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基于第一性原理的钙钛矿材料空位缺陷研究

袁海东，周　龙，苏　杰，林珍华，常晶晶，郝　跃
（西安电子科技大学 微电子学院，陕西 西安 ７１００７１）

摘要：为了获得优异的钙钛矿材料，本文系统地研究有机无机杂化钙钛矿材料（ＣＨ３ＮＨ３ＰｂＩ３）的电子结构和光学特性，
同时探究了空位缺陷对其光学性质的影响。首先，采用ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ软件构建本征钙钛矿材料的电子结构，并基于广
义梯度近似的方法（ＧＧＡ）和ＰｅｒｄｅｗＢｕｒｋｅｒＥｒｎｚｅｒｈｏｆ（ＰＢＥ）泛函，优化其电子结构并计算本征钙钛矿材料的电学和光学
特性。通过采用范德华力修正，解决了密度泛函理论低估带隙的问题，得到准确的带隙。其次，研究不同的空位缺陷（Ｐｂ
空位和Ｉ空位缺陷）对钙钛矿材料的电子结构的影响，并计算其能带、态密度和光学性质。最后通过对比本征钙钛矿材
料和空位缺陷的钙钛矿材料特性，从微观机理研究空位缺陷对其光学性质的影响。结果表明：本征钙钛矿材料带隙为

１５２ｅＶ，这与实验测得的带隙值基本吻合；同时研究发现Ｐｂ空位缺陷会导致钙钛矿呈偏Ｐ型材料；Ｉ空位缺陷会导致钙
钛矿呈偏Ｎ型材料。空位缺陷能够有效地改变钙钛矿材料的介电函数和光吸收谱，对于钙钛矿材料的研究及在光电器
件领域的应用具有重要的理论价值。
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１　引　言

　　近年来，有机无机杂化钙钛矿材料由于具有
光吸收率强，迁移率高，载流子寿命长，带隙可调

以及加工方式多样等优点，在太阳能电池，ＯＬＥＤ
（ＯｒｇａｎｉｃＬｉｇｈｔＥｍｉｔｔｉｎｇＤｏｉｄｅ），光探测器等领域
中展现出了巨大的潜力，已经成为国内外研究热

点［１７］。尤其在太阳能电池领域，自２００９年首次
报道以来，基于有机无机钙钛矿材料的太阳能电
池能量转换效率已从３８％增加到 ２３７％［８１１］，

已经远远超过商业化所期望的能量转换效率门槛

（１０％），这使得有机无机杂化钙钛矿材料变得更
加具有竞争力。此外，有机无机钙钛矿材料可以
采用溶液法制备，并且可以与印刷工艺相结合，从

而极大地节省生产成本，加快制备周期［１２］。同

时，有机无机钙钛矿材料可沉积于柔性基底，这
进一步拓展了其应用范围［１３１４］。有机无机钙钛
矿材料的分子式符合 ＡＭＸ３（Ａ为有机阳离子，Ｍ
为Ｐｂ，Ｓｎ等阳离子，Ｘ为 Ｉ，Ｂｒ，Ｃｌ阴离子）结构，
通过不同组分和不同元素的掺杂等方式能够有效

