
2025 年 第 70 卷 第 27 期: 4595 ~ 4598 

悦读科学 

钙钛矿太阳能电池缺陷的饱和钝化 
王思思, 王睿* 

西湖大学工学院材料科学与工程系, 杭州 310024 
* 联系人, E-mail: wangrui@westlake.edu.cn 

Saturated passivation for perovskite solar cells 

Sisi Wang & Rui Wang* 

Department of Materials Science and Engineering, School of Engineering, Westlake University, Hangzhou 310024, China 
* Corresponding author, E-mail: wangrui@westlake.edu.cn 

doi: 10.1360/CSB-2025-5365  

近年来, 钙钛矿太阳能电池(perovskite solar cells, PSCs) 
成为太阳能领域的“明星选手” [1]. 它们不仅结构简单, 制备条 

件温和, 而且制造成本低廉 [2]. 最令人惊讶的是, 短短十几年 

间, 钙钛矿太阳能电池的效率从不足10% [3]飞跃到超过27% 
(https://www.nrel.gov/pv/cell-efficiency), 几乎赶上了目前市 

场上主流的单晶硅太阳能电池. 这种飞速进步, 引发了全世 

界科学家和企业的热切关注. 
钙钛矿究竟是什么? 简单来说, 钙钛矿晶体是一种特别 

的材料结构, 由有机分子和无机金属卤素离子交织组成. 可 

以把它想象成一个“骨架”, 无机部分像结实的钢筋, 有机部 

分则像柔软的橡胶带, 两者结合得恰到好处, 既稳固又灵活. 
这种特殊结构让钙钛矿具备了优异的吸光性能和电荷运输 

能力, 是制造高效太阳能电池的绝佳材料. 但即便如此“天赋 

异禀”的钙钛矿, 也难免有自己的“缺点”——那就是缺陷. 缺 

陷就是材料里的一些“毛病”, 比如某个原子缺失了(空位)、 

多了一个不应该出现的原子(间隙), 或者晶格排列不完美, 甚 

至表面凹凸不平 [4]. 这些缺陷对电子和空穴(光生载流子)来 

说, 就像路上的坑洼, 容易让它们“绊倒”, 提前复合掉, 不能 

顺利流向电极, 造成能量浪费, 降低太阳能电池的效率 [5]. 更 

麻烦的是, 缺陷尤其集中在材料表面和界面位置, 这些地方 

直接接触空气中的水分和氧气, 很容易被腐蚀 [6], 导致材料 

性能下降甚至失效 [7]. 科学家一直在努力寻找方法, 减少或 

修复这些缺陷, 让钙钛矿材料更加稳定高效 [8]. 
传统上, 研究者会使用一种叫“钝化”的方法来修补缺 

陷 [9]. 所谓钝化, 就是用某种特殊分子或离子, 像修补工人一 

样, 把这些坑洞填平或封住. 比如, 有的钝化剂带有可以和钙 

钛矿中铅离子结合的胺基、羧基等官能团, 通过化学键把缺 

陷“堵住” [10]; 有的则在材料表面覆盖一层低维度的钙钛矿薄 

膜, 像给材料穿上一层保护衣 [11]; 还有一些会用稳定的离子 

替换容易产生缺陷的位置 [12]. 
不过, 这些传统钝化方法有一个棘手的问题——钝化剂 

的用量必须非常精准. 钝化剂少了, 缺陷修补不彻底, 效果不 

明显; 用多了, 剩下的钝化剂分子会堵在界面上, 反而妨碍电 

子流动, 降低器件效率, 甚至让低维钙钛矿过度生成, 阻塞电 

荷传输的道路. 如何找到那“一寸长一寸强”的合适浓度, 简直 

就像“走钢丝”, 难度极大.  
面对这一困境, 我们提出了全新的“饱和钝化”(saturated 

passivation, 简称SP)策略, 流程示意图见图1 [13]. 这种方法的 

理念简单又聪明: 先不拘泥于钝化剂用量的精准控制, 而是 

先用一个远高于传统浓度的剂量, 让所有缺陷都有充足的钝 

化剂“喂饱”; 然后用特殊溶剂把多余、没用上的钝化剂冲洗 

干净, 确保界面不会被堵塞. 这样的两步走策略, 大大降低了 

对制备条件的依赖, 让钝化过程既全面又干净. 无论你的钙 

钛矿样品缺陷多少, 最后都能得到近乎饱和的修补效果, 同 

时保持界面畅通, 利于电子和空穴快速传输. 这对实现高效、 

稳定的太阳能电池至关重要. 
那么, 冲洗用的溶剂怎么选呢? 这也是个学问. 我们发现, 

含氟溶剂六氟异丙醇(FIPA)在其中发挥了关键作用. FIPA里 

的氟原子非常“挑剔”, 它们会和钝化剂分子中的铵基(–NH 3 
*) 

形成强氢键, 就像“门卫”一样, 暂时抓住钝化剂, 让它不要急 

© 2025《中国科学》杂志社 www.scichina.com csb.scichina.com  

引用格式: 王思思, 王睿. 钙钛矿太阳能电池缺陷的饱和钝化. 科学通报, 2025, 70: 4595–4598 
Wang S, Wang R. Saturated passivation for perovskite solar cells (in Chinese). Chin Sci Bull, 2025, 70: 4595–4598, doi: 10.1360/CSB-2025-5365    

http://crossmark.crossref.org/dialog/?doi=10.1360/CSB-2025-5365&domain=pdf&date_stamp=2025-9-12
emailto:wangrui@westlake.edu.cn
https://doi.org/10.1360/CSB-2025-5365
emailto:wangrui@westlake.edu.cn
https://doi.org/10.1360/CSB-2025-5365
https://www.nrel.gov/pv/cell-efficiency
www.scichina.com
csb.scichina.com
https://doi.org/10.1360/CSB-2025-5365


