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摘  要 

利用SCAPS-1D软件构建glass/FTO/PCBM/CsPbI3/GO/Au钙钛矿太阳能电池结构。通过该软件研究了钙

钛矿层缺陷密度，GO掺杂浓度以及GO/CsPbI3、CsPbI3/PCBM界面缺陷对器件性能的影响。优化后器件

的光电转换效率为24.79%，通过理论研究为提高钙钛矿太阳能电池的光电效率提供了理论支持。 
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Abstract 
The glass/FTO/PCBM/CsPbI₃/GO/Au perovskite solar cell structure was constructed by the SCAPS-
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1D software. The effects of defect density of the perovskite layer, GO doping concentration, and inter-
facial defects at GO/CsPbI₃ and CsPbI₃/PCBM on the device performance were systematically investi-
gated via this software. The optimized device achieves a photoelectric conversion efficiency (PCE) of 
24.79%. This theoretical study provides a reliable theoretical basis for the efficiency enhancement 
of perovskite solar cells. 
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1. 引言 

钙钛矿太阳能电池(PSCs)具有较高的光电转换效率、材料易溶液处理以及制作成本低等特点，使其

成为最有前途的下一代光伏器件[1]。PSCs 是第三代太阳能电池，钙钛矿材的分子通式为 ABX3，其中 A
是 CH3NH3+或者 CH3(NH2)2+等离子，B 是 Pb2+，Sn2+，Ge2+等[1]-[4]，X 是 I、Br、Cl 等离子。随着新材

料出现和制备工艺的提升，钙钛矿太阳能电池的光电转换效率由 3.8%到 26.2%的突破[5]。钙钛矿太阳能

电池的结构由电子传输层、空穴传输层、钙钛矿光吸收层、阳极和阴极组成。钙钛矿太阳能电池可以分

类为传统的 n-i-p 或倒型 p-i-n 结构[6]。 
碘化铯铅(CsPbI3)与甲基铵碘化铅(MAPbI3)相比，该材料具有更好的热稳定性，以及理想的光学带隙

(1.7 eV)，适合用于串联太阳能电池，进一步提升器件的光电性能。这有助于实现钙钛矿太阳能电池的商

业应用，并提供参考[7]。 
石墨烯及其衍生物具有独特的材料结构和光电性质，作为潜在的电子传输层或空穴传输层用于新型钙

钛矿太阳电池。石墨烯作为空穴传输材料应用时，研究者更多关注石墨烯衍生物——氧化石墨烯(Graphene 
Oxide, GO)。GO 作为空穴传输层材料，具有较好的透光性合适功函数(~4.9 eV)及易于溶液加工等优点。

此外，GO 拥有两亲性，可以作为表面活性剂用于钙钛矿太阳电池，以提高界面润湿性。范[8]等人采用喷

涂工艺将三种不同直径的单分散多级结构 SnO2 微球分别制备成电子传输层薄膜基于石墨烯量子点掺杂

的钙钛矿太阳能电池的效率从未掺杂的 16.28%提升到 17.72%。此外，石墨烯量子点的掺杂抑制了晶格中

的离子迁移，减小了电池的回滞现象，反向和正向扫描得到的光电转换效率分别为 17.72%和 17.30%。Xu 
[7]等人利用分子层沉积方法单脉冲修饰石墨烯的方法，利用乙二醇处理后的石墨烯复合薄膜在薄膜物理

表征面有着更低的方阻、更平滑的粗糙度以及更高的透过率；在光学方面，用该方法处理的复合薄膜其

功函数与下一层的电子注入层更加匹配，PSCs 的光电转换效率增加了 133.9%。 
本研究构建结构为 glass/FTO/PCBM/CsPbI3/GO/Au 钙钛矿太阳能电池，研究钙钛矿层缺陷密度，GO

掺杂浓度以及 GO/CsPbI3、CsPbI3/PCBM 界面缺陷对器件性能的影响。 

2. 物理模型与材料参数 

SCAPS-1D 软件采用一维扩散模型来解决泊松方程和连续性方程。该方法能够精确地描绘电池内部

的电场和载流子的行为并能够精确地计算太阳能电池的各项性能如电流和(J-V)、电容和电压曲线(C-V)、
电容和频率曲线(C-f)和量子效率(QE)等。 
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该软件利用三个半导体基本方程(泊松方程(1)和电子(2)与空穴(3)连续性方程)的数值解[9]，对钙钛矿

