
Applied Physics 应用物理, 2025, 15(6), 628-638 
Published Online June 2025 in Hans. https://www.hanspub.org/journal/app 
https://doi.org/10.12677/app.2025.156068     

文章引用: 广东旭, 王晓华, 房丹, 王勇. 应变控制对金属卤化物钙钛矿能带的影响研究[J]. 应用物理, 2025, 15(6): 
628-638. DOI: 10.12677/app.2025.156068 

 
 

应变控制对金属卤化物钙钛矿能带的影响研究 

广东旭，王晓华，房  丹，王  勇 

长春理工大学物理学院，吉林 长春 
 
收稿日期：2025年5月7日；录用日期：2025年6月23日；发布日期：2025年6月30日   

 
 

 
摘  要 

金属卤化物钙钛矿(MHPs)是一类具有优异光电性能的新型半导体材料，在光电器件方面取得了显著的成

功。但由于钙钛矿本征结构不稳定，有机组分挥发性强，易发生离子迁移与相分离，缺陷态诱导降解等

性质限制了其实际应用。近年来，应变工程被发现可有效改善钙钛矿材料的光电性质和器件性能，为钙

钛矿材料器件性能的优化提供了新的研究视角，本文综述了应变的来源、表征技术、应变对卤化物钙钛

矿能带的影响以及控制应变的各种策略。我们相信，这一综述将进一步促进研究人员对应变效应的更深

入理解，并加强对应变工程的研究活动，以进一步提高性能，特别是器件的稳定性，从而实现商业化。 
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Abstract 
Metal halide perovskites (MHPs) are a new class of semiconductor materials with excellent optoe-
lectronic properties and have achieved remarkable success in optoelectronic devices. However, the 
practical application of perovskites is limited due to the instability of their intrinsic structure, the 
strong volatility of organic components, the propensity for ion migration and phase separation, and 
degradation induced by defect states. In recent years, it has been found that strain engineering can 
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effectively improve the optoelectronic properties and device performance of perovskite materials, 
providing a new research perspective for the optimization of perovskite device performance. This 
review summarizes the sources of strain, characterization techniques, the impact of strain on the 
energy bands of halide perovskites, and various strategies to control strain. We believe that this 
review will further promote researchers’ deeper understanding of strain effects and strengthen 
their research activities in strain engineering to improve performance, particularly the stability of 
devices, for commercialization. 
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1. 引言 

十多年来，卤化物钙钛矿一直受到光伏应用领域众多研究人员的关注[1]-[3]，由于其可调带隙[4]，高

效的光吸收[5]，高电荷载流子迁移率[6]，低复合率[7]，和低成本的溶液处理。通过优化钙钛矿结构、其

成核和生长以及太阳能电池构成层，钙钛矿太阳能电池的器件功率转换效率经历了前所未有的发展[8]-
[10]。然而，钙钛矿的机械柔软性质使其易于发生结构应变，这导致其性质发生显著变化已经在多个领域

得到了应用，具有巨大的潜力和发展前景，引起了人们极大的兴趣。应变是半导体中的一个众所周知的

物理概念，可以对其进行控制以调节器件的光电特性。近年来，应变工程被发现可有效改善钙钛矿材料

的光电性质和器件性能[11]，为钙钛矿材料器件性能的优化提供了新的研究视角，应变工程对钙钛矿材料

物化性质的改良已成研究热点。 

2. 钙钛矿中的应变 

2.1. 定义 

应变(ε)定义为由外加应力引起的晶体结构变形。样品中的应变通常通过将测量的晶格常数与同一材

料的参考“无应变”值进行比较来量化： 

 0

0

a a
a

ε −
=  (1) 

其中 a0和 a 分别是材料无应时和应变时的晶格常数，如果晶格在外力作用下长度增加，则称为拉伸应变。

相反，如果晶格在应力作用下长度减小，则称为压缩应变[12]。 

2.2. 应变的来源 

由图 1 可知，在钙钛矿中，根据应力源的不同，可以产生内部应变和外部应变：内部应变是钙钛矿

晶体固有的，是在没有任何外部应力的情况下由晶格的非周期性引起的。 
内部应变：对于给定的 B 和 X，钙钛矿的内部应变是由于晶格中 A 阳离子的不良配合和晶体结构中

的缺陷造成的[13]。利用公式(2)计算 Goldschmidt 容忍因子 t，A、B 和 X 离子半径之比(分别为 rA、rB 和

rX)，在约 0.9 < t < 1 的稳定范围内[14]，可以用来评价了 BX6 八面体形成腔内 A 阳离子的配合度，在这
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个稳定范围内的 A、B 和 X 离子半径的组合如图 2 所示。 

