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摘要： 钙钛矿太阳能电池（PSCs）具有出色的光电转换效率（PCE），但其性能仍受限于钙钛矿/电子传输层

（ETL）界面处的表面缺陷，这些缺陷会严重阻碍电子传输。本文创新性地采用真空热蒸发法在钙钛矿与 ETL
之间引入 LiF 中间层。研究表明，LiF 中的 F−能够与钙钛矿表面的未配位 Pb2+缺陷发生相互作用，形成稳定的

Pb—F 键，从而实现对表面缺陷的高效钝化。该策略改善了薄膜的表面形貌，使界面电子传输效率得到显著

提升。实验结果表明，经 LiF 钝化的 PSCs 的 PCE 从 21.21% 提升至 22.33%，同时器件迟滞指数（HI）明显降低。

在 60 ℃下进行加速老化测试时，LiF 钝化的器件展现出优异的稳定性，经过 820 h 老化后仍能保持 85% 的初始

效率。这项简单可靠、可规模化制备的界面工程策略为开发高效、稳定的 PSCs提供了新的思路。
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Abstract： Perovskite solar cells （PSCs） demonstrate outstanding photoelectric conversion efficiency （PCE）， yet 
their performance remains constrained by surface defects at the perovskite/electron transport layer （ETL） interface， 
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which significantly impede electron transport.  This study innovatively introduces a LiF interlayer between perovskite 
and ETL through vacuum thermal evaporation.  The research reveals that F− in LiF chemically interacts with uncoordi⁃
nated Pb2+ defects on the perovskite surface， forming stable Pb—F bonds that effectively passivate surface defects.  
This strategy enhances the film’s surface morphology and substantially improves interfacial electron transport efficien⁃
cy.  Experimental results show that LiF-passivated PSCs achieve a PCE increase from 21. 21% to 22. 33%， accompa⁃
nied by significantly reduced hysteresis index（HI）.  During accelerated aging tests at 60 ℃ ， LiF-modified devices 
exhibit exceptional stability， retaining 85% of their initial efficiency after 820 h of aging.  This simple， reliable， and 
scalable interfacial engineering strategy provides new insights for developing high-efficiency and stable PSCs.

Key words： perovskite solar cells； vacuum thermal evaporation； interfacial defect passivation

