项目公示信息（自然科学奖）
一、项目名称：高性能钙钛矿半导体材料及其高效太阳电池
二、提名者及提名意见
提名单位：陕西省物理学会
提名意见：
针对太阳电池衬底缺陷密度大、迁移率低、加工温度高等问题，开展了低温电荷传输材料和载流子输运机制的研究，研究了缺陷钝化机制，发展了极性分子构建载流子输运的桥梁，提高电荷收集效率的策略，有效提升了太阳电池效率；发展了固态离子液体电荷传输材料，揭示了载流子输运、界面缺陷钝化、结晶调控等方面的机制，获得了当时柔性钙钛矿电池的最高效率；发展了新型结晶调控策略，获得了大晶粒钙钛矿薄膜，实现了当时柔性电池的最高效率。以上研究兴起了离子液体在钙钛矿电池里应用和柔性钙钛矿太阳电池两个热点研究领域，推动了太阳电池器件物理的研究和新型材料的开发，受到了国际同行的一致好评。5篇代表作均成为ESI高被引论文，总引2000次。研究成果多次被包括诺贝尔奖提名人和多国科学院院士等的赞誉。
该项目在钙钛矿太阳电池，特别是柔性钙钛矿电池及光电子器件工作机制、新型柔性光电子材料方面取得了突破性的进展，相关成果为高性能柔性光电子器件的设计和开发提供了理论和实验指导，开创了离子液体在钙钛矿电池里应用的热点研究领域，兴起了柔性钙钛矿电池研究热潮，得到了国内外同行的高度赞扬，具有很好的学术影响力。
成果材料齐全、规范，无知识产权纠纷，人员排序无争议，符合陕西省自然科学奖提名条件，特提名为陕西省自然科学奖一等奖。
三、项目简介
柔性光电子器件具有独特的优势如轻便、便携、可弯曲等特性，在可穿戴设备、便携电子器件、实时监控器件等领域具有重要的应用前景，成为备受关注的国际前沿课题。然而，在柔性高分子衬底上，各功能层只能低温加工，导致材料结晶性差、缺陷密度高、载流子迁移率低等问题。突破低温加工限制，成为获得高性能光电子器件的瓶颈性难题。为此，本项目针对性提出基于界面修饰兼具抑制电子-空穴复合与高效电荷输运相结合策略，为破解制约高性能光电子器件的瓶颈性难题提供了有效途径，取得的创新性研究成果如下：
（1）发现了非晶二氧化钛材料特殊的能级结构和载流子输运特性，特别是有利于载流子抽取的低费米能级，为发展基于非晶态二氧化钛电荷传输层的高性能钙钛矿太阳电池提供了理论依据和材料基础。
（2） 发现了离子液体功能基团优异的电荷传输性能，揭示了表面功函调控机制，降低了钙钛矿薄膜电子陷阱态密度，有效抑制了I-V曲线迟滞，成功发展了基于离子液体电荷传输层同时实现异质界面区缺陷钝化与载流子高效抽取策略，实现了高性能柔性钙钛矿电池的低温加工。
（3） 发现了乙二胺四乙酸（EDTA）调控钙钛矿生长及钝化与电荷传输层异质界面缺陷的协同作用机制，即羧基可有效钝化二氧化锡表面缺陷、抑制界面载流子复合、提高载流子迁移率、加速钙钛矿中光生电子抽取；氨基可与钙钛矿晶体骨架配位、调控钙钛矿生长、增大钙钛矿晶粒尺寸、降低异质接触界面的缺陷态密度。依此发展了基于EDTA修饰二氧化钛电荷传输层策略，获得了当时平面钙钛矿太阳电池的最高效率21.34%，引领国际先进水平。
（4）基于S---Pb键对钙钛矿结晶的调控作用，发展了烷基硫醇提升钙钛矿薄膜结晶性策略，获得了大晶粒优质钙钛矿薄膜材料，实现了当时柔性钙钛矿电池器件最高效率18.4%，引领领域的研究与发展。
以上系列成果发展了兼具抑制电子-空穴复合与高效电荷输运的界面修饰策略，建立了有效调控结晶生长的化学动力学机制，解决了材料结晶性差、缺陷密度高、载流子迁移率低等限制高性能光电子器件的瓶颈性难题，为设计制备高性能钙钛矿电池功能层提供了理论指导和实用途径。
因此受到了国内外研究人员的广泛关注和高度评价，上述工作均为“Web of Science”高被引论文，被引用2000余次，其中两篇论文引用超过500次。鉴于研究团队在领域的突出贡献，受邀在《Angewandte Chemie International Edition》撰写综述论文“Recent Advances in Flexible Perovskite Solar Cells: Fabrication and Applications”；受邀在中国能源类顶级期刊《Journal of Energy Chemistry》发表综述论文“Flexible perovskite solar cells based on green, continuous roll-to-roll printing technology”。黄维院士在《ACS Energy Letters》对该工作高度赞扬道：“2015年，刘课题组在国际上首次将离子液体应用到钙钛矿太阳能电池领域，揭示了离子液体对二氧化钛及钙钛矿的双重钝化作用机制和载流子输运增强机制：获得了高达19.62%的平面太阳电池器件，开创了一个活跃的研究领域”。钙钛矿太阳电池鼻祖、英国牛津大学Snaith教授在《Nature》对该工作赞扬“离子液体引入到钙钛矿电池领域，有效提高了器件性能”。国际光电子器件专家、罗马大学Brown教授在《Energy Environmental Science》评述道“通过界面工程，获得了20-22%的能量转换效率”。国际光电领域知名专家沙特国王科技大学Stefaan De Wolf教授在《Advanced Materials》论文中评述道“通过对c-TiO2进行离子液体改性，可以缓解J-V曲线滞后，并可获得高达19.4%的能量转换效率”。香港大学Wallace教授在《Advanced Materials》上评述道“刘团队发展了硫施主与铅形成螯合物，降低了结晶速率，获得了大晶粒钙钛矿薄膜，实现了高达18.40%的能量转换效率”。
目前，团队已经将修饰电子传输层策略应用于产品研发，并进入小规模盈利的试产试销阶段。
四、客观评价
本项目的研究成果受到了广泛的关注和高度评价，研究中所采用的策略已发展成为该领域的标准方法。目前研究论文引用次数超过2000次，引用者包括许多材料和光电器件领域著名专家领导的研究团队，如钙钛矿太阳能电池鼻祖、诺贝尔将提名专家Henry J. Snaith, Nam-Gyu Park教授等。
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	Shengzhong Liu
	1
	无
	教授
	陕西师范大学
	陕西师范大学
	总体规划、提出设想
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	副教授
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	器件设计
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	主要贡献
	作为本项目的依托单位，陕西师范大学为项目的顺利完成并取得优异成绩做出了重要贡献，主要表现为：