 
( )
A B

B X2
r rt

r r
+

=
+

 (2) 

在与立方八面体腔相比，A 位阳离子相对较大(t > 1)或较小(t < 1)的钙钛矿中，光学活性立方相因内

部应变而不稳定。甲脒型碘化铅 FAPbI3 (t < 1)的(111)平面中的拉伸应变和甲基铵型碘化铅 MAPbI3 (t < 1)
和 CsPbI3 (t < 1)中的压缩应变可归因于它们 A 阳离子的相对大小[15] [16]。微应变也因晶体缺陷的高浓度

而观察到，特别是在快速冷却和电子掺杂材料中。 
 

 
Figure 1. Illustrations of strain origins in halide perovskites [17] 
图 1. 卤化物钙钛矿中应变来源的图示[17] 

 
外部应变：钙钛矿薄膜的外部应变是在薄膜形成过程中或施加的机械力产生的。对于任何晶格常数

失配小于约 9%的外延层和基底，外延生长会产生一个受压的外延层，因为晶格以伪晶形态生长，匹配基

底的晶格。外延层的弹性应变能随着薄膜的生长而增加，直到达到一个临界厚度，此时晶格应变能超过

了位错的能量，并引入了失配位错以缓解应变。 
尽管基底与外延层之间的晶格常数或结构存在显著差异，范德华相互作用仍可实现外延生长。已证

实在云母上生长的 MAPbX3 和 CsPbX3 (X = Cl−, Br−, I−)的外延会导致钙钛矿材料中的晶格应变，这表明

卤化物钙钛矿由于其柔性而对晶格应变具有特别高的敏感性[18]。 
在衬底上的外延生长可以通过受控的结构相变收缩和膨胀，提供了在外延层中选择性引入应变的机

制。对于在 VO2 纳米线上外延生长的 CsPbBr3，VO2 的温度和应变诱导的金属绝缘体转变在外延层中引

入了约 1%的压缩应变，使[PbB6]八面体倾斜[20]。用于钙钛矿生长的基底通常具有比钙钛矿更小的热膨

胀系数(CTE)。因此，当钙钛矿薄膜在高温下在衬底上退火然后冷却时，衬底晶格将收缩回其低温尺寸，

但限制钙钛矿晶格完全收缩，这导致薄膜中的拉伸应变。在钙钛矿薄膜制备中使用反溶剂会导致中间相

的形成;它们对于生产高质量薄膜非常重要。然而，中间相之间的快速转变会导致面内压应力，该压应力

通过钙钛矿薄膜的褶皱而松弛，并且该压应力的大小和产生的褶皱的程度随着中间相转变的减慢而减小。

这些褶皱在冷却后仍然存在，此时衬底–钙钛矿由于 CTE 差异在膜中产生拉伸应变[21]。 
引入外部应变的机械方法包括：采用静水压加压，使用带有透射介质(硅油、氢气或惰性气体)的金刚

石砧压电池[22]，或使用活塞和圆筒压力容器[23]。将膜和基底弯曲成凸形会引入拉伸应变，而凹形弯曲

会引入压缩应变[24]。 
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Figure 2. Goldschmidt tolerance factor. (A) The combination of A, B, and X ionic radii with a tolerance factor of 0.9 and 1.0 
is indicated by the magenta and cyan planes and shows the minimum and maximum of the stable tolerance range for the cubic 
perovskite phase. (B) Tolerance factors for APbX3 perovskites. Magenta and cyan lines show the intersection with the planes 
in part A [19] 
图 2. Goldschmidt 容忍因子。(A) 容忍因子为 0.9 和 1.0 的 A、B 和 X 离子半径的组合由洋红和青色平面表示，并显

示了立方钙钛矿相的稳定容忍因子范围的最小值和最大值。(B) APbX3 钙钛矿的容忍因子。洋红色和青色线显示与

A 部分中平面的相交[19] 

2.3. 应变的表征 

有多种表征方法可用于研究卤化物钙钛矿中的应变。本文区分了宏观尺度上的高空间平均表征与微

观或纳米尺度的表征，后者允许对应变进行高分辨率分析(如图 3 所示)。 
 

 
Figure 3. Common characterization methods for analyzing strain in halide perovskites [17] 
图 3. 用于分析卤化物钙钛矿中应变的常用表征方法[17] 

