等人[59]引入茚-C60双加成物(ICBA)作为

锡基钙钛矿电池的电子传输层, 以取代通常使用的

PCBM(图4(b)). ICBA具有较浅的能级(图4(b)), 可实现

更高的开路电压, 并抑制碘化物的远程掺杂, 从而减少

界面载流子复合. 因此, 使用ICBA将器件的开路电压

成功提高到0.94 V, 明显高于使用PCBM作为电子传输

层的器件(0.6 V). 基于ICBA的器件也获得了12.4%的

效率以及可忽略的迟滞(图4(c)). 此外, 该器件展现出

图 3 (网络版彩色)富勒烯界面层. (a) C60-BPy的合成路线以及钙钛矿和C60(或C60-BPy)之间界面相互作用的示意图[56]; (b) 多齿富勒烯在钙钛

矿薄膜上的计算结构模型和吸附能(Eads)[57]

Figure 3 (Color online) Fullerene interfacial layers. (a) Synthetic Routes of C60-BPy and the schematic illustration of the interfacial interactions
between the perovskite and C60 (or C60-BPy)[56]; (b) calculated structural models and absorption energies (Eads) of multidentate fullerenes onto the
perovskite film[57]
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优异的长期储存稳定性, 在惰性气体环境中存放3800 h
后仍保持初始效率的90%. 在该工作的基础上, 大量使

用ICBA或其他二取代富勒烯作为电子传输层并对器

件进一步优化的工作相继被报道[60~62], Shi等人[28]也于

2024年成功实现了15.7%的锡基钙钛矿电池纪录效率,
证明了二取代富勒烯在改善锡基钙钛矿的能级匹配问

题上的巨大潜力.
然而, 二取代富勒烯通常为多种位置异构体构成

的混合物, 不仅会因不利堆积导致能量无序, 还可能因

不同批次间各异构体含量不同导致实验重现性差. 为

此, 2022年, Sun等人[63]分离提纯了丙二酸二乙酯-C60

双加成物(DCBA)的四个异构体(trans-2、trans-3、
trans-4和e), 并将其用于锡基钙钛矿电池以探究不同二

取代富勒烯异构体对于器件性能的影响规律. 通过单

晶X射线衍射明确地确定了四种异构体的化学结构并

系统地探讨了两个功能基团的相对位置对它们的能

级、分子堆积模式、电子迁移率和界面相互作用的影

响.值得注意的是,如图4(d)所示,由于LUMO能级较浅,
分子堆积更有利, 界面相互作用增强, 基于trans-3的器

件获得了14.58%的最高效率(认证效率为14.30%),不仅

高于基于trans-2(11.69%)、trans-4(12.59%)和e(10.55%)
的器件效率, 也高于基于异构体混合物DCBA(10.28%)
的器件效率. 其阐明的结构-性质关系可以指导二取代

富勒烯的设计和应用, 以助力未来实现更高效的锡基

钙钛矿电池. 在该工作基础上, 考虑到这些异构体的分

离纯化耗时耗力, 他们还采用了一种空间限域的合成

策略[64], 精准合成了具有特定结构的二取代富勒烯分

子C60BB和C70BB, 并通过溶剂工程进一步调控了其作

为电子传输层的电荷传输性能, 最终分别实现了光电

转化效率为14.51%和14.28%的锡基钙钛矿器件.
此外, Liu等人[65]使用了一种无异构体的开笼二取

代富勒烯(OC)作为锡基钙钛矿电池的电子传输层以解

决锡基钙钛矿电池的能级失配问题. 研究表明, OC在
保留了C60的完整60π系统的基础上, 还具有两个[5,6]
开放结构, 从而实现了与锡基钙钛矿匹配的能级(图4
(e)). 因此, 如图4(f)所示, 使用OC作为电子传输层的锡

