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反式钙钛矿太阳能电池氧化物埋底界面层研究进展
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摘要： 钙钛矿太阳能电池因光电转换效率提升迅速、制备工艺灵活而受到广泛关注，其中反式结构（p-i-n 型）

具有可低温制备、迟滞效应较小、运行稳定性较好及与叠层器件适配性强等优势。随着器件效率不断提高，空

穴传输层与钙钛矿层之间的埋底界面逐渐成为影响效率和稳定性的关键区域。该界面影响钙钛矿薄膜成核

生长、缺陷分布、能级匹配、载流子提取及非辐射复合过程，因此需要通过引入功能层进行调控。氧化物材料

具备良好的化学稳定性、界面能级适配性和表面可功能化特征，能够改善埋底润湿性、调节界面接触、钝化界

面缺陷并提升器件稳定性。本文综述反式钙钛矿太阳能电池氧化物基埋底界面层的研究进展，重点分析氧化

铝和氧化硅在多孔绝缘接触、固定电荷钝化、局域介电接触、光学调控、应力缓释及复合功能化等方面的作用，

对其他氧化物界面层仅作简要提及。
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Abstract： Perovskite solar cells have attracted extensive attention owing to their rapidly increasing power conver⁃
sion efficiency and solution processability.  Among various device architectures， inverted p-i-n structures offer dis⁃
tinct advantages， including low-temperature processing， negligible hysteresis， superior operational stability， and ex⁃
cellent compatibility with tandem devices.  As device efficiency continues to advance， the buried interface between 
the hole transport layer and the perovskite layer has gradually become a critical region affecting both efficiency and 
stability.  This interface strongly affects perovskite nucleation and crystal growth， defect distribution， energy level 
alignment， charge extraction， and non-radiative recombination， highlighting the necessity of functional interfacial en⁃
gineering.  Oxide materials， featuring excellent chemical stability， favorable interfacial energy level alignment， and 
tunable surface functionalities， can improve wettability at the buried interface， optimize interfacial contact， passiv⁃
ate interfacial defects， and enhance device stability.  This review summarizes recent progress in oxide-based buried 
interfacial layers for inverted perovskite solar cells， with emphasis on the roles of aluminum oxide and silicon oxide in 
porous insulating interfacial contacts， fixed-charge passivation， localized dielectric contacts， optical management， 
stress relaxation， and multifunctional integration.  Other oxide interfacial layers， such as hafnium oxide， magnesium 
oxide， and zirconium oxide， are briefly discussed.
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1　引  言