 
宏观表征：由于应变引起材料的晶格间距的变化，因此检测样品中应变的典型方法是将从 X 射线衍

射(XRD)图案获得的布拉格峰位置与参考“非应变”样品进行比较。压缩应变会导致晶格间距的减少，而

拉伸应变则会导致晶格间距的增加，从而分别将散射 q 向量移动到更高和更低的值。因此，应变通常表

示为相对于未受应变样品的百分比，其中负应变值表示压缩应变，正值则表示拉伸应变。XRD 峰向较低

角度(θ)的偏移指示拉伸应变，而衍射峰向较高角度的偏移是压缩应变的特征。然而，反射模式下的标准

XRD 测量的局限性之一是其仅表征面外应变，而不考虑面内应变，面内应变可能由于泊松效应而发生。

此外，标准 XRD 表征是在样品的相对大的区域上进行的，这平均了局部瞬时晶格畸变，从而不允许在微

米或纳米尺度上解析应变。 
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为了监测面外和面内应变(图 4(a))，可以进行掠入射 X 射线衍射(GIXRD)测量(图 4(b))。在宏观水平

上对垂直均匀性以及应变沿着钙钛矿膜的分布的评估可以通过深度相关 GIXRD 通过改变掠入射角 ψ 来

量化，如图 4(c)~(e)所示[25]-[27]。例如，Zhu 及其同事通过深度相关的 X 射线衍射(XRD)测量研究了混

合卤化物钙钛矿薄膜厚度引起的晶格不匹配应变。观察到不同深度(50 nm、200 nm 和 500 nm)下的 XRD
图谱相似，表明具有相同的立方相结构。然而，随着穿透深度的增加，衍射峰系统性地向低角度偏移，

表明钙钛矿薄膜沿着拉伸应变的不均匀性(图 4(c))。由于布拉格峰的展宽可以归因于晶格间距的变化(在
理想晶体中不存在这种变化)，因此布拉格峰宽度分析可以为偏离平均晶格间距提供额外的信息，这种偏

离被称为“微应变”。Williamson-Hall 方法通常用于量化基于布拉格峰展宽中不同散射矢量的依赖关系

的应变。假设总布拉格峰展宽 βtot 来自两个贡献：晶体尺寸(βcrystal)和应变(βstrain)，它们的综合影响可以通

过它们的卷积来估算： 

 tot crystal strain cos
tanC

L
Κλβ β β ε

θ
θ= + = +  (3) 

其中 K 是常数，取决于微晶形状(通常假定为 0.9 或更大)，L 是微晶尺寸，λ是入射辐射波长，C 是常数，

其取决于应变的性质。将等式(3)乘以 cosθ 得到： 

 tot cos sinC
L
Κλβ θ ε θ= +  (4) 

在不同衍射角下绘制峰展宽对应变的线性关系，称为 Williamson-Hall 图，其中应变 ε和晶体尺寸可

以分别从斜率和截距获得。 
 

 
Figure 4. (a) Differentiation between an out-of-plane and in-plane diffraction-based characterization (b) Illustration of how 
tilting the instrument angle c allows to obtain difference between the sample normal vector (N0) and scattering vector (Nk). 
XRD reflections of the same sample at different grazing angles under (c) tensile strain. (d) no strain and (e) compressive strain 
[25]-[27] 
图 4. (a) 基于面外和面内衍射的表征之间的区别。(b) 倾斜仪器角度 ψ 的示意图，展示了如何获取样品法向量(N0)与
散射向量(Nk)之间的差异。X 射线衍射在不同的入射角下对同一样品的反射结果。(c) 拉伸应变。(d) 无应变和(e) 压
缩应变。[25]-[27] 
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尽管威廉姆森–霍尔分析在钙钛矿材料领域广泛应用，但需注意的是，为了消除 X 射线衍射(XRD)
仪器峰宽化，必须使用参照物钙钛矿样品，而这一样品通常与目标样品有显著差异。此外，考虑到杂化