1）组织并完成了项目策划和实施工作；

2）为项目的顺利实施提供了人力资源与优质的工作环境与场所；

3）提供了本项目所需的设备、能源、图书资料和数据库等资源。

	
	

	
	

	
	

	
	


八、完成人合作关系说明

本项目完成人为：Shengzhong Liu、杨周、杨栋、冯江山，均为陕西师范大学教师。团队成员共同完成成果-“高性能钙钛矿半导体材料及其高效太阳电池”的相关工作。
Shengzhong Liu、杨周、杨栋参与了“磁控溅射非晶TiO2薄膜的研究”。其中杨栋（第1作者）、杨周和刘生忠（通讯作者）共同合著了代表性论文1。
Shengzhong Liu、杨周、杨栋参与了“离子液体电荷传输层”。其中杨栋（第1作者）、杨周和刘生忠（通讯作者）共同合著了代表性论文2。
Shengzhong Liu、杨周、杨栋参与了“离子液体钝化异质界面”。其中杨栋（第1作者）、杨周和刘生忠（通讯作者）共同合著了代表性论文3。
Shengzhong Liu、杨栋、冯江山参与了“双功能分子修饰异质界面”。其中杨栋（第1作者和通讯作者）、冯江山和刘生忠（通讯作者）共同合著了代表性论文4。
Shengzhong Liu、杨栋、、杨周参与了“调控柔性钙钛矿薄膜晶体生长”。其中冯江山（第1作者）、杨周、杨栋（通讯作者）和刘生忠（通讯作者）共同合著了代表性论文5。