太阳能电池是太阳能利用中较为直接且具

备规模化应用基础的技术之一。经过长期发展，

晶体硅电池已具备成熟的产业体系，并在商业光

伏市场中占据主导地位。然而，晶硅电池进一步

提效仍受工艺复杂度、制备能耗和成本等因素限

制，新型薄膜光伏材料因此受到关注 [1-2]。在新型

薄膜光伏材料中，钙钛矿材料兼具强光吸收、载

流子输运能力强、带隙可调和低温制备等特点，

不仅可用于构筑高效单结电池，也可作为与晶硅

电池匹配的叠层顶电池 [3-6]。在组分设计、成膜技

术和界面调控等方面持续优化的推动下，钙钛矿

太阳能电池的光电转换效率已快速提升 [7-10]。其

中，p-i-n 结构具有低温制备、迟滞小和运行稳定

性较好等优势，并与柔性器件及钙钛矿 /硅叠层

电池具有良好的工艺适配性，已成为高效单结器

件的重要结构之一，也是叠层电池中的关键组成

部分 [11-14]。

在反式器件中，空穴传输层与钙钛矿吸光层

之间的埋底界面直接影响前驱体溶液铺展、钙钛

矿成核结晶、底部缺陷分布和载流子输运 [15]。若

埋底接触不理想，界面处容易出现局部空隙、覆盖

不均、能级失配和应力集中等问题，进而诱发非辐

射复合和电荷传输损失，最终导致开路电压、填充

因子和长期稳定性下降。在高效反式器件中，自

组装单分子层（self-assembled monolayers，SAMs）
因厚度薄、寄生吸收低、偶极可调和能级调节能力

强，已成为常用的空穴传输层。然而，SAMs 的组

装质量容易受到分子间作用力、基底结合位点、溶

剂环境和成膜条件影响。部分 SAM 分子在溶液

中可能发生预聚集，成膜后也可能出现覆盖不足

或取向不均等问题 [16]。在后续钙钛矿前驱液沉积

过程中，以 DMF 和 DMSO 为代表的强极性溶剂可

能扰动弱结合位点上的 SAM 分子，使局部锚定和

界面连续性受到影响 [17]。若 SAM 覆盖不够致密，

这些缺陷难以被充分屏蔽，容易引发漏电流和非

辐射复合 [18]。此外，氧化镍（NiOx）作为目前反式

钙钛矿电池中商业化应用最成熟的无机 p 型空穴

传输层，凭借高空穴迁移率、合适的价带能级和优

异的热稳定性，已支撑单结器件认证效率突破

26% 并进入中试量产阶段，其表面通常存在氧空

位、未配位金属离子等缺陷，且具有显著的表面吸

水性，易在环境中吸附水分子并解离生成化学反

应性羟基，不仅可能与钙钛矿发生界面氧化还原

反应生成 NiI2 和 I2 等副产物，羟基还会直接诱发

钙钛矿的质子化分解，加速界面降解。由此可见，

仅依赖有机空穴传输层仍难以充分解决埋底界面

的覆盖、缺陷和稳定性问题，引入更可控的埋底功

能层进行辅助调控已成为重要思路。

在这一背景下，化学稳定、表面易修饰且具有

绝缘钝化特征的氧化物材料，为反式器件埋底界

面调控提供了新的选择。氧化物埋底层通常引入

于空穴传输层与钙钛矿吸光层之间，可通过改善

基底润湿、调控钙钛矿成核结晶，钝化界面缺陷和

释放应力等方式，降低非辐射复合并提升器件稳

定性。同时，部分绝缘氧化物在适当厚度或局域

分布条件下，可形成局部钝化接触，在抑制界面复

合的同时尽量避免对空穴提取造成明显阻碍 [19-22]。

如图  1 所示，氧化物埋底层的作用涉及润湿与成

膜、缺陷钝化、能级调节、电荷提取、复合抑制和稳

定性提升等多个方面。

图 1　反式器件埋底界面调控示意图

Fig.1　Schematic diagram of buried substrate interface regulation for inverted devices
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其中，Al2O3和 SiO2是目前研究较为集中的两