地改变其材料特性，例如电荷复合速率，载流子扩

散长度和界面的能级势垒。研究发现通过掺杂

Ｃｌ和Ｂｒ元素能够改变钙钛矿材料的带隙，随着
Ｂｒ比例的提升，其带隙越来越大［１５１８］。目前，为

了避免铅的毒性，钙钛矿材料无铅化已成为钙钛

矿材料研究领域的新热点。研究发现用 Ｓｎ取代
Ｐｂ元素可以有效避免毒性，同时保持相对良好的
器件效率［１９２０］。同时，研究者提出通过掺杂过渡

金属和多价金属阳离子能够有效地改变钙钛矿材

料的电学和光学特性，对于材料薄膜的制备和器

件性能的提升具有显著作用［２１２４］。

目前，相继有研究者报道过量的 ＰｂＩ２能够有
效钝化钙钛矿材料晶界，同时提高器件性

能［２５２６］。Ｈｏｎｇ等人［２７］发现由于钙钛矿材料的本

征点缺陷不会产生间隙态，同时其缺陷态会以自

掺杂方式改变材料的特性，故通过溶液法制备的

多晶钙钛矿薄膜材料可以成为优异的光电材料。

尽管有机无机杂化钙钛矿材料作为新型优异的光

电材料，在光电器件领域具有广泛的研究和应用，

但对于空位缺陷自掺杂钙钛矿材料的电子结构和

光学性质的微观作用机理研究鲜有报道。本文基

于密度泛函理论的第一性原理计算方法，从微观

电子层研究缺陷自掺杂钙钛矿的电子结构和光学

性质，初步揭示其自掺杂对钙钛矿材料性质变化

的微观机理，为钙钛矿材料实验研究提供理论指

导。

２　模型构建和计算方法

　　如图１所示，有机无机钙钛矿是四方结构，其
晶格常数为 ａ＝８７６，ｂ＝８７９，ｃ＝１２９５７，α＝
β＝γ＝９０°［１８］。在本文中，首先构建了１×２×１
超晶胞模型，在超晶胞模型中含有９６个原子，８
个Ｐｂ原子、２４个 Ｉ原子，以及８个ＣＨ３ＣＨ

＋
３分子

团。然后，在本征钙钛矿模型结构的基础上，分别

去掉了一个Ｐｂ原子和Ｉ原子，从而得到了浓度为
１／９６的Ｐｂ和 Ｉ空位缺陷型钙钛矿结构模型，这
与实验中钙钛矿材料所处的较低空位浓度环境条

件相一致，确保了本文结论的适用性。

采用ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ８．０软件的 ＣＡＳＴＥＰ模
块，基于广义梯度近似方法（ＧＧＡ）和 ＰＢＥ泛函，
对１×２×１的超晶胞模型进行结构优化和计算。
结构优化和能量计算选用的平面波截止能量为

５００ｅＶ，Ｋ空间点选用４×３×４，而且考虑采用范
德华力修正和自旋轨道耦合作用（ＳＯＣ）进行能量
计算。同时，每个原子的自洽收敛标准为 １×
１０－５ｅＶ，能量变化范围不超过１×１０－５ｅＶ，晶体
内应力不大于００５ＧＰａ。布里渊区的积分使用
ＭｏｎｋｏｒＰａｃｋ方案进行。计算时每个原子上的力
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不大于０３ｅＶ／ｎｍ。

图１　本征钙钛矿和空位缺陷钙钛矿的电子结构
Ｆｉｇ．１　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｉｎｔｒｉｎｓｉｃｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓａｎｄ

ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓｗｉｔｈｖａｃａｎｃｙｄｅｆｅｃｔｓ

３　钙钛矿的电学特性

３．１　钙钛矿的电子结构
通过对空位缺陷的几何结构进行优化，得到

其超晶胞模型的晶格常数，键长和键角。如表１
所示，本征钙钛矿材料优化模型的晶格常数和实

验值的晶格常数非常符合，说明本文构建的模型

与实验一致，这是后续计算分析的基础。同时也

说明构建的空位缺陷结构非常稳定。对比 Ｐｂ空
位缺陷和本征结构之间的不同，可以看出晶格常

数都变小了，这是因为失去了一个 Ｐｂ原子，存在
一个空位缺陷。同时，因为 Ｐｂ原子的半径较大，
失去Ｐｂ原子后，其晶格变化比较明显，ＰｂＩ的键
长也减小了，在键角方面，因为缺陷的存在，导致

其键角减小了很多。而对于Ｉ空位缺陷钙钛矿的
晶格常数基本未变，ＰｂＩ的键长也没有太大变化。
这是因为Ｉ原子的半径相对较小，虽然失去了一
个Ｉ原子存在一个空位缺陷，但是这种缺陷是可
以被容纳的。但是由于 Ｉ空位缺陷的存在，键角
减小了很多。

表１　本征钙钛矿和空位缺陷钙钛矿的晶格常数、键长和键角
Ｔａｂ．１　Ｌａｔｔｉｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｓ，ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈａｎｄｏｃｔａｈｅｄｒａｌｔｉｌｔｉｎｇａｎｇｌｅｓ（θ）ｏｆ

ｉｎｔｒｉｎｓｉｃｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓａｎｄｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓｗｉｔｈｖａｃａｎｃｙｄｅｆｅｃｔｓ