器件进行计算，公式如下所示。 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )d d
d d D A t tx q p x n x N x N x P x n x

x x
ψε + −   = − + − + −    

 (1) 

 ( ) ( )d1 0
d

n
n

J R x G x
q x

+ − =  (2) 

 ( ) ( )
d1 0
d

p
p

J
R x G x

q x
+ − =  (3) 

其中：ε 为介电常数；ψ 为静电势；q 为电子电荷； ( )p x 、 ( )n x 、 ( )tP x 、 ( )tn x 分别为自由空穴、自由

电子、俘获空穴以及俘获电子； ( )DN x+ 、 ( )AN x− 分别为电离施主浓度和电离受主浓度； nJ 为电子电流密

度； pJ 为空穴电流密度； ( )nR x 和 ( )pR x 分别为电子和空穴的复合率； ( )G x 为载流子净产生率；x 为位

置坐标。 
研究过程中构建 glass/FTO/PCBM/CsPbI3/GO/Au 钙钛矿太阳能电池结构如图 1 所示，其中 PCBM 和

GO 分别作为电子传输层和空穴传输层，CsPbI3 作为钙钛矿层，Au 作为后接触电极，功函数 5.1000 eV，

光线从 FTO 端入射。材料的基本参数如表 1。 
 

 
Figure 1. Structure of perovskite solar cells 
图 1. 钙钛矿太阳能电池结构 

 
Table 1. Simulation parameters of materials [10]-[13] 
表 1. 材料仿真参数[10]-[13] 

参数 FTO PCBM CsPbI3 GO 
Thickness/nm 100 100 500 200 
Band gap/eV 3.5 2.1 1.7 2.5 

Electron affinity/eV 4 3.9 3.95 2.3 
Dielectric permittivity (relative) 9 4 6 10 

Effective conduction band density/cm−3 2.2 × 1018 1 × 1021 1 × 1020 2.2 × 1018 

Effective valence band density/cm−3 1.8× 1019 2 × 1020 8 × 1019 1.8 × 1019 

Electron mobility/(cm2∙V−1∙s−1) 20 0.02 16 26 
Hole mobility/(cm2∙V−1∙s−1) 10 0.02 16 123 

Donor doping concentration/cm−3 2 × 1019 1 × 20  0 
Acceptor doping concentration/cm−3 1 × 1015 0 1 × 1012 2 × 1018 
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3. 结果与讨论 

基于表 1 参数进行器件仿真，在初始条件下，钙钛矿太阳能电池的电压和电流密度曲线如图 2(a)所
示，其开路电压(Voc)为 1.27 V，短路电流密度(Jsc)为 19.65 mA/cm²，填充因子(FF)为 89.38%，光电转换

效率为(PCE) 22.35%。图 2(b)是器件的量子效率随波长变化关系。可以看出在波长 350 nm~650 nm 范围

内，器件具有较高的量子效率。通过初试参数对器件性能影响的研究，为进一步优化其它参数对性能影

响奠定了基础。 
 

 
Figure 2. Photovoltaic curve (a) and quantum efficiency (b) of perovskite solar cells 
图 2. 钙钛矿太阳能电池光伏曲线(a)与量子效率(b) 

3.1. 钙钛矿层缺陷密度对器件性能的影响 

钙钛矿层缺陷密度对太阳能电池性能具有重要的影响，主要体现在主载流子复合、电荷传输效率和

器件稳定性等方面。研究过程中，钙钛矿材料 CsPbI3缺陷密度的变化范围为 1.0 × 105~1.0 × 1014 cm−3，研

究 CsPbI3缺陷密度对器件性能的影响。从图 3(a)~(d)可以看出，CsPbI3缺陷密度在 1.0 × 105~1.0 × 1012 cm−3

时，Voc、Jsc、FF、PCE 几乎未变化，随着 CsPbI3缺陷密度的增加，载流子复合中心将会增加，同时导

致载流子复合增强，进一步降低了载流子的收集效率[14]。 
 

 
Figure 3. The influence of defect density of the perovskite layer on the per-
formance of perovskite solar cells 
图 3. 钙钛矿层缺陷密度对钙钛矿太阳能电池性能的影响 
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3.2. 空穴传输层受主掺杂浓度对器件性能的影响 