1　引  言

钙钛矿材料优异的光电特性，如高吸光系数、

超长载流子扩散长度和可调带隙等优势，使其迅

速崛起，成为光伏领域的研究热点 [1-3]。在短短十

余年间，钙钛矿太阳能电池（PSCs）的光电转换效

率（PCE）实现了突破性进展 [4]。然而，钙钛矿材料

容易在晶界和表面形成大量的离子空位缺陷，这

些缺陷形成的界面陷阱作为辐射复合中心，严重

制约了 PSCs 的效率提升以及运行稳定性 [5]。更为

重要的是，钙钛矿膜表面的大量缺陷还会在钙钛

矿层与相邻功能层的界面处引发不利的相互作

用，进而对载流子的注入、传输和复合等关键过程

产生显著负面影响 [6-7]。因此，有效的缺陷钝化策

略对于实现高质量的钙钛矿膜至关重要。

当前，单结 PSCs的效率纪录主要由 p-i-n 结构

器件保持；与 n-i-p 结构器件主要依赖含吸湿性掺

杂剂的 Spiro-OMeTAD 不同，无掺杂电荷传输层

（如自组装分子层（SAMs）、NiOx等）在 p-i-n 结构器

件中展现出更优的适用性，其与钙钛矿层之间可

实现良好的能级匹配。具有 SAMs 传输层通过快

速空穴提取和埋底界面高效钝化的双重机制，可

有效抑制光诱导卤化物相分离现象。针对无机

NiOx 中配位不足的 Ni3+缺陷引发的稳定性问题，

可通过 SAM 层或聚合物预处理阻隔钙钛矿与

NiOx薄膜缺陷的相互作用均有助于增强器件稳定

性。然而，该结构在钙钛矿/ETL 界面处存在显著

的界面复合问题，这不仅导致开路电压（VOC）降

低，还会造成显著的功率输出损失。针对这一关

键科学问题，研究人员开发了多种界面改性/钝化

策略，其中含杂原子的有机分子和有机离子盐等

材料体系展现出良好的应用前景。Li等创新性地

采用 2-溴苯乙基碘化铵（2-Br-PEAI）作为钙钛矿/

ETL 之间的界面钝化剂，该钝化材料实现了有效

的缺陷钝化，显著降低了非辐射复合损失，从而同

时提升了器件的 PCE 和稳定性 [8]。Lan 课题组开

发了一种双铵盐协同钝化策略，他们使用丙胺氢

碘（PAI）和 1,3-二氨基丙烷二氢碘（PDADI）对钙

钛矿/ETL 界面进行修饰。研究发现，这两种铵盐

虽不形成新的钙钛矿相，但能直接钝化钙钛矿表

面缺陷，在提升器件效率的同时显著增强了长期

热稳定性 [9]。此外，Zou 等通过在钙钛矿和 [6,6]-苯
基 C61 丁酸甲酯（PC61BM）之间引入四氟对苯二

甲酸（TFTPA）中间层，因其四氟对苯二甲酸酯基

团与 PC61BM 之间的强库仑相互作用，以及 TFTPA
的羧基基团与钙钛矿表面 Pb2+之间的配位效应，

显著促进了电子的传递，同时减少电荷的积累和

复合。这种设计不仅提高了器件的 PCE，还显著

抑制了 HI，同时使器件在高湿度环境下保持了优

异的稳定性 [10]。以上研究成果充分表明，某些有

机分子的特殊官能团结合适当的界面钝化策略，

可以有效抑制表面缺陷复合 [11]，为同时提升 PSCs
的效率和稳定性提供了重要途径。

然而，有机分子或有机离子盐钝化层常采用

溶液法制备，通过将有机组分配制成溶液并涂覆

在钙钛矿薄膜表面形成钝化层。该方法存在两个

显著缺点：其一，涂覆时溶液浓度、涂覆速度等条

件的细微变化会对界面钝化层的厚度产生严重影

响，难以精确控制界面钝化层的膜厚，较大的钝化

层膜厚差异导致了较差的工艺重复性 [12]；其二，钝

化剂溶液在钙钛矿薄膜表面的涂覆过程可能使钙

钛矿薄膜表面微量溶解，对钙钛矿薄膜质量产生

不利影响，进而导致器件光电性能下降 [13]。基于

以上原因，本研究采用真空热蒸发法制备钙钛矿

钝化层。然而，热蒸发工艺中蒸发源需耐受较高

的温度，而有机分子普遍具有较差的热稳定性，在
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沉积过程中有机分子的结构易受破坏。因此，本

文选择无机材料氟化锂（LiF）作为钝化层材料，因

LiF 具有优异的热稳定性，能够耐受高温工艺条

件，在 OLED 等领域有着成熟的工艺和广泛的应

用；且 F−与 Pb2+具有较强的配位作用，可钝化钙钛

矿层的 Pb2+缺陷，降低薄膜缺陷态密度，并抑制

Pb2+迁移 [14-16]。基于上述原理，本研究创新性地采

用热蒸发法在钙钛矿层与 PC61BM 之间引入 LiF
界面钝化层，旨在降低钙钛矿界面的非辐射复合，

提高 PSCs的 PCE 和稳定性。

2　实  验

2. 1　药品与试剂

实 验 材 料 ：ITO 导 电 玻 璃 、纳 米 氧 化 镍

（99. 99%）、[4- (3, 6- 二 甲 基 -9H- 咔 唑 -9- 基) 丁
基] 磷 酸（Me-4PACz，99%）购 自 辽 宁 优 选 ；PbI2
（99. 999%）、碘 化 铯（CsI，99. 99%）、CH3NH3Cl
（MACl，99. 5%）、CH2（NH2）2I（FAI，99. 5%）、

CH3NH3I（MAI，99. 5%）、[6,6]-苯基 C61 丁酸甲酯

（PC61BM，99%）、2,9-二甲基-4,7-二苯基-1,10-菲啰

啉（BCP，99%）购自西安浴日光能；氟化锂（LiF，
99. 99%）、N，N-二甲基甲酰胺（DMF，99. 8%）、氯

苯（CB，99. 5%）、二甲基亚砜（DMSO，99. 9%）、异

丙 醇（IPA，99. 5%）购 自 Sigma-aldrich；苯 甲 醚

（Anisole，99%）购自阿拉丁；无水乙醇（EA，分析

纯）购自国药试剂。以上药品无需进一步提纯。

2. 2　钙钛矿前驱体溶液制备

将 726. 5 mg PbI2、219. 3 mg FAI、22. 8 mg MAI、
19. 5 mg CsI、15 mg MACl 的 混 合 物 溶 于 755 μL 
DMF 与 145 μL DMSO 中。室温条件下在充满氮

