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“钙钛矿”源于钛酸钙(CaTiO3)的矿物名，它是

一类分子通式为ABX3的化合物，其中，A代表二价

金属离子，B代表四价金属离子。立方相或正交相的

钙钛矿呈现出铁电性，比如，钛酸钡(BaTiO3)就是

一种铁电或压电材料1)。所有钙钛矿化合物中，都含

有以铜氧化物为结构单元的高温超导氧化物2)。这些

钙钛矿化合物由金属离子和氧原子组成，通过物理

方法制造（如烧结法）3)。对金属离子进行修饰，以

及改变金属离子的比例，可以控制钙钛矿的物理性

质。除了氧化物型钙钛矿，卤化物型钙钛矿也十分

常见。

钙钛矿太阳能电池是有机-无机钙钛矿的应用之

一11-15)，其可以利用三维立方钙钛矿[(MeNH3)MX3]

制备。钙钛矿太阳能电池的研究中也包括了甲脒阳

离子16)和铯阳离子17)对A位的掺杂效应。Wakamiya

等 人 最 近 开 发 出 一 种 即 用 型 钙 钛 矿 前 体 ，

MeNH3I/PbI2-DMF复合物，通过溶液法可以构造出

一种非常统一的晶状薄膜18)。近来，对钙钛矿太阳

能电池的研究引起了众多关注。这类太阳能电池的

光电转化效率高于其它的有机太阳能电池(OPV)和

染料敏化太阳能电池(DSSC)，并且利用溶液法即可

低成本的进行制造。

另一方面，可以用有机铵替代A位上的阳离

子。这样即用化学方法得到了一种钙钛矿化合物。

这种钙钛矿化合物含有有机组分，因此被称为“有机

-无机钙钛矿化合物”。其中的金属离子通常为锡或

铅 4 , 5 )。 此 类 钙 钛 矿 化 合 物 的 分 子 通 式 为

[(RNH3)mMXn]，通过对金属(M)、卤素(X)以及有机

基团(R)的修饰，可以对其物理性质进行精确控制。

其中，锡钙钛矿的导电性相对较好6)，而铅钙钛矿的

光学特性则相对更好7)。另外，对卤素进行化学修饰

还可以控制带隙8)。不同的卤化鎓盐、金属卤化物，

及其混合的比例，都可以改变卤素的构成比例。有

机基团(R)通常为甲基、长链烷基、苯基、苄基、苯

乙基等。有机基团的不同控制着钙钛矿化合物的结

构。例如，R=甲基的钙钛矿化合物[(MeNH3)MX3]，

具有三维立方结构9)。而R=CnH2n+1(n≥2)的钙钛

矿化合物，呈二维层状结构，并且烷基的长度可以

改变层间的距离10)。
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