类代表性氧化物材料 [23]。Al2O3 主要用于多孔绝

缘接触、界面润湿改善 [21]和区域选择性调控 [24-26]；

SiO2则更多用于局域介电调控、光学管理、界面支

撑和表面功能化复合 [27-30]。此外，HfO2、MgO 和

ZrO2等氧化物也在分子锚定、离子阻挡、缓冲保护

和绝缘桥接等方面展现出应用潜力 [31-33]。本文重

点围绕 Al2O3和 SiO2两类核心氧化物埋底层展开，

系统梳理其代表性研究进展，深入剖析其界面调

控作用机制，并讨论其界面调控作用机制和未来

发展方向。

2　埋底界面调控概述

p-i-n 型钙钛矿太阳电池的埋底界面是影响

薄膜生长、能级衔接和载流子提取的重要区域。

围绕这一界面，后文将从空穴传输层的发展、埋底

界面对薄膜和器件性能的影响，以及氧化物埋底

层的调控思路三个方面进行梳理。

2. 1　反式器件空穴传输层的发展

p-i-n 型钙钛矿太阳电池通常由透明导电电

极、空穴传输层、钙钛矿吸光层、电子传输层和金

属电极组成。由于空穴传输层位于器件底部，其

能级结构、表面润湿性和缺陷会影响空穴提取、

前驱体溶液铺展和钙钛矿薄膜生长。早期反式

器件多采用 PEDOT:PSS 作为空穴传输层，该材料

可低温成膜，工艺简单，但其酸性、吸湿性及能级

匹配不足等问题会影响埋底界面稳定性，不利于

器 件 电 压 和 长 期 稳 定 性 的 提 升 [34-36]。 为 解 决

PEDOT:PSS 的固有缺陷，PTAA、NiOx 等第二代空

穴传输材料相继被开发用于构建更稳定的底部

空穴选择接触。 PTAA 具有较好的空穴传输能

力，但成本较高且表面偏疏水，容易影响钙钛矿

前驱体溶液的均匀铺展 [37]；NiOx 具有较好的无机

稳定性和空穴选择性，但其表面氧空位、未配位

金属离子及界面反应，仍会导致复合损失 [38-41]。

随着反式器件效率持续提升，对界面损失控制的

要求日益严苛，SAMs 作为第三代空穴传输材料

逐渐成为高效单结器件的主流选择 [42]。SAMs 厚
度薄、寄生吸收小，分子结构和端基可调，可通过

分子偶极和界面相互作用优化能级排列与载流

子提取，有利于提高开路电压并降低界面损失。

然而，SAMs 的覆盖完整性、分子排列有序性以及

对后续溶剂处理的耐受性，仍会影响埋底界面和

钙钛矿薄膜质量 [43]。因此，在 SAM 或 NiOx/SAM 底

部接触基础上引入功能层，有望进一步改善反式

器件埋底界面。

2. 2　埋底界面对薄膜生长和器件性能的影响

钙钛矿薄膜的生长并非只是由体相结晶过程

决定，埋底界面也会对前驱体铺展和初始结晶产

生直接影响 [44]。空穴传输层表面的润湿性、平整

性和化学状态会改变成核位点分布及晶粒生长取

向。均一、平整且接触良好的埋底界面，有利于形

成连续致密的钙钛矿薄膜，并减少底部空隙和孔

洞；相反，若界面润湿不足或局部接触不连续，薄

膜结晶过程中容易出现成核位点分布不均、晶粒

生长取向分散和底部缺陷积累等问题 [45-46]。此外，

退火及后续工作条件下的热应力也会影响埋底区

域的结构稳定性。钙钛矿与基底之间的热膨胀失

配可能引发晶格应变、空隙和位错等结构缺陷，并

为离子迁移和界面退化提供通道 [47-48]。

埋底界面形成的结构差异还会进一步影响器

件中的电荷提取与复合过程，较低的界面缺陷密

度通常有利于减少陷阱态捕获，降低光生载流子

在底部界面的非辐射复合概率。若埋底界面存在

能级失配、缺陷态或接触不连续，光生载流子容易

在底部界面发生非辐射复合，从而造成开路电压

损失 [49]。在电荷传输方面，界面接触不均会造成

局部传输受阻，缺陷或空隙区域也可能形成漏电

路径，使器件串联电阻升高或并联电阻降低，进而

影响填充因子和输出稳定性 [50]。因此，较理想的

埋底界面应具备合适的能级衔接、低缺陷密度和

均匀连续的接触，并尽量接近欧姆接触特征，同时

保持一定的机械稳定性。基于这些认识，界面功

能层的设计需要同时考虑成膜调控、缺陷钝化和

接触优化，以提升反式钙钛矿太阳电池的效率、稳

定性和性能重复性 [51]。

2. 3　氧化物埋底层的材料特征与设计思路

氧化物材料在钙钛矿光伏中的应用最初并非

作为传统意义上的电荷传输层，而是凭借其优异

的化学稳定性、结构调控能力和界面修饰作用参

与器件构筑。早期研究表明，氧化物介电层可通

过空间限域、界面缺陷调控和形貌优化等方式改

善钙钛矿薄膜质量，并逐渐发展为重要的界面调

控策略。Lee 等在 2012 年提出介观超结构太阳能

电池体系，以介孔 Al2O3作为惰性绝缘支架替代传

统 n 型介孔 TiO2，证明宽带隙氧化物虽不参与电

荷传输，但可通过空间限域作用支撑钙钛矿活性
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层生长，并减少金属氧化物表面缺陷引起的界面

复合损失，推动了绝缘氧化物在钙钛矿器件中的

应用 [52]。随后，Ball 等进一步发展了低温制备的

Al2O3介孔支架，发现绝缘氧化物不仅能够改善基

底表面形貌和薄膜覆盖情况，还可通过调节界面

物化性质影响钙钛矿结晶动力学，提高薄膜质

量 [53]。随着反式钙钛矿电池的发展，Chen 等将介

孔 Al2O3 引入 NiO 基反式器件中，通过构建 NiO/
Al2O3 复合埋底界面，利用 Al2O3 的绝缘特性减少

底部电极与钙钛矿层之间的直接接触，降低界面

漏电流和非辐射复合，为氧化物埋底界面层在反

式器件中的应用提供了重要基础 [54]。

基于埋底界面对成膜和电荷输运的影响，功

能层材料需要同时满足界面稳定、缺陷钝化和选

择性载流子传输等要求。Al2O3、SiO2 等宽带隙绝

缘氧化物通常具有良好的化学稳定性、较低电导

率及优异的绝缘特性，其表面富含可进一步修饰

的羟基或其他活性位点，可用于调控埋底界面的

化学结合状态、润湿行为及电荷复合过程 [55-56]。在

反式器件中，氧化物埋底层可通过局部绝缘阻隔

和有效接触面积调控，降低底部界面的非辐射复

合损失错误错误!未找到引用源未找到引用源。。，也可通过调节表面润湿性和粗

糙度改善前驱体铺展与成核过程 [57]。

从设计思路看，氧化物埋底层并非单纯用于

界面阻隔，而是通过改善底部接触、调节结晶过程

和降低界面复合来发挥作用。在常见一步法成膜

过程中，溶剂挥发、反溶剂萃取和基底润湿性差异

容易导致薄膜垂直方向上的结晶不均一，埋底区

域因此更容易受到基底粗糙度和局部成核势垒等

因素影响，进而形成底部空隙和缺陷富集 [58-59]。针

对这些问题，氧化物纳米颗粒或超薄氧化物层可

填补局部间隙、改善接触连续性并降低界面缺陷

密度。同时，Al2O3、SiO2 等材料还可通过固定电

荷、局域介电环境或表面功能化，改变界面附近的

载流子浓度分布，降低电子与空穴在缺陷区域的

复合概率，从而减弱底部非辐射复合。通过表面

接枝或复合改性引入氨基、巯基、氟基等基团后，

氧化物埋底层还可增强对未配位 Pb2+、卤素空位

等缺陷的作用，并进一步拓展到应力缓释、光学调

控和叠层界面适配等方面 [27]。基于上述特征，不

同氧化物埋底/界面层在功能定位上存在差异，典

型氧化物及其代表性作用如图  2 所示。

3　氧化铝埋底层研究进展

Al2O3具有化学稳定性好、带隙宽和电导较低

等特点，是较早被引入反式钙钛矿太阳电池埋底界

面调控的氧化物材料。由于 Al2O3近似绝缘，相关

研究多通过多孔结构、纳米颗粒分布或超薄原子层

沉积（atomic layer deposition，ALD）层来控制其作

用区域，以降低界面复合并避免明显阻碍电荷传

图 2　典型氧化物埋底界面层及其主要功能示意图［24，29，60，31-32］

Fig.2　Schematic diagram of typical oxide buried substrate interfacial layers and their main functions［24，29，60，31-32］
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输。其中，多孔结构和纳米颗粒修饰多基于溶液法