ａ ｂ ｃ ＰｂＩ θ

本征钙钛矿理论值 ８．８７９ ８．９２９ １２．８２８ ３．１６～３．２８ ２３．０～２７．９
本征钙钛矿实验值 ８．９１ ８．９１ １２．７２５ ３．１５～３．２４ ２３．２～２７．９
Ｐｂ空位缺陷 ８．６２ ８．６５ １２．９１ ３．０２～３．１５ ２４．３～２８．６
Ｉ空位缺陷 ８．７１ ８．７９ １２．９７ ３．２～３．３２ ２６．８～２９．７

　　为了更好地证明本文构建的缺陷体系的稳定
性，需计算出缺陷自掺杂体系的形成能。形成能

的值越小，说明自掺杂体系越稳定，这种自掺杂方

式越可能在晶体中存在。本文计算形成能量的表

达式为：

ΔＥ＝Ｅ（ＣＨ３ＮＨ３ＰｂＩ３）ｖａｃａｎｃｙ－

Ｅ（ＣＨ３ＮＨ３ＰｂＩ３）＋μ（Ｘ）， （１）

其中，Ｅ（ＣＨ３ＮＨ３ＰｂＩ３）ｖａｃａｎｃｙ和 Ｅ（ＣＨ３ＮＨ３ＰｂＩ３）分
别是缺陷体系的总能量和本征钙钛矿材料的能

量，μ（Ｘ）是元素 Ｐｂ、Ｉ的化学能。通过计算得到
不同空位缺陷对应的形成能，如图２所示，可以看
到，Ｐｂ空位和Ｉ空位缺陷钙钛矿材料的形成能都
是负值，形成能越小说明缺陷自掺杂的电子结构

越稳定。

图２　空位缺陷钙钛矿材料的形成能

Ｆｉｇ．２　Ｆｏｒｍａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｆｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓｗｉｔｈｖａｃａｎｃｙ

ｄｅｆｅｃｔｓ

３．２　本征钙钛矿材料的能带和态密度
通过优化和计算本征钙钛矿材料结构，对比

考虑ＳＯＣ作用和采用范德华力修正两种计算方
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图３　本征钙钛矿材料的能带图
Ｆｉｇ．３　Ｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｉｎｉｔｉａｌｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓ

法的计算结果，并给出其对应的能带结构图，如图

３所示。由图３可知，本征钙钛矿材料是直接带
隙半导体，其禁带宽度为１５２ｅＶ，与实验值１５７
ｅＶ基本相近。由于 Ｐｂ２＋是重金属离子，在理论
计算中需要考虑 ＳＯＣ，才能够准确计算能带变化
以及进行其他物性研究。然而，考虑 ＳＯＣ后，计
算得到的带隙仅为 ０５７ｅＶ，远远低于实验值。
这主要是因为传统的密度泛函理论近似计算不能

准确描述重金属离子的 ｆ态，进而导致所计算的
钙钛矿材料的禁带宽度偏低。准确的带隙值对于

材料物性分析非常重要，但考虑ＳＯＣ的作用后，其

计算量增大很多，计算成本也将增加很多。针对

这一问题，本文通过采用 ＧＧＡＰＢＥ的方法和范
德华力修正，得到准确的带隙值，同时采用范德华

力修正能够节约计算成本和时间。更重要的是，

可以看到不管是否考虑ＳＯＣ的作用，两者的能带
变化和趋势是一致的，所以对于其物性研究没有

影响。因此，为了在准确的带隙下研究钙钛矿材

料特性，本文采用范德华力修正，以得到更加准确

的带隙。本征钙钛矿材料导带顶的最低点同价带

顶最高点位于同一 Γ点，说明钙钛矿材料是直接
带隙的宽禁带半导体材料。

为了进一步研究钙钛矿的微观机理，需要结

合能带图和态密度图，详细分析电子对能级的贡

献。图４是计算出的本征钙钛矿材料的态密度
图。结合能带图和态密度分析，可明显看出价带

的３个主要区域，以及位于费米能级以上的１７
～３８ｅＶ的导带区域。价带区域的能级很窄，非
常缓慢平滑，而导带区域较宽，波动较大，这表明

导带中的电子有效质量很小，非局域密度起着很

大的作用，组成导带的原子轨道组分是高度可扩

展的。在计算得到的能带图中导带部分则主要是

来源于Ｐｂ６ｐ态电子和Ｉ５ｓ态电子的杂化作用。

图４　本征钙钛矿材料的态密度
Ｆｉｇ．４　Ｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｆｏｒｉｎｔｒｉｎｓｉｃｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓ
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从图中可以清楚地看出，Ｐｂ６ｐ态电子容易跃迁
到Ｉ５ｓ态，导致 Ｉ位局域态密度中心向低能级移
动，表明钙钛矿材料具有很强的离子特性，且共价