钙钛矿薄膜的多样性，晶体尺寸、形状和 C 常数的假设是模糊的，在进行此类分析时必须考虑这些因素

的重要性。拉曼光谱也被用于测量钙钛矿膜的残余应变，残余应变可以产生拉曼模式的蓝移，因此，可

以通过拉曼光谱中的振动频率变化来评估局部应变。 
最近，原位掠入射 X 射线衍射(GIWAXS)技术已被应用于确定晶格应变的程度，并评估全无机

CsPbI2Br 钙钛矿在晶体生长过程中晶格应变与 δ-相抑制之间的关系。其他技术，如光致发光(PL)，时间

分辨 PL(TRPL)和瞬态光电流(TPC)可以提供钙钛矿薄膜中应变的存在及其对光电性能的影响的补充证据

[27] [28]-[30]。 
微米和纳米尺度的表征：在标准 X 射线衍射测量过程中，样品的大面积辐照区域对微观或纳米尺度

应变的表征构成了问题。为了减小束斑面积并局部解析应变的变化，可以利用具有更高亮度的 X 射线源，

亮度决定了单位时间内在特定区域内特定波长的光子数量。因此，亮度是显微镜表征技术中光源的重要

定量参数。其中一种能够在微米–纳米级别上解析应变的衍射表征工具是扫描电子衍射(SED)显微镜。利

用 SED，可以获得纳米尺度的空间分辨衍射图样，这可以提供对钙钛矿薄膜局部结晶特性的信息(图
5(a)~(d)) [31] [32]。因此，晶格间距，晶粒取向和应变的局部变化可以在空间上表征。如果与其他显微镜

和元素分析技术相结合，SED 测量可以提供钙钛矿的应变、化学成分和光电特性之间的联系。 
最近的几项研究利同步辐射对钙钛矿薄膜进行空间纳米 XRD 测量(其中一个例子见图 5(e)~(h)) [28] 

[33]-[35]，除了高水平的光极化和平行光之外，同步辐射的亮度比标准 X 射线管高出几个数量级，使其

成为最明亮的 X 射线光子来源。这为研究钙钛矿薄膜的结构晶体学的不均匀性提供了充分的条件，例如

局部布拉格峰位移、局部相变或应变变化。 
 

 
Figure 5. Micro/and nano-characterization techniques of strain (a) SED patterns of triple/cation perovskite corresponding to 
[001] c zone axis demonstrating the presence of superlattice reflections (white arrows), which are normally forbidden in a 
cubic Pm3m structure, often assumed for halide perovskite materials, as shown in (b) Analyzing SED pattern near [110]c zone 
axis in (c) allows to conclude that perovskite has a P4/mbm structure shown in (d) Scalebar is 0.5 Å-1 .Spatially-resolved 
nano-XRD measurements using synchrotron radiation, allowing to map variations in scattering vector along specific planes 
and in d-spacing. This example demonstrates (e and g) n-XRD map along (e) <220> and (g) <222> planes with a change in 
lattice constant along lines d and e (f and h, respectively) [28] [31]-[35] 
图 5. 微/纳米表征技术(a) 对应于 [001] c 区轴的三重/阳离子钙钛矿的 SED 图谱表明存在超晶格反射(白色箭头)，这
在立方 Pm3m 结构中是没有的，通常被认为是卤化物钙钛矿材料，如图(b)所示。[110] c 带轴附近的 SED 分析如图

(c)，可以得出结论，钙钛矿具有 P4/mbm 结构如图(d) 比例尺为 0.5 Å 1。空间分辨纳米 XRD 使用同步辐射进行测

量，绘制了沿特定平面和晶格间距的散射矢量变化。(e) 演示了沿(e) <220>和(g) <222>平面的(e 和 g) n-XRD 面分布

图，晶格常数沿线 d 和 e (f 和 h，相对变化) [28] [31]-[35] 
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综上所述，标准 XRD 测量更适用于宏观的应变表征，还会存在面内应变无法测量的局限性，为了补