构筑，工艺简便且制备成本低；而 ALD 技术凭借自

限制反应带来的原子级厚度控制能力，成为实现原

子尺度界面精准调控的核心技术。超薄 ALD-

Al2O3还可兼顾界面调控与稳定性提升。本节将从

多孔绝缘接触、纳米颗粒成膜调控和 ALD-Al2O3选
择性界面调控三个方面进行梳理。围绕 Al2O3埋底

层的构筑方式和功能拓展，其界面调控策略已呈现

出由局部绝缘接触向成膜调控、精细电荷调节及光

学与电学协同设计逐步演进的趋势，如图  3所示。

3. 1　多孔绝缘接触与非辐射复合抑制

在反式钙钛矿太阳电池中，埋底界面既负责

空穴选择性提取，也容易因缺陷和接触不理想引

发非辐射复合。低电导界面层可以降低复合损

失，但若其阻隔作用过强，空穴提取将受到影响，

器件容易在开路电压提高和填充因子维持之间出

现权衡。因此，Al2O3埋底层设计的关键并不是单

纯增强界面阻隔，而是在降低非辐射复合的同时

保留有效的空穴传输通道。

多孔绝缘接触为这一问题提供了新的解决思

路。Peng 等率先提出多孔 Al2O3绝缘接触结构，通

过调控 Al2O3纳米片的岛状生长，在底部界面形成

带有随机纳米尺度开口的绝缘区域。该结构通过

Al2O3 覆盖区域减少钙钛矿/空穴选择层的直接接

触面积，并由钙钛矿填充的开口区域承担空穴提

取，从而避免载流子必须穿过绝缘层进行隧穿传

输。相关结果表明，约 25% 的 Al2O3覆盖比例即可

同时改善开路电压和填充因子，使 p 型接触处的

表面复合速度明显降低，器件效率提升至 25. 5%，

并在 85℃热老化和连续光照最大功率点跟踪测试

中表现出更好的稳定性 [24]。

从机制上看，多孔 Al2O3的优势并不只是化学

钝化，而是通过调节底部界面的空间接触方式来

降低复合损失。Al2O3 分布区域削弱了钙钛矿与

空穴选择层之间的直接复合接触，未覆盖的开口

位置则保留载流子提取通道，使原本可能阻碍传

输的绝缘材料在局部接触结构中发挥复合抑制作

用 [24]错误错误!未找到引用源未找到引用源。。。该团队后续进一步提出多孔微

米级 e-Al2O3 岛状结构，将 Al2O3 局部接触拓展为

兼具界面钝化和光管理功能的埋底结构。该结构

由表面修饰 Al2O3纳米片经静电共组装形成，多孔

通道允许钙钛矿渗入，使低折射率结构与有效电

荷传输得以兼容。同时，e-Al2O3 可调节局部光场

分布，增强光耦合和光子回收，在抑制非辐射复合

的同时提升器件的光管理能力 [26]。由此可见，多

孔 Al2O3埋底层的功能已由单一的复合抑制，进一

步拓展到接触面积调控和光场分布调节，为同时

兼顾界面复合、电荷提取和光管理提供了新的设

计思路。

图 3　Al2O3埋底层界面调控策略的演进示意图［24，22，26，25，61-62］

Fig.3　Schematic diagram of the evolution of interface regulation strategies with Al2O3 buried substrate layers［24，22，26，25，61-62］
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3. 2　Al2O3纳米颗粒调控润湿、成膜和界面均匀性