键的相对作用较弱，所以钙钛矿材料是混合键型

化合物。

从态密度图可以看出，上价带区 Ｐｂ６ｓ态电
子与Ｉ５ｐ态电子的重叠程度非常大，表明 Ｐｂ６ｓ
态电子和Ｉ５ｐ态电子在上价带区发生非常强烈
的电子轨道杂化。而在下价带和偏远价带区域，

Ｐｂ６ｓ态电子和 Ｉ５ｐ态电子重叠的部分比上价带
区域小很多，这表明 Ｐｂ６ｓ态电子和 Ｉ５ｐ态电子
在下价带区域内杂化程度比较低。

３．３　空位缺陷钙钛矿的能带和态密度
基于前面本征钙钛矿能带的分析，采用范德

华力修正，得到相应的空位缺陷自掺杂钙钛矿的

能带图，如图５所示。由图５可知，Ｐｂ空位缺陷
型钙钛矿材料，在失去一个 Ｐｂ原子后，其费米能
级下移进入价带，形成偏 Ｐ型钙钛矿材料；相反，
对于Ｉ空位缺陷钙钛矿材料，失去一个 Ｉ原子后，
其费米能级上移进入导带，形成偏 Ｎ型钙钛矿材
料。同时，本文也计算考虑 ＳＯＣ作用后得到的能
带图。通过对比发现，在 ＳＯＣ作用下，导带会下
移，其带隙会比准确带隙偏低，这是由于传统

ＧＧＡ方法低估了带隙。尽管如此，采用范德华力
修正后，其带隙明显得到提升，同时其价带和考虑

ＳＯＣ价带的变化趋势基本一致，也说明空位缺陷
自掺杂能带图的准确性。

图５　空位缺陷钙钛矿的能带图
Ｆｉｇ．５　ＢａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｐｅｒｏｖｓｋｔｉｅｓｗｉｔｈＰｂａｎｄＩｖａｃａｎｃｙｄｅｆｅｃｔｓ

　　为了进一步探究空位缺陷对钙钛矿能带的影
响，本文计算出了Ｐｂ、Ｉ空位缺陷钙钛矿材料的态
密度图，如图６所示。对于 Ｐｂ空位缺陷，可以明
显看到费米能级进入价带，进一步证明Ｐｂ空位缺
陷属于Ｐ型材料。同时，其导带区域（２～４ｅＶ）

主要是由Ｐｂ的ｐ态和Ｉ的ｓ态电子贡献；对于上
价带区域（－４～０ｅＶ）则主要是由Ｉ的ｐ态和 Ｐｂ
的ｓ态电子贡献；而下价带区域部分（－８～－６
ｅＶ）主要是由Ｐｂ的ｓ态和Ｉ的ｐ态电子的杂化作
用形成的。通过分析态密度，其变化趋势和能带
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基本是一致。

图６　空位缺陷钙钛矿的态密度图

Ｆｉｇ．６　ＤｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｆｏｒｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓｗｉｔｈＰｂａｎｄＩｖａｃａｎｃｙｄｅｆｅｃｔｓ

３．４　空位缺陷钙钛矿的差分电荷密度图
分别计算并绘出本征钙钛矿和空位缺陷钙钛

矿的差分电荷密度图，如图７所示（彩图见期刊
电子版），进一步论证各个原子的电子得失能力。

在本征钙钛矿中，Ｐｂ和 Ｉ原子的电荷与纯离子的
相互作用有显著偏差，表明 ＰｂＩ有共价键和离子
键的组合，这也可以解释为何 Ｐｂ６ｓ、６ｐ电子和 Ｉ
的５ｓ电子在价带顶部有一个共价键。差分电荷
图中，Ｐｂ原子周围是黄色，表明 Ｐｂ易失去电子，Ｉ
附近是蓝色表明其易得到电子，颜色深浅表明得