空穴传输层受主浓度对太阳能电池的性能具有重要的影响，精确调控空穴传输层中受主浓度对设计

和制备高效率、高稳定性的钙钛矿太阳能电池具有重要的参考价值。研究过程中 GO 掺杂浓度变化范围

为 2 × 1015~2 × 1021 cm−3，GO 掺杂浓度对器件性能的影响，如图 4 所示。从图 4(a)~(d)可以看出，Voc 随

着掺杂浓度的增加而增加，Jsc 在 2 × 1015~2 × 1016 cm−3范围内，Jsc 数值减小幅度较大，随之 GO 掺杂浓

度的增加，Jsc 数值减小幅度变小。当 GO 掺杂浓度为 2 × 1020 cm−3时，FF 最大。PCE 随着掺杂浓度的增

加而增加。 
 

 
Figure 4. The influence of acceptor doping concentration of the hole transport layer on 
the performance of perovskite solar cells 
图 4. 空穴传输层受主参杂浓度钙钛矿太阳能电池性能的影响 

3.3. 界面缺陷密度对器件性能的影响 

材料间界面缺陷是器件固有的内部缺陷，对器件性能产生显著影响[15] [16]。较高的界面缺陷密度会

降低界面质量进而增加载流子复合率。 
研究过程中界面为 GO/CsPbI3、CsPbI3/PCBM，分别定义为 IL1 和 IL2 界面。界面缺陷密度类型设置

为中性。IL1 和 IL2 界面缺陷密度变化范围为 109~1016 cm−2。界面缺陷密度对钙钛矿太阳能电池的影响如

图 5 和图 6 所示。 
图 5 是 IL1 界面缺陷对器件性能的影响。从图 5(a)、图 5(d)可看出，Voc 和 PCE 随着缺陷密度的增

加而减小，但 Jsc 在研究范围内几乎没有变化，如图 5(b)所示。当界面密度为 1012 cm−2时，FF 具有最大

值。然后，FF 随着界面缺陷的增加而减小。在 109~1016 cm−2变化范围内，器件的 PCE 从 25.59%减小至

17.76%。由此，可看出 IL1 界面缺陷密度对器件性能影响较大。 
图 6 是 IL2 界面缺陷对器件性能的影响。从图 6 可看出，IL2 界面缺陷密度在 109~1014 cm−2变化时，

Voc、Jsc、FF、PCE 的数值几乎没有变化。当界面缺陷密度大于 1014 cm−2时，Voc、Jsc、PCE 在下降，而

FF 上升。而 PCE 由最初的 22.35%减小至 22.27%。由此，可知 IL2 界面缺陷密度对器件性能影响较小。 
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Figure 5. The influence of IL1 interface defect density on the performance of perovskite 
solar cells 
图 5. IL1 界面缺陷密度对钙钛矿太阳能电池性能的影响 

 

 
Figure 6. The influence of IL2 interface defect density on the performance of perovskite 
solar cells 
图 6. IL2 界面缺陷密度对钙钛矿太阳能电池性能的影响 

3.4. 优化前后结果对比 

通过对钙钛矿层缺陷密度，GO 掺杂浓度以及 GO/CsPbI3、CsPbI3/PCBM 界面缺陷参数的性能研究，
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对器件进行优化。优化前与优化后的 J-V 的曲线如图 7 所示。器件优化后的性能参数 Voc 为 1.33 V、Jsc
为 20.76 mA/cm2、FF 为 89.88%、PCE 为 24.79%，与优化前相比，Voc 提升了 0.06 V、Jsc 提升了 1.11 
mA/cm2、FF 提升了 0.5%、PCE 提升了 2.44%。 
 

 
Figure 7. Comparison of J-V results 
图 7. J-V 结果对比 

4. 结论 

本文构建全无机 CsPbI3 的结构并进行优化，分析钙钛矿层缺陷密度，GO 掺杂浓度以及 GO/CsPbI3、

CsPbI3/PCBM 界面缺陷等关键参数对器件性能的影响。钙钛矿层 CsPbI3缺陷密度变化范围为 1.0 × 105~1.0 
× 1011 cm−3时对电池影响甚微，而在大于 1 × 1012 cm−3降低趋势较大。最佳缺陷密度为 1 × 1012 cm−3。空

穴传输层 GO 受主掺杂浓度在 2 × 1015~2 × 1019 cm−3时，器件的 PCE 随着掺杂浓度的增加而增加。器件

的 PCE 随着 GO/CsPbI3 界面缺陷密度增加而减小，但 CsPbI3/PCBM 界面缺陷密度在 109~1014 cm−2 时对

PCE 几乎没有影响，随着 CsPbI3/PCBM 界面缺陷密度的增加，PCE 呈现下降趋势。 
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