基钙钛矿器件实现了0.72 V的开路电压和9.6%的光电

转化效率. 同时, 由于OC出色的热稳定性, 可以通过真

图 4 (网络版彩色)富勒烯电子传输层. (a) C60-MP、C60-ETPA的分子结构及其器件和基于PCBM的器件的J-V曲线[58]; (b) ICBA、PCBM与锡基

钙钛矿等的能级排列示意图; (c) 基于ICBA和 PCBM的最佳器件的J-V曲线[59]; (d) 基于不同二取代富勒烯异构体的J-V曲线[63]; (e) 钙钛矿和

PCBM、OC和ICBA薄膜的能级图; (f) 基于PCBM、OC和ICBA的最佳器件的J-V曲线[64]

Figure 4 (Color online) Fullerene electron transport layers. (a) The molecular structures of C60-MP and C60-ETPA, as well as the J-V curves of their
devices and PCBM-based devices[58]. (b) Schematic diagram of energy level arrangement for ICBA, PCBM, and tin-based perovskite. (c) J-V curve of
the champion device based on ICBA and PCBM[59]. (d) Characteristic J-V curves of the TPSCs based on different ETLs[63]. (e) Energy level diagrams of
perovskite and PCBM, OC, and ICBA films; (f) J-V curves of optimal devices based on PCBM, OC, and ICBA[65]
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空热蒸镀工艺进行薄膜和器件制备, 以实现灵活可调

的膜厚和器件性能的可重复性. 最终, 基于真空蒸镀

OC的器件也实现了7.6%的光电转化效率, 为开发具备

合适能级的锡基钙钛矿电池电子传输材料提供了新的

思路.

2 总结与展望

本文根据体相掺杂、界面修饰以及电子传输等使

用方式, 对基于功能化富勒烯材料改善锡基钙钛矿太

阳能电池性能的研究工作进行了归纳总结. 针对锡基

钙钛矿的Sn2+易被氧化、结晶过快不易调控和与常用

电子传输材料能级失配等问题, 各种功能化富勒烯材

料的引入取得了显著的效果, 并实现了15.7%的最高光

电转化效率. 然而, 与主流的铅基钙钛矿电池间显著的

性能差距仍需要在各类功能化富勒烯材料的设计, 开

发及使用等方面进行更深入的探究. 为此, 我们认为未

来研究可重点关注以下方向:
(1) 富勒烯界面修饰: 使用有机卤化物铵盐进行钙

钛矿表面钝化已成为铅基钙钛矿电池的基础工艺之一,
但由于这些铵盐所使用的溶剂会溶剂锡基钙钛矿, 因

此无法直接推广用于锡基钙钛矿电池. 而通常使用甲

苯、氯苯等作为溶剂的功能化富勒烯材料, 不仅不会

破坏锡基钙钛矿, 还可以通过优化取代基的结构和数

量, 实现高效的钝化作用, 从而抑制非辐射复合以实现

高开路电压.
(2) 基于富勒烯进行能级调控: 锡基钙钛矿与常用

的电子传输材料间的能级失配也是造成器件较大开路

电压损失的重要因素之一. 因此, 在设计合成具有更强

钝化作用的功能化富勒烯材料时, 还需兼顾其能级是

否合适. 从而可以通过体相掺杂、界面修饰或直接作

为电子传输材料等方式引入锡基钙钛矿器件, 以改善

其能级失配问题, 进一步提升器件性能.
(3) 功能化富勒烯材料的联用: 目前已报道的基于

功能化富勒烯材料优化锡基钙钛矿电池性能的工作,
通常通过比较单一富勒烯材料引入前后的性能变化,
以明确材料本身对于器件性能的具体影响, 而对照组

器件本身采用的器件结构则较为基础. 为了进一步实

现锡基钙钛矿电池的效率突破, 未来可能需要在器件

的不同功能层联用多种功能化富勒烯材料以协同解决

锡基钙钛矿的各类问题.
锡基钙钛矿电池的高理论效率和低毒性决定了其

高商业价值, 随着功能化富勒烯材料的持续创新和优

化, 锡基钙钛矿电池有望实现性能突破, 在光伏发电领

域发挥出其全部的潜力.
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Summary for “功能化富勒烯在锡基钙钛矿太阳能电池中的研究进展”