气的手套箱中搅拌 12 h，配制成钙钛矿组分为

FA0. 85MA0. 1Cs0. 05PbI3澄清的前驱体溶液。

2. 3　钙钛矿太阳能电池制备

将 ITO 玻璃基底用异丙醇超声清洗 30 min，
然后用氮气吹干，并放入紫外臭氧清洗机（UVO）
中处理 20 min。浓度为 10 mg/mL 的 NiOx 水分散

液在基底上以 3 000 r/min 的转速自旋涂覆 30 s，
然后在 150 ℃下退火 10 min。随后，立即转移至

手套箱内。将浓度为 0. 5 mg/mL 的 Me-4PACz 的

乙醇溶液以 4 000 r/min 的转速自旋涂覆 30 s，然
后在 100 ℃退火 10 min。将钙钛矿前驱体溶液通

过 0. 22 μm 聚四氟乙烯 (PTFE)膜过滤后使用，分

别在 1 000 r/min 下旋涂 10 s 和 5 000 r/min 下旋涂

30 s。在第二步旋涂开始后的第 20 s 时，滴加 150 

μL 的苯甲醚作为反溶剂，然后将得到的薄膜在

120 ℃下退火 15 min。在基底表面真空（≈2×10−4 
Pa）以 0. 01 nm/s 的速率热蒸发沉积厚度为 0. 5 
nm、1 nm 和 1. 5 nm 的 LiF 钝化层。将 20 mg 的

PC61BM 溶解于 1 mL CB 中，得到电子传输层前驱

体溶液，将该溶液以 1 500 r/min 的转速旋涂在 LiF
的基底上。将 0. 5 mg 的 BCP 溶解于 1 mL IPA 中，

将该溶液以 4 500 r/min 的转速动态旋涂于基底

上 。 最 后 ，在 基 底 表 面 真 空（≈2×10−4 Pa）先 以

0. 01 nm/s 速率热蒸发沉积 30 nm 厚度的银，而后

以 0. 05 nm/s 热蒸发沉积厚度约 50 nm 的银电极

层，完成整个器件的制备。为方便起见，自此之后

将所有对比薄膜和器件用“without LiF”表示，经

LiF 处理修饰的薄膜和器件用“with LiF”表示。

2. 4　样品表征

X 射线光电子能谱（XPS）由美国 Thermo Sci⁃
entific K-Alpha仪器用 Al Kα 射线（hν=1 486. 6 eV）
记录。采用扫描电子显微镜（SEM）Hitachi S-4800
对制备的钙钛矿薄膜的形貌进行分析。通过原子

力显微镜（AFM）Keysight Technologies 7500 获得

钙钛矿膜的表面均方根粗糙度（RMS）。利用开尔

文探针显微镜（KPFM）Keysight Technologies 7500
获得钙钛矿薄膜的表面电位差。紫外 -可见分光

光度计（Cary 4000，Agilent Technologies Inc）测定

紫外 -可见吸收（UV-Vis）光谱。稳态荧光光谱

（PL）测量采用激发波长为 465 nm 的荧光光谱仪

（FLS920，Edinburgh）。时间分辨荧光光谱（TRPL）
通过激发波长为 465 nm 的荧光光谱仪（DeltaFlex，
Horiba）测量。采用 ORIEL ique-200测量系统对器

件的外量子效率（EQE）进行测量。使用载流子迁

移率测试仪（PAIOS，Fluxim AG）测量器件的电化

学阻抗（EIS）。采用带有 AM1. 5 太阳光谱滤波器

和 Keithley 2400 源表的太阳模拟器（450 W Mode 
l94023A，Newport）测量器件的电流 -电压（J-V）曲

线。光的强度校准使用美国可再生能源实验室

（NREL）认证的硅太阳能电池进行调整。

3　结果与讨论

本文采用反溶剂法制备钙钛矿吸光层，首先将

钙钛矿前驱体溶液涂覆在 ITO/NiOx/SAMs基底上，

在该步骤后将苯甲醚作为反溶剂滴加在基板中心。

然后，通过退火处理促进溶剂蒸发以及钙钛矿成

核。最后，将该基底通过真空热蒸发法沉积一层LiF
层，作为PSCs的钝化层，步骤流程如图 1（a）所示。
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为了验证 LiF 钝化层的存在并探究其与钙钛