着跟钙钛矿中的铅离子反应. 这个“拖延”效应带来了两个好 

处: 一是避免钝化剂过快与钙钛矿中的PbI 2反应生成低维钙 

钛矿, 保持材料三维结构完整; 二是让钝化过程更加温和、 

可控, 不会出现过量反应导致的性能波动. 
我们用多种先进表征手段验证了这一机制. 傅里叶变换 

红外光谱(FTIR)显示, 钝化剂分子中的N–H振动峰在FIPA中 

明显变化, 表明两者存在强烈相互作用. 核磁共振(NMR)进 

一步揭示了氟原子和铵基之间的氢键结合方式. 计算模拟 

(DFT)也证明了这种氢键减缓了钝化剂与钙钛矿的反应速度. 
在实验测试中, 我们把传统的异丙醇(IPA)冲洗和FIPA冲洗效 

果做了对比. IPA冲洗虽然钝化效果不错, 但高浓度时会生成 

妨碍电子传输的低维相, 导致电池开路电压和填充因子下降. 
相比之下, FIPA冲洗能有效去除多余钝化剂, 降低界面电阻, 
避免低维相堆积, 界面更“干净”. 不过, FIPA冲洗太“强力”, 单 

独用时抑制非辐射复合的能力稍弱. 于是, 我们在FIPA中加 

入少量IPA(体积分数5%~40%), 既保留了FIPA调控反应的优 

势, 又兼顾了IPA温和修复的特性. 这样优化后的混合溶剂, 
让器件的光致发光强度和效率都有显著提升. 在最佳条件下, 
钙钛矿太阳能电池效率超过了25%, 且对钝化剂浓度的容忍 

度大幅增加, 浓度在20~100 mmol L–1范围内变化, 效率几乎 

不受影响. 这一成果意味着制备过程的难度和成本被大大降 

低, 工业化生产变得更加可行和稳定. 
此外, 我们还将这一饱和钝化策略应用到了其他类型的 

钝化剂, 比如辛胺对甲苯磺酸盐(OATsO), 依然取得了超过 

25%的高效率表现. 以OATsO钝化的器件为例, 其开路电压 

达到了1 .185  V,  填充因子为81 .5%,  短路电流密度为 

26.49 mA cm–2, 性能非常出色. 相比之下, 传统的固定浓度 

钝化剂在不同钙钛矿配方和制备工艺中往往适应性较差. 例 

如, 10 mmol L–1 PEAI/IPA钝化在不同批次的Cs 0.05FA 0.95PbI 3 

钙钛矿中表现不一. 相较之下, 采用SP钝化策略(比如使 

用20 mmol L–1钝化剂溶于FIPA, 并辅以15% IPA混合溶剂 

进行清洗)不仅在多种钙钛矿体系、不同制备方法及器件结 

构中均能有效提升功率转换效率, 还展现出极佳的通用性 

(图2). 值得一提的是, 这一策略同样适用于大面积器件 

(1 cm2), 能够显著减小面积增大带来的效率损失, 体现出 

良好的规模化潜力. 与此同时, 采用浸渍法替代旋涂法进 

行钝化, 也同样取得了优异的效果, 不仅效率超过对照组, 
还显著降低了器件的迟滞现象. 更令人关注的是, 饱和钝化 

策略显著提升了器件的稳定性. 未经封装的器件在65℃、连 

续光照1000 h后, 依然保持了超过80%的初始效率, 而传统 

钝化方法制备的对照组则出现了明显的性能衰减. 这一稳定 

性的提升, 对于钙钛矿太阳能电池的商业化推广尤为关键, 
因为器件的使用寿命和可靠性一直是限制其产业化的主要 

障碍. 
我们提出的饱和钝化方法以“过量钝化剂投放+精准冲 

洗”为核心, 结合FIPA溶剂的特殊氢键作用, 成功解决了传统 

钝化剂用量精确控制的难题, 实现了高效、稳定且普适的界 

面工程. 这种方法不仅适用于多种钙钛矿配方和结构, 也为 

规模化制备提供了坚实的技术保障 [13]. 未来, 结合原位X射 

线光电子能谱、时间分辨光谱等先进表征手段, 深入揭示钝 

化剂、溶剂和钙钛矿晶体之间的实时相互作用, 将有助于设 

计更加智能和自适应的钝化体系.   

图 1 (网络版彩色)FIPA和IPA分子结构示意图, 以及传统钝化(CP)和饱和钝化(SP)操作过程示意图 [13] 

Figure 1 (Color online) Schematic representation of the molecular structure of FIPA and IPA and the processes involved in conventional passivation 
(CP) and saturated passivation (SP) [13]  
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Figure 2 (Color online) Generalizability of SP strategy. (a)–(h) J-V curves of reference device (Ref) and SP-based device under different fabrication 
processes and corresponding histogram inserted in it. (a) Indium tin oxide (ITO)/self-assembled monolayer (SAM)/Cs 0.05FA 0.95PbI 3(PEAI)/LiF/C 60/ 
BCP/Ag, sequential deposition of perovskite in N 2 atmosphere. (b) ITO/SAM/(Cs 0.05FA 0.95PbI 3) 0.8(FAPbBr 3) 0.2(CF 3-PEAI)/LiF/C 60/BCP/Ag, sequential 
deposition of perovskite in N 2 atmosphere. (c) ITO/SAM/(Cs 0.05FA 0.95PbI 3) 0.6(MAPbBr 3) 0.4(CF 3-PEAI)/LiF/C 60/BCP/Ag, sequential deposition of 
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