Al2O3 纳米颗粒不仅可用于构筑多孔绝缘接

触，也可通过调节润湿和成核过程改善埋底成膜

质量。SAMs 虽然具有寄生吸收低和能级可调等

优势，但部分 SAM 表面偏疏水，钙钛矿前驱液在

其表面容易出现润湿不足、液膜收缩和覆盖不连

续等问题。对于喷涂等液滴沉积工艺，这种润湿

不足会影响连续湿膜形成，进而使薄膜出现孔洞、

间隙或厚度不均。Cassella 等通过在 Me-4PACz 表
面引入 Al2O3 纳米颗粒，改善了 SAM 表面的润湿

性，使喷涂钙钛矿薄膜的连续性和均匀性得到

提升 [63]。

在常规平面反式器件中，Al2O3纳米颗粒还可

调节基底平整性和 SAM 组装质量。Pan 等提出

Al2O3-NPs/SAM/Al2O3-NPs 的 ASA 结构，其中底部

颗粒填补 FTO 微观沟槽，改善 SAM 分布均匀性；顶

部颗粒提高基底平整性和润湿性，减少埋底空隙，

并促进 α相钙钛矿成核和薄膜结晶，使器件效率达

到 26. 31%，认证效率为 26. 01%[64]。这说明 Al2O3
纳米颗粒不只是改善前驱液润湿，还可同时调节基

底平整性、SAM覆盖均匀性和钙钛矿结晶过程。

需要注意的是，Al2O3纳米颗粒自身的团聚会

形成局部绝缘聚集体，破坏局部接触结构，进而影

响空穴提取和钙钛矿结晶。Li 等采用 2-ATCl 对
Al2O3纳米颗粒进行分子引导改性，通过增强颗粒

间静电排斥抑制团聚，同时增强 SAM 亲水性、钝

化界面缺陷并释放晶格应变，使器件认证效率达

到 26. 42%[25]。在此基础上，Al2O3 颗粒的应用进

一步延伸到复杂基底适配和气相辅助成膜调控。

一方面，Al2O3颗粒既可改善全纹理硅表面的湿膜

覆盖和成核均匀性，促进溶液法钙钛矿在纹理表

面的连续覆盖 [65]。另一方面，Al2O3 颗粒也可作为

局域异质成核位点，调节蒸镀无机前驱层的形貌

和取向，促进后续有机卤盐扩散和前驱体充分转

化 [21]。Perera 等则表明，Al2O3 纳米颗粒还可通过

提高电子均匀性和捕获 I2 延缓 Me-4PACz 器件老

化 [19]。由此可见，Al2O3 纳米颗粒的作用已从润湿

和成膜调控，拓展到颗粒分散、复杂基底适配和界

面稳定性提升。

3. 3　ALD-Al2O3固定电荷钝化与区域选择性调控

与前述多孔结构和纳米颗粒修饰主要依赖溶

液分散、旋涂和退火成膜不同，原子层沉积可通过

自限制表面反应实现 Al2O3超薄层的精确沉积，在

多个关键性能维度上与溶液法形成显著互补。在

厚度控制方面，ALD 可实现单原子层精度（~0. 1 
nm）的线性调控，能够精确制备 1-5 nm 的超薄钝

化层；而溶液法受限于成膜机理，厚度通常难以控

制在 10 nm 以下，且大面积器件边缘厚度偏差可

达 15% 以上。在保形性方面，ALD 的自限制反应

特性使其能够实现三维结构的共形覆盖，完美贴

合基底表面的微观起伏；而溶液法易产生台阶覆

盖不全和边缘堆积问题，难以修饰复杂形貌的界

面。在工艺重复性上，ALD 批次间厚度偏差可控

制在 2% 以内；但受限于沉积速率（通常<0. 1 nm/
s）和设备投资成本，其大面积量产效率目前仍低

于溶液法。低温 ALD 沉积的氧化铝薄层在部分

文献中也写作 AlOx，以强调其非化学计量或无定

形特征；因此，下文涉及具体研究时沿用相应文献

中的表述。由于 Al2O3具有低电导特性，这种厚度

控制有助于在界面钝化与空穴提取之间取得平

衡，而这也是常规溶液法较难精确实现的。Xiao
等在 NiOx/SAM 复合底接触上采用低温 ALD 引入

Al2O3 层，改善了界面接触和载流子复合行为 [66]。

更具代表性的是，Yang 等将 ALD-AlOx 引入 NiOx/
钙钛矿埋底界面，提出固定电荷诱导的物理钝化

策 略 。 从 物 理 机 制 上 看 ，该 钝 化 效 应 可 基 于

Shockley-Read-Hall（SRH）表面复合模型进行理

解。界面非辐射复合速率与界面缺陷态密度以及

电子、空穴浓度分布密切相关，而 AlOx 中的负固

定电荷可通过产生界面电场调节异质结附近的载

流子浓度分布，使电子与空穴发生空间分离，从而

降低界面电子-空穴复合概率，实现无需完全消除

缺陷态的场效应钝化。实验测得，AlOx 中的负固

定电荷密度约为 -7. 43×1011 cm-2，可有效调节界面

附近载流子分布，降低界面非辐射复合损失，使器

件开路电压较对照组提升 60 mV 以上，光电转换

效率达到 22. 5%[23]。该固定电荷钝化效应高度依

赖 AlOx 层厚度均匀性，过厚会阻碍空穴传输，过

薄则难以形成有效电荷调控作用，而 ALD 技术的

精确厚度控制是实现该策略的关键。针对 NiOx/
SAM 体系中 SAM 覆盖不完整以及暴露位点易诱

发界面复合的问题，Zhang 等提出了区域选择性

原子层沉积（AS-ALD）调控策略 [22]。该方法利用

ALD 自限制生长过程中不同表面的反应活性差

异，通过暴露 NiOx 表面羟基促进成核，而 SAM 烷

基端基抑制沉积反应，实现超薄 AlOx在缺陷区域
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的选择性生长，同时保留 SAM 区域的空穴传输能