失电子能力的强弱。结合上文的态密度图可以看

出，本征钙钛矿材料的总态密度主要是 Ｐｂ６ｐ态
电子和Ｉ５ｓ态电子的贡献。

对于Ｐｂ空位缺陷钙钛矿材料，Ｐｂ有失去电
子的趋势；Ｉ原子有得到电子的趋势，其主要得失
的都是ｓ和ｐ态电子，Ｐｂ原子ｓ和ｐ态得到电子，
Ｉ原子ｓ和ｐ态失去电子。差分电荷密度图中，明
显缺失了一个Ｐｂ原子，Ｐｂ失去电子，Ｉ得到电子，
正好和电荷分布的分析相符合。

对于Ｉ空位缺陷钙钛矿材料，Ｐｂ有失去电子
的趋势，但是与本征钙钛矿相比，其失去电子能力

较低，同时Ｉ原子也有得到电子的趋势，相比于本
征钙钛矿，其能力也较低。主要的得失电子变化

都是ｓ和ｐ态电子，ｄ态都没有变化。同样，在差
分电荷密度图中，明显缺失了一个 Ｉ原子，Ｐｂ失
去电子，Ｉ得到电子，正好和电荷分布的分析相符

合。

图７　本征钙钛矿和空位缺陷钙钛矿的差分电荷密

度图

Ｆｉｇ．７　Ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｉｎｔｒｉｎｓｉｃｐｅｒｏｖｓ

ｋｉｔｅｓａｎｄｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓｗｉｔｈｖａｃａｎｃｙｄｅｆｅｃｔｓ