矿薄膜表面的相互作用机制，我们对 without LiF
和 with LiF 的钙钛矿薄膜进行了 XPS 表征分析。

如图 1（b）所示，仅在 with LiF 样品的 XPS 光谱中

检测到 F 1s 特征峰，这直接证实了 LiF 层的成功

引入。为了更深入地了解 LiF 和钙钛矿之间的相

互作用，本文对两种钙钛矿薄膜中存在的元素 Pb、
N 和 I 的 XPS 进行了表征分析。如图 S1 与图 1（c）
所示，N 1s与 I 3d的结合能几乎没有变化，Pb 4f5/2和
Pb 4f7/2轨道的结合能分别从 143. 1 eV 和 138. 3 eV
移至 142. 9 eV 和 138. 1 eV，这种结合能的负移现

象表明 LiF 中的 F 离子与钙钛矿表面的未配位 Pb
离子缺陷发生了相互作用，形成了 Pb—F 键，从而

有效钝化了表面缺陷。

钙钛矿薄膜的表面形貌及厚度对器件的光伏

性能具有重要影响。为了研究 LiF 对钙钛矿薄膜

形貌的调控作用，本文对 without LiF 和 with LiF 中

的钙钛矿层进行了 SEM 表征。图 1（d）~（e）为

without LiF和 with LiF的钙钛矿薄膜表面的 SEM 图

像，插图为粒径统计图，图 S2为钙钛矿薄膜截面的

SEM 图像，可以看出，钙钛矿薄膜厚度为 640 nm，

且呈现出贯通式的柱状晶体形貌，有利于载流子

的传输与收集，进而提高电池的光电性能。与

without LiF 薄膜相比，with LiF 薄膜表面更加平整

致密，且 with LiF 薄膜的平均晶粒尺寸（695 nm）

大于 without LiF 薄膜（630 nm）。这种形貌改善有

利于减少晶界缺陷，为制备高性能器件奠定了基

础。通过 AFM 对薄膜表面形貌进行定量分析（图

1（f）~（g）），与 without LiF 相比，with LiF 中钙钛矿

薄膜的粗糙度在沉积 LiF 后有效降低，RMS 从

26. 7 nm 降低至 22. 9 nm。钙钛矿薄膜表面粗糙

度的降低有利于钙钛矿薄膜与其上界面功能层充

分接触，并对界面载流子传输和缺陷抑制起到积

极作用。为进一步验证这一结果，我们采用 KP⁃
FM 对薄膜表面电位进行了表征。结果如图 S3 所

示，with LiF 薄膜表面电位（0. 15~0 V）较 without 

图 1　（a）With LiF 的制备流程示意图；with LiF 和 without LiF 中（b）F 1s 及（c）Pb 4f 的 XPS 能谱；（d）without LiF 及（e）with 
LiF 的薄膜表面 SEM 图像以及粒径统计图；（f）without LiF 及（g）with LiF 中钙钛矿薄膜的 AFM 图像

Fig.1　（a）Schematic diagram of the fabrication process for with LiF. （b）F 1s and （c）Pb 4f XPS spectra in perovskite layers of 
‘with LiF’ and ‘without LiF’. （d）SEM surface and particle size statistics in （d）without LiF and （e）with LiF. AFM imag⁃

es of perovskite layers of （f） ‘without LiF’ and （g） ‘with LiF’
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LiF 薄膜（0. 25~0 V）更加均匀，这一发现与 SEM
和 AFM 的表征结果相互印证，充分证明了 LiF 修