力。该策略可有效钝化界面缺陷，并通过 AlOx负

固定电荷调节界面电场，抑制 Ni4+相关副反应，改

善埋底界面结晶过程，最终使器件冠军效率提升

至 26. 41%，同时提高大面积组件性能和长期运行

稳定性。与传统溶液法整体成膜方式相比，ALD
基于表面反应选择性，可实现局域缺陷区域的沉

积调控，为界面精准修饰提供了新的途径。

除埋底界面外，ALD-AlOx也可用于钙钛矿上

界面调控。在反式器件中，钙钛矿与 C60之间的接

触界面容易产生非辐射复合，并限制开路电压提

升。Artuk 等在钙钛矿/C60 界面引入 ALD-AlOx 保

形超薄层，降低界面复合并提升开路电压，该策略

由单结器件进一步拓展到钙钛矿/硅叠层电池 [67]。

Fang 等采用 ALD-AlOx/PDAI2 双层钝化策略，进一

步调节钙钛矿/C60 界面能级、降低缺陷密度并抑

制离子迁移，使工业硅底叠层器件获得较高效率

和运行稳定性 [68]。此外，Kedia 等从钙钛矿/空穴

传输层界面出发，表明超薄 ALD-Al2O3 可作为双

向扩散阻挡层，抑制卤素外迁和传输层降解产物

进入钙钛矿，从而缓解钙钛矿非晶化 [69]。

总体来看，Al2O3埋底层的研究已从多孔绝缘

接触和纳米颗粒成膜调控，发展到 ALD 尺度下的

固定电荷钝化与区域选择性沉积。溶液法制备的

多孔结构与纳米颗粒更适用于界面接触调控与润

湿性改善，工艺简便且易于规模化；而 ALD 技术

则更适用于原子级精度的界面钝化与精细电荷调

控，具备溶液法所不具备的高精度界面控制能力。

二者技术优势互补，共同构成了多层次的界面调

控技术体系。后续仍需关注 Al2O3 低电导特性带

来的传输限制，在复合抑制和空穴提取之间取得

平衡。在此基础上，SiO2由于表面硅羟基丰富、颗

粒结构易调和功能化空间较大，也逐渐被用于埋

底填充、应力缓释及复合功能界面构筑。

4　氧化硅埋底层研究进展

SiO2具有制备方法成熟、成本较低、颗粒尺寸

可调和表面易修饰等特点，是近年来用于埋底界

面调控的一类重要氧化物材料。相比 Al2O3 在多

孔绝缘接触和固定电荷调控方面的代表性应用，

SiO2 更常依托颗粒堆积、介孔骨架和表面功能化

调节底部接触形貌，并利用其良好的化学稳定性、

光学透明性和表面可修饰特征实现界面优化。其

表面丰富的硅羟基也便于进一步引入功能基团，

从而将作用由局域介电接触拓展到结构支撑、应

力缓释和表面功能化协同设计。图  4 总结了不同

图 4　SiO2埋底层结构设计与界面调控示意图［27，29，57，70-71］

Fig.4　Schematic diagram of structural design and interface regulation of SiO2 buried substrate layers［27，29，57，70-71］
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SiO2 埋底界面层的结构设计与界面调控策略，包

括 SiO2 纳米颗粒构筑的局域介电接触结构、SiO2
骨架辅助的埋底支撑结构、SiO2 基复合界面层以

及用于叠层器件中的界面调控设计。根据不同应

用需求，SiO2可通过颗粒尺寸、空间分布及表面功

能化方式调节界面接触状态，实现缺陷钝化、应力

释放、光学调控和载流子输运优化等作用。图中

WBG（wide-bandgap）表 示 宽 带 隙 钙 钛 矿 ，NBG
（narrow-bandgap）表示窄带隙钙钛矿，HTL（hole 
transport layer）和 ETL（electron transport layer）分