４　钙钛矿的光学特性

　　此外，本文计算了Ｐｂ和Ｉ空位缺陷型钙钛矿
材料的光学性质，其理论部分源自固体光学公式。

使用线性响应的光介电常数来更好地描述固体的

宏观光学响应函数。在这里，ε１、ε２表示介电函数
的实部和虚部。通过使用 ＫｒａｍｓＣｌｏｎｉｓｈ色散关
系和直接转移概率的定义，可以很容易地导出介

电函数的实部、虚部、吸收系数、反射系数和能量

损失。

这里直接给出相应的推导结果：

３５０１第５期 　　　　袁海东，等：基于第一性原理的钙钛矿材料空位缺陷研究



ε１ ＝１＋Ｃ２
Ｖ，Ｃ
∫ＢＺｄ３Ｋ２２π

｜ｅ·ＭＣＶ（Ｋ）｜
２

［ＥＣ（Ｋ）－ＥＶ（Ｋ）］
× ３

［ＥＣ（Ｋ）－ＥＶ（Ｋ）］
２－２ω２

， （２）

ε２ ＝
Ｃ１
ω２Ｖ，Ｃ∫ＢＺｄ

３Ｋ２２π
｜ｅ·ＭＣＶ（Ｋ）｜

２×δ［ＥＣ（Ｋ）－ＥＶ（Ｋ）－ω］， （３）

Ｉ（ω）＝槡２（ω）［ε１（ω）
２－ε２（ω）槡

２－ε１（ω）］
１
２， （４）

Ｒ（ω）＝（ｎ－１）
２＋ｋ２

（ｎ＋１）２＋ｋ２
， （５）

Ｌ（ω）＝ε２（ω）［ε
２
１（ω）＋ε

２
２（ω）］． （６）

上式中，导带和价带分别用 Ｃ和 Ｖ表示，第一布
里渊区用 ＢＺ表示，是狄拉克常数，Ｋ为空间倒
格矢，ω为角频率，｜ｅＭｃｖ（Ｋ）｜

２为动量矩阵元。上

述公式是理论分析晶体能带结构和光学性质的主

要依据，其反映的内容是电子跃迁引起的光谱发

光机理。这种分析方法可以用来表征材料的物理

性质，并可以与物理相互作用过程中的微观电子

结构和微观模型相结合。

图８　钙钛矿材料的光学特性

Ｆｉｇ．８　Ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅｓ

　　图８（ａ）为计算得到的本征钙钛矿和Ｐｂ、Ｉ空
位缺陷钙钛矿介电函数虚部，从图中可以看出，本

征钙钛矿材料的虚部有３个主要的峰值，这些峰
分别出现在３０、７０和１４７ｅＶ。在３０ｅＶ处的
峰主要由远离价带顶部的 Ｐｂ６ｓ态与高价带底部
的Ｉ５ｐ态之间的光学跃迁引起；在７０ｅＶ的峰值
是由于价带顶部的Ｐｂ６ｓ态和上价态 Ｉ５ｓ态之间
的电子跃迁引起的；在１４７ｅＶ处的峰值是由于
价带顶部的Ｐｂ６ｓ态和导带顶部的Ｉ５ｐ态之间的
跃迁引起的。而 Ｐｂ、Ｉ空位缺陷钙钛矿的介电函
数图中则出现４个峰，且相比本征钙钛矿材料而
言，其在近红外区域有明显的峰。这个峰主要是

由于费米能级进入导带或价带，电子更容易发生

跃迁所导致的。在７ｅＶ和１４７ｅＶ附近的峰基
本没有变化，相反，在３ｅＶ附近，空位缺陷钙钛矿
的峰则有明显提升，这主要归因于Ｐｂ原子和Ｉ原

子之间的光学跃迁，包括 Ｐｂ６ｐ和 Ｉ的５ｓ态电子
之间的跃迁。这可以从图６中的Ｐｂ空位缺陷和Ｉ
空位缺陷钙钛矿分态密度中看到。

图８（ｂ）为本征、Ｐｂ、Ｉ空位缺陷钙钛矿
材料的光学吸收谱。从图中可以明显看出，本征

钙钛矿材料的光吸收峰分别位于 ３７ｅＶ和
８８ｅＶ。且本征钙钛矿材料的光吸收边约为
１５２ｅＶ，这与图３中所计算的带隙相对应，即价
带顶的电子跃迁至导带底所需要的能量。当存在

Ｐｂ或 Ｉ空位缺陷时，其吸收边发生明显的蓝移，
这一结果与介电函数虚部的变化相对应。值得注

意的是，在０６７ｅＶ的地方存在一个近红外区间
隙带隙。这应该主要是由于费米进入导带或价

带，部分电子更容易跃迁，所以在近红外区域出现

小的吸收峰。
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５　结　论

　　本文基于第一性原理计算研究了空位缺陷自
掺杂对钙钛矿电子结构及光学性质的影响，从微

观电子层次解释自掺杂对钙钛矿的电学和光学性

质的影响机制。研究表明通过采用范德华力修

正，解决密度泛函理论的低估带隙的问题，得到与

实验值相近的禁带宽度值 １５２ｅＶ。同时，研究
发现空位缺陷能够改变钙钛矿的材料特性，Ｐｂ空

位缺陷会导致钙钛矿材料呈现 Ｐ型属性；而 Ｉ空
位缺陷会导致钙钛矿材料呈现 Ｎ型属性。在光
学方面，空位体系会增大其介电函数，同时在近红

外区域出现一个小的吸收峰。此外，由于缺陷态

自掺杂作用，其吸收谱会出现蓝移现象。通过研

究分析发现，空位缺陷自掺杂作用对钙钛矿的光

学特性具有较好的调控作用，对于钙钛矿的物性

研究及其在光电器件领域的应用具有重要的理论

价值。
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作者简介：

袁海东（１９９５—），男，重庆忠县人，硕士
研究生，２０１８年于西安电子科技大学获
得学士学位，现于西安电子科技大学攻

读硕士学位，主要从事钙钛矿太阳能电

池方面的研究。Ｅｍａｉｌ：ｆｉｎａｌｅｒ１２３＠
１６３．ｃｏｍ

常晶晶（１９８８—），男，河南三门峡人，教
授，２０１０年６月于四川大学获得学士学
位，２０１４年于新加坡国立大学获得博士
学位，毕业后继续在新加坡国立大学从

事博士后研究工作。２０１５年通过“华山
学者”菁英人才计划加入西安电子科技

大学微电子学院。２０１６年入选国家“青
年千人”人才计划。主要研究方向：１．
有机及氧化物晶体管的制备及应用。

２．有机及钙钛矿太阳能电池的相关研
究。３．柔性印刷电子的制备及应用。
Ｅｍａｉｌ：ｊｊｉｎｇｃｈａｎｇ＠ｘｉｄｉａｎ．ｅｄｕ．ｃｎ
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