饰能够有效改善钙钛矿薄膜的表面均匀性。上述

多维度表征结果表明，LiF 修饰策略通过优化薄

膜形貌和表面特性，为实现高效钙钛矿太阳能器

件提供了可靠途径。

为了探究 LiF 对钙钛矿薄膜光吸收性能的影

响，我们进行了 UV-Vis 测试，如图 2（a）所示。两

种 UV-Vis 显示，without LiF 与 with LiF 中的钙钛

矿薄膜吸光性能高度一致，经计算，without LiF 与

with LiF 钙钛矿薄膜的禁带宽度分别为 1. 539 eV
和 1. 541 eV（图 2（b）），仅差 0. 002 eV，该现象说

明 LiF 钝化处理对钙钛矿薄膜的吸光性能几乎

不产生影响。为深入理解 PVK/PC61BM 和 PVK/
LiF/PC61BM 体系中的载流子动力学行为，我们进

行了稳态 PL 测试。图 2（c）的实验结果表明，两

者体系均在 796 nm 处出现了发光峰，但 PVK/
LiF/PC61BM 的 PL 峰 强 度 远 低 于 PVK/PC61BM。

峰强度降低是 LiF 层的引入钝化了深能级缺陷，

降 低 了 非 辐 射 复 合 ，从 而 促 进 了 钙 钛 矿 与

PC61BM 之间的电子转移。在含有电荷传输层的

钙钛矿体系中，PL 荧光强度衰减曲线的快速衰

减部分主要源于传输层的电荷提取作用，而慢速

衰减部分则归因于辐射复合过程。PVK/PC61BM
和 PVK/LiF/PC61BM 体系的 TRPL 光谱如图 2（d）
所示，并利用双指数衰减函数模型（公式（1））绘

制 TRPL 强度衰减曲线，通过公式（2）计算平均

荧光寿命（τave）：

I ( t ) = A1 exp ( )-  τ
τ1

+ A2 exp ( )-  τ
τ2

+ A0，（1）

τave = A1 τ1
2 + A2 τ2

2

A1 τ1 + A2 τ2
， （2）

其中 A1和 A2分别代表快慢衰减组分的占比，τ1和 τ2
则对应快速复合与慢速复合的特征寿命（具体详见

表 S1）。其中，τ1主要关联电荷提取速率及单分子

缺陷主导的复合过程，而 τ2则与非辐射电荷复合机

制密切相关。与 PVK/PC61BM 样品（载流子寿命

477. 91 ns）相比，PVK/LiF/PC61BM 样品的平均载流

子寿命显著降低至 104. 86 ns。这一现象充分说明

LiF 钝化层的引入有效改善了钙钛矿与 PC61BM 之

间的界面接触，显著提高了界面电子传输效率。

为了探究不同厚度 LiF 钝化钙钛矿/PC61BM
界面后对 PSCs 的性能影响，本文制备了结构为

ITO/NiOx/SAMs/PVK/LiF/PC61BM/BCP/Ag 的器件，

并进行了电学性能测试。对不同厚度的 LiF 层制

备的 PSCs 分别命名为 without LiF、0. 5 nm LiF、
with LiF 和 2 nm LiF。通过对比不同厚度 LiF 器件

的 J-V 曲线结果（图 S4）显示，with LiF 器件取得了

最佳 PCE（22. 33%），器件 0. 5 nm LiF（22. 02%）和

2 nm LiF（21. 43%）效率次之，器件 without LiF 效

率最差（21. 21%）。这是由于 LiF 过厚会影响器件

的 FF，从而降低器件的 PCE。而 LiF 过薄时，无法

有效覆盖表面缺陷位点，导致电荷在界面处复合

概率升高，降低开路电压。然后，对 without LiF 和

with LiF 器件进行正反扫 J-V 测量，结果如图 3（a）、

表 S2 所示。without LiF 器件 HI 为 3. 5%，而 with 
LiF 器件 HI 仅为 1%。HI 的降低说明界面累积电

荷减少，载流子传输效率更高，这得益于 with LiF
中钙钛矿薄膜更平整的表面及更低的缺陷密度。

为了验证 LiF钝化策略的可靠性，我们统计了 30个

独立器件的效率分布。结果如图 3（b）所示，with⁃
out LiF 器件的效率主要分布在 17%~21% 之间，而

with LiF 器件的效率则集中在 19%~23% 的更高区

间，这充分证明了 LiF 钝化能够有效提升器件的

平均性能。EQE 测试结果如图 3（c）所示，在 400~

图 2　基于 withou LiF 和 with LiF 中钙钛矿薄膜的（a）UV-Vis 光谱及（b）Tauc 曲线；PVK/PC61BM 功能层的（c）PL 光谱及（d）
TRPL 曲线

Fig.2　（a）UV-Vis spectra and （b）Tauc plots of perovskite films based on ‘without LiF’ and ‘with LiF’. （c）PL spectra and （d）
TRPL decay curves of the PVK/PC61BM functional layers
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800 nm 波长范围内，with LiF 器件表现出更高的

量子效率。主要原因为：LiF 通过化学键合有效

钝化钙钛矿表面未配位的 Pb2+缺陷，抑制非辐射

复合，减少载流子的损失，从而提高了载流子收集

效率。通过积分计算得到的电流密度分别为

23. 01 mA/cm²（without LiF）和 23. 51 mA/cm²（with 
LiF），与 J-V 测试获得的短路电流（JSC）值偏差小

于 1%，证实了测试结果的可靠性。这种电流密度

的 提 升 主 要 归 因 于 LiF 钝 化 增 强 了 钙 钛 矿 与

PC61BM 之间的载流子提取效率。如图 S5 中 Mott-
Schottky 曲线所示，with LiF 器件的内建电位（Vbi=
0. 96 V）明显高于 without LiF 器件（Vbi=0. 84 V），