别表示空穴传输层和电子传输层，ISC（island-like 
silica coating）表示岛状二氧化硅涂层结构。

4. 1　局域介电接触与光学调控

SiO2 在埋底界面中的一类重要作用，是通过

颗粒阵列或岛状分布形成局域介电接触，在部分

区域以绝缘介电相降低钙钛矿与底部传输层之间

的直接复合接触，同时在未覆盖区域保留有效载

流子提取通道。从作用原理来看，该结构通过调

节绝缘区域与导电区域的空间分布，降低钙钛矿

与底部传输层之间的直接接触，从而减少界面复

合损失，同时保证载流子的有效提取。其设计关

键在于控制绝缘区域的特征间距小于钙钛矿薄膜

中载流子的扩散长度，使载流子能够通过横向迁

移到相邻导电区域完成传输，避免绝缘区域对电

荷收集过程产生明显影响。与连续致密绝缘层容

易阻碍载流子传输不同，这类离散 SiO2 结构可减

少钙钛矿与底部传输层的直接接触，降低界面非

辐射复合，同时保持连续的电荷传输路径，从而在

复合抑制与载流子传输之间取得平衡。

该局域介电接触设计同样适用于其他氧化

物体系。Li 等在反式器件埋底界面引入 Al2O3 纳
米颗粒，将其作为介电调控层和成膜辅助结构。

Al2O3 颗粒能够填充界面空隙、改善埋底界面形

貌，并减少界面缺陷引起的复合损失；同时，颗

粒之间保留的间隙为载流子传输提供连续通

道。实验结果表明，该改性使器件开路电压由

1. 02 V 提升至 1. 14 V，进一步说明氧化物局域

介电结构在不同界面体系中的应用潜力及性能

改善作用 [72]。

除电学调控外，SiO2 还具有低折射率和良好

透光性，可通过抗反射、散射增强和局部光场调节

提高器件的光利用效率。早期研究表明，外表面

SiO2纳米球抗反射层能够降低宽波段反射损失并

提升短路电流，说明 SiO2 纳米结构在折射率调节

和光散射方面具有应用基础 [71]。在此基础上，若

将 SiO2 引入器件内部界面，则其局域介电接触与

光学调控可以进一步耦合发挥作用。

类似的局域介电接触和光学调控思路也可

在 钙 钛 矿 /电 子 传 输 层 埋 底 界 面 中 得 到 体 现 。

Zhang 等近期在 SnO2 表面构筑岛状 SiO2 涂层，较

系统地展示了这一思路。该结构利用离散 SiO2
岛状分布形成梯度折射率剖面，有效提高电子传

输层的宽波段透光率，同时通过局域绝缘相实现

抗反射与界面钝化的协同作用。相关表征结果

显 示 ，岛 状  SiO2 将 SnO2 层 的 平 均 透 过 率 从

85. 8% 提升至 88. 87%，同时可降低界面氧空位

缺陷浓度，使  SnO2 表面氧空位占比从 24. 67% 降

至 18. 86%，还能改善钙钛矿成膜均匀性并促进

晶粒生长。最终器件短路电流由 24. 61 mA·cm−2

提 升 至 25. 85 mA·cm−2，效 率 由 22. 49% 提 升 至

24. 43%[70]。这说明 SiO2 在埋底界面中的作用并

不局限于单一光学增益，而是在局域介电接触基

础上实现了光管理、缺陷钝化与载流子提取过程

的协同优化。

4. 2　埋底支撑、应力缓释与界面强化

SiO2在埋底界面中不仅可发挥局域介电接触

作用，还可通过纳米颗粒或介孔骨架提供局部结

构支撑，缓解结晶和退火过程中产生的界面应力，

并增强底部接触的机械稳定性。相较于连续平面

接触，离散分布的 SiO2 结构可缓释薄膜收缩引发

的应力集中，减少底部空隙生成，改善埋底界面的

结合状态。

针对埋底界面的空隙与应力瓶颈，SiO2 常与

有机钝化组分协同实现力学支撑与缺陷钝化的双

重增益。Wen 等针对可规模化刮涂器件中 SAM/
钙钛矿界面的微米尺度间隙问题，引入 SiO2 纳米

球与 4F-PEACl 组成的埋底复合结构。SiO2 纳米

球作为机械增强单元缓解界面应力、缩减埋底间

隙，配合 4F-PEACl 的界面钝化作用，同步提升了

界面结合力与载流子输运性能 [29]。

在此基础上，介孔 SiO2 骨架可提供更充分的

结构支撑与界面调控能力。Wang 等将巯基功能

化介孔 SiO2 引入叠层器件锡铅钙钛矿的埋底界

面，提出兼具支撑与钝化作用的超结构骨架，可有

效抑制底部空隙形成，释放残余应力，改善埋底区

域结晶质量与界面附着力，降低缺陷诱导的载流
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子损失 [27]。该结构调控思路还可拓展至复杂纹理

基底，Zhang 等在工业纹理硅表面引入 SiOx 纳米

球，通过填充金字塔谷底优化界面形貌，提升

SAM 层覆盖均匀性与钙钛矿沉积质量，降低深纹

理表面的接触损失，改善谷底区域埋底界面的结

合稳定性 [57]。由此可见，SiO2 在埋底界面中的作

用已由传统介电颗粒进一步拓展到复杂基底适配

条件下的支撑、应力调节和界面强化。

4. 3　表面功能化及复合功能层设计

除局域介电接触和结构支撑外，SiO2 表面丰

富的羟基位点也赋予其较强的表面修饰能力，使

其能够作为分子锚定载体和复合界面构筑单元。

通过与分子选择层或功能化组分协同设计，SiO2
不仅能够改善埋底界面的结合稳定性，还可进一

步调节界面缺陷状态、分子排列方式以及载流子

选择性传输特征，实现多功能界面调控。

Luo 等提出了基于 SiOx 纳米颗粒的体相纳米

异质界面策略，用于改善分子选择层与导电基底

之间的接触状态。研究表明，SiOx 纳米颗粒可增

加分子层与基底之间的有效接触面积，增强分子

锚定作用，并改善分子堆积方式，使传统平面接触

转变为更稳定的纳米异质界面，从而提升器件运

行稳定性 [30]。类似地，Xie 等将胶体 SiO2纳米颗粒

与 4PADCB 分子结合，构建无机-有机杂化空穴传

输界面。SiO₂表面的羟基位点可为 4PADCB 分子

提供锚定位点，减少分子聚集并提高界面覆盖均

匀性；同时，纳米颗粒在界面中起到结构支撑作

用，有助于缓解钙钛矿生长过程中的局部应力，

改善薄膜结晶质量和界面结合稳定性。该杂化

界面有效提升了器件的光伏性能和长期运行稳

定性 [73]。

此外，巯基功能化介孔 SiO2 骨架以及与钝化

分子协同修饰的 SiO2 纳米结构也表明，SiO2 表面

功能化能够进一步拓展其在埋底界面中的应用范

围 [27,29]。总体来看，SiO2在埋底界面中的作用已由

单一的局域介电调控逐渐拓展至分子锚定、结构

增强和复合功能层构筑。相比 Al2O3，SiO2在颗粒

结构调节、表面化学修饰以及工艺兼容性方面具

有更高灵活性，因此在埋底填充、界面强化和多功

能复合设计中展现出较大的应用潜力。

4. 4　不同氧化物埋底调控策略的器件性能对比

为系统量化不同氧化物埋底界面层的性能优

化效果，本节对近年来具有代表性的氧化物埋底

界面调控策略及器件性能进行汇总对比。表  1 整

理了代表性工作的器件构型、钙钛矿带隙以及冠

军光伏性能参数（Jsc、Voc、FF 和 PCE），直观呈现不

同氧化物界面设计策略对器件性能提升的影响及

其性能水平。

表 1　不同氧化物埋底界面层调控策略下反式钙钛矿太阳能电池性能对比

Tab. 1　Photovoltaic performance comparison of inverted perovskite solar cells with different oxide-based buried interfacial layers
参考文献