Research progress on functionalized fullerenes in tin-based
perovskite cells
Chao Sun, Yiming Xing, Hui Zhang, Shanshan Chen, Chengbo Tian* & Zhanhua Wei*
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In recent years, organic-inorganic halide perovskite solar cells (PSCs) have gained significant attention and experienced
rapid advancements, thanks to their high light absorption coefficients, tunable bandgaps, low exciton binding energies, and
solution processability. Within just over a decade, the power conversion efficiency (PCE) of PSCs has surged from 3.8% to
26.7%, positioning them as one of the leading technologies in the third generation of photovoltaics. However, the vast
majority of high-efficiency PSCs currently rely on lead-based perovskite, raising concerns about the potential risks
associated with lead leakage during production, transportation, storage, and usage, which could lead to biological hazards
and environmental pollution. As a result, various low-toxicity or non-toxic lead-free perovskite materials have been
developed in an attempt to replace the toxic lead-based compounds. Among these alternatives, tin-based perovskites
(TPSCs) are considered promising. Tin, being in the same group as lead on the periodic table, shares similar atomic
structures and ionic radii, enabling tin-based perovskites to exhibit many optoelectronic properties akin to lead-based
perovskites, such as high carrier mobility and excellent light absorption coefficients. Additionally, tin-based perovskites
possess a narrower bandgap, which approaches the theoretical optimal bandgap for single-junction solar cells
(approximately 1.34 eV), potentially allowing TPSCs to achieve efficiencies exceeding 33%. However, the highest PCE
of TPSCs to date is still only 15.7%, which is considerably lower than the theoretical efficiency.
Fullerenes, which are spherical conjugated π systems made up of multiple five-membered and six-membered rings, have

emerged as a potential solution. These molecules exhibit high electron mobility, efficient defect passivation properties, and
the ability to introduce various functional groups. As a result, fullerene derivatives with specific functionalities have been
extensively used in TPSCs to address several of the challenges these devices face. Due to their excellent conductivity,
various functionalized fullerenes have been incorporated into tin-based perovskite precursor solutions. Studies show that
these large spherical fullerene additives tend to concentrate at the grain boundaries of the perovskite, where they function as
carrier transport media between grains. Additionally, fullerenes can passivate grain boundary defects by interacting with
Sn2+ ions, preventing their oxidation. Some cross-linkable fullerene additives have been employed to delay the
crystallization process, optimize lattice matching, and reduce mechanical stress within the thin film, which not only
improves device efficiency but also makes them suitable for applications in wearable devices. Another key strategy to
improve the performance of TPSCs involves optimizing the interface between the perovskite and electron transport layers
(ETLs). The common-used solvents for fullerene interface modification do not damage the underlying tin-based
perovskite, and these fullerenes can also enhance interactions with the tin-based perovskite by introducing suitable
functional groups, thereby improving electron extraction and defect passivation, which effectively enhances device
performance. Furthermore, the development of fullerene materials with higher lowest unoccupied molecular orbital
(LUMO) levels and stronger coordinating interactions for direct use as ETLs can help resolve energy-level mismatches in
TPSCs. Research has shown that a series of fullerene bisadducts, which possess suitable LUMO levels and enhanced
passivation effects, have been successfully employed in TPSCs, resulting in substantial performance improvements.
In conclusion, although there is still a noticeable PCE gap between TPSCs and lead-based perovskite solar cells (LPSCs),

the promising theoretical efficiency and low toxicity of TPSCs highlight their commercial potential. Continued exploration
of functionalized fullerene materials, along with ongoing advancements in device performance, will be key to unlocking
the full capabilities of tin-based perovskites in photovoltaic energy generation.

tin-based perovskite solar cells, functionalized fullerenes, energy level matching, interface passivation,
crystallization regulation
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