这源于 with LiF 中钙钛矿/PC61BM 界面更强的电

荷转移能力。此外，with LiF 与 without LiF 暗电流

测试如图 3（d）所示，with LiF 器件的暗电流密度

为 2. 19×10−5 mA/cm2，远 低 于 without LiF 器 件

（2. 624×10−3 mA/cm2），进一步证实了 LiF 钝化层

的引入可以提高钙钛矿与 PC61BM 之间的载流子

传输。为了深入理解器件性能提升的物理机制，

我们进行了光强依赖性 J-V 特性测试，研究 without 
LiF 与 with LiF 器件的载流子复合行为，结果如图

3（e）与图 S6 所示。with LiF 器件的理想因子为

1. 30 kT/q，较 without LiF 器件（1. 39 kT/q）更接近

理想值 1，这表明 LiF 钝化有效提高了光生载流子

的利用率，降低了器件的非辐射复合损失。通过

JSC∝Iα(α 为指数因子）分析 JSC-光强依赖性，其中 α

值越接近 1，载流子非辐射复合越少。图 S6 显示，

with LiF 器件的 α 值从 without LiF 器件的 0. 895 提

升至 0. 924，进一步表明 LiF 的引入降低了陷阱辅

助复合。EIS 测量用于研究电荷动态行为，结果

如图 3（f）所示，奈奎斯特图中圆的半径代表电荷

复合电阻（Rrec），经 LiF 钝化的器件的 Rrec 远高于

未经 LiF 钝化的对照器件，这表明 LiF 钝化层显著

改善了电子提取并显著抑制了载流子复合。

PSCs 的长期稳定性是其产业化应用的关键

因素之一。本研究系统评估了未封装器件在不

同环境条件下的稳定性表现，在 25 ℃氮气手套

箱中和 60 ℃高温氮气环境下分别进行了长期稳

定性测试。如图 4（a）所示，with LiF 展现出显著

提升的稳定性。在室温氮气环境中，with LiF 的

T85 寿命为 960 h，而 without LiF 仅维持 648 h 即衰

减至初始效率的 85%。在 60 ℃高温加速老化实

验中，with LiF 的 T85 寿命延长至 820 h，较 without 
LiF（600 h）有明显提升。以上数据充分证明，LiF

图 3　Without LiF 和 with LiF 的（a）J-V 曲线、（b）PCE 分布统计图、（c）EQE 曲线、（d）暗电流曲线、（e）VOC与光强依赖曲线和

（f）EIS 曲线

Fig.3　（a）J-V curves， （b）statistical distribution of PCE， （c）EQE spectra， （d）dark current curves， （e）VOC dependence on 
light intensity， and （f）EIS curves of ‘without LiF’ and ‘with LiF’
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界面钝化策略能有效增强钙钛矿太阳能电池在

不同环境条件下的稳定性，为延长钙钛矿光伏器

件运行寿命的重要课题提供了重要参考。

4　结  论

本文采用热蒸发技术在钙钛矿与 PC61BM 之

间制备了 LiF 钝化层，成功制备了 ITO/NiOx/SAMs/
PVK/LiF/PC61BM/BCP/Ag 结构的钙钛矿太阳能电

池。实验结果表明，LiF 钝化层不仅降低了钙钛矿

薄膜的表面粗糙度，并通过 F−与 Pb2+的配位作用降

低了钙钛矿薄膜表面缺陷态密度，促进了载流子

的界面传输和电荷的有效提取。这些协同作用使

器件的 PCE 从 21. 21% 提升至 22. 33%，同时 HI 从
3. 5% 降低至 1%。稳定性测试进一步证实，LiF 修

饰的器件在 60 ℃老化条件下 T85寿命从 600 h提升

至 820 h，在氮气环境中展现出更优异的长期稳定

性。这项工作为开发高效稳定的反式钙钛矿太阳

能电池提供了一种简单可靠的界面工程策略。

本文补充文件和专家审稿意见及作者回复内容

的下载地址：http://cjl.lightpublishing.cn/thesisDe⁃
tails#10.37188/CJL.20250142
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