［18］
［21］

［24］

［25］

［26］

［27］

［29］

［30］
［70］
［73］

器件结构

ITO/NiOx/Me-4PACz+PC/FAPbI3/C60/BCP/Ag
ITO/Me-4PACz/Al2O3 NPs/FACsPbIxBr3/DAI+PDAI2/

LiF/C60/BCP/Ag
ITO/Me-4PACz/Al2O3 PIC/perovskite/C60/BCP/Ag

ITO/SAM/2-ATCl-Al2O3/perovskite/C60/BCP/Ag
ITO/Me-4PACz/e-Al2O3/perovskite/PDADI/C60/ALD-

SnOx/Ag
ITO/Me-4PACz/MSN-SH/WBG perovskite/C60/SnOx/Au/

PEDOT：PSS/MSN-SH/NBG perovskite/C60/BCP/Ag
ITO/SAM/SiO2+4F-PEACl/perovskite/C60/ALD-SnO2/Cu

ITO/SiOx-MeO-2PACz/perovskite/C60/BCP/Ag
ITO/SnO2/ISC/FAPbI3/Spiro-OMeTAD/Ag
ITO/SiO2-4PADCB/FAPbI3/C60/BCP/Ag

钙钛矿

带隙/eV
1. 55
1. 70

1. 55

1. 55

1. 53
WBG≈1. 80
NBG≈1. 25

1. 50

1. 53
1. 52
1. 53

器件

类型

p-i-n
p-i-n

p-i-n

p-i-n

p-i-n
Tande

m
p-i-n

p-i-n
n-i-p
p-i-n

Jsc/
mA·cm-2

25. 88
20. 92

25. 08

26. 38

26. 47

16. 30

26. 16

26. 20
25. 85
26. 57

Voc/V
1. 175
1. 223

1. 208

1. 189

1. 200

2. 180

1. 177

1. 180
1. 155
1. 187

FF/%
82. 54
83. 00

84. 37

84. 88

85. 19

83. 40

84. 40

85. 60
81. 8

86. 77

PCE/%
25. 09
21. 23
25. 56

（认证 24. 90）
26. 63

（认证 26. 42）
27. 30

（认证 27. 00）
29. 60

（认证 29. 50）
26. 00

（认证 25. 69）
26. 50

（认证 26. 30）
24. 43
27. 35

（认证 26. 92）
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5　结  论

综上，氧化物埋底界面层已成为反式钙钛矿

太阳电池界面工程的重要研究方向。通过局域

绝缘接触、固定电荷调控、结构支撑与表面功能

化等多重作用路径，氧化物材料在改善埋底成膜

质量、抑制界面复合、提升器件稳定性方面展现

出显著优势。其中，Al2O3更侧重多孔绝缘接触构

建、纳米尺度成膜调控与原子级界面钝化，在复

合抑制与精细界面调节方面表现突出；SiO2 则依

托工艺成熟、成本较低、结构可设计性强与表面

易修饰的优势，在局域介电接触、应力缓释、埋底

缺陷填充及复合功能层设计方面具备更高的应

用灵活性。

当前氧化物基埋底界面层研究仍面临若干

共性挑战。一方面，氧化物层厚度、介电特性及

空间分布对界面钝化效果和载流子传输行为的

影响规律尚未完全明确，不同结构形式的氧化

物界面层在抑制复合与保证电荷输运之间的作

用边界仍缺乏系统认识。例如，多孔绝缘接触、

固定电荷调控和表面功能化等策略均可有效降

低界面复合损失，但其实际作用效果往往受到

氧化物形貌、界面化学状态以及钙钛矿材料体

系等多种因素共同影响，相关调控规律仍有待

进一步厘清。另一方面，化学官能团钝化、缺陷

填充、应力调节以及光学调控等作用通常同时

发生，不同因素对器件性能提升的具体贡献仍

难以准确区分，目前主要依赖多种表征手段进

行综合分析，缺少能够对界面调控效果进行统

一评价的方法。

近年来，随着反式钙钛矿太阳能电池向高

效率、柔性化及规模化应用方向发展，氧化物基

埋底界面层的应用也逐渐由实验室小面积器件

拓展至柔性器件和大面积组件，在改善界面接

触质量、调节薄膜生长过程以及提升器件运行

稳定性方面展现出良好的应用前景 [74-75]。然而，

面向实际应用需求，氧化物埋底界面层仍需进

一步解决大面积制备过程中膜层覆盖均匀性、

复杂基底适应性、机械可靠性以及长期运行环

境下稳定性等问题。未来研究不仅需要进一步

深化对氧化物界面作用行为的认识，明确介电

调控、缺陷钝化、应力缓释及载流子传输等因素

对器件性能的影响规律，同时也应加强其在柔

性器件、大面积组件和实际工作条件下的应用

验证，推动氧化物埋底界面层从实验室性能优

化向面向应用的界面设计发展，为高效率、高稳

定性反式钙钛矿太阳能电池的进一步发展提供

可靠的界面调控方案。
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