充面内应变的信息，可以使用掠入射 X 射线衍射(GIXRD)测量，然而，随着穿透深度的增加衍射峰会系

统性地向低角度偏移，可以加入威廉姆森–霍尔分析来量化基于布拉格峰展宽中不同散射矢量的依赖关系

的应变。此外，可以通过拉曼光谱中的振动频率变化来评估宏观的局部应变。SED 和空间纳米 XRD 测量

适用于在微米和纳米尺度的应变表征，SED 可以提供对钙钛矿薄膜局部结晶特性的信息，空间纳米 XRD
测量可以提供局部布拉格峰位移、局部相变或应变变化。 

2.4. 应变对钙钛矿能带的影响 

卤化物钙钛矿的应变梯度可以通过 XRD 图谱进行评估，这表明薄膜的晶体结构不匹配，这主要归因

于角共享的[PbI6]4−八面体框架的变化(例如收缩、扩展、倾斜) [30]。因此，它会对钙钛矿材料的光电性能

产生很大影响，从而影响器件性能。 
 

 
Figure 6. (a) Calculated optical spectra of CsPbI3 under different strains. (b) VBM, CBM and bandgap of CsGeI3 as a function 
of strain. PBE denotes that the DFT calculation was performed using Perdew–Burke–Ernzerhof functional, the accuracy of 
which could be improved by using a hybrid functional Heyd-Scuseria-Ernzerhof (HSE06) calculations. (c) Calculated band 
structures of perovskite film under compressive (1%), strain-free (0%) and tensile (1%)strains based on the first-principle DFT 
approaches. (d) Band-edge energies evolution of perovskite films under gradually increasing tensile strains (left panel), and 
the schematic of band alignment between hole transporting layer and tensile-strain/strain-free perovskite film (right panel) [27] 
[37] [38] 
图 6. (a) CsPbI3 在不同应变下的光谱计算。(b) 应变下 CsGeI3 的 VBM、CBM 和带隙。PBE 表示 DFT 计算是基于

Perdew–Burke–Ernzerhof泛函进行的，其准确性可以通过使用混合泛函Heyd-Scuseria-Ernzerhof (HSE06)计算来提高。

(c) 基于第一性原理密度泛函方法计算了钙钛矿薄膜在压缩应变(1%)、无应变应变(0%)和拉伸应变(1%)下的能带结

构。(d) 钙钛矿膜在逐渐增加的拉伸应变下的带边能量演化(左图)，以及空穴传输层与拉伸应变/无应变钙钛矿膜之间

的能带对准示意图(右图) [27] [37] [38] 
 

例如，Chen 等人研究了 α-FAPbI3 在增加的压缩应变(从 0%到 2.4%)下的结构，并分别通过拉曼光谱

和光致发光(PL)光谱揭示了其带隙变化[36]。在拉曼光谱中清晰观察到约 136 cm−1处的一个宽且弱的峰，
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这一现象源自无应变中 α-FAPbI3 的铅–碘键拉伸。而随着压缩应变的增加，峰的强度增加，峰宽变宽。

这表明，随着面内压缩应变的增加，无机框架逐渐显示出四方性，从而产生更强且更显著的拉曼信号。

在增强的压缩应变下，α-FAPbI3 结构中面内铅碘键的进一步压缩和面外铅碘键的拉伸表现为峰的加宽、

裂分和移动。此外，α-FAPbI3 在 0%应变下的带隙为 1.523 eV，在 2.4%应变下的带隙为 1.488 eV，发生了

逐渐的红移，相应地带隙缩小了 35 meV，这与他们的第一性原理计算结果也一致。与此同时，无机钙钛

矿 CsPbI3 的光吸收也显示出显著的红移，在压缩应力下具有相应的较窄的带隙，这导致可见光区中的较

强的光吸收(如图 6(a)所示) [37]。相比之下，当对钙钛矿材料施加拉伸应变时，吸收边缘会发生蓝移。计

算表明，通过调整应变范围从 5%到 5.74%，CsPbI3 的带隙范围可以从 1.03 eV 调节至 2.14 eV。此外，其

他无机钙钛矿材料，如 CsGeI3和 CsSnI3，在应变作用下也显示出类似的带隙变化趋势(如图 6(b)所示) [38]。
类似地，通过第一性原理计算，Zhu 等人发现，与无应变样品相比，钙钛矿膜经历压缩应变时，带隙减

小，而暴露于拉伸应变时，带隙增加，如图 6(c)所示[27]。此外，他们揭示了如图 6(d)所示的 VB (价带)
向下弯曲的双重效应：(1) 它在界面上诱导一个电场，作为高效孔提取的屏障；(2) 还会在钙钛矿薄膜中

产生更深的缺陷能级。相比之下，在压缩应变下，钙钛矿的 VB 向上移动则为钙钛矿/空穴传输层界面提

供了有利的能量对齐，导致更优的电荷转移。 
除了三维钙钛矿薄膜，有研究报告显示，低维钙钛矿的带隙也可以通过施加应变来调节。Tu 等人观

察到[39]，具有一般公式(CH3(CH2)3NH3)2(CH3NH3)n−1PbnI3n+1 的二维 Ruddlesden–Popper (RP)铅碘化物混合

有机–无机钙钛矿薄膜片的带隙对单轴拉伸应变表现出显著响应，特别是在 n > 3 时。带隙随着诱导应变

的增加而增加，这归因于[PbI6]4−八面体无机框架的旋转，从而拉伸了 Pb-I 键，导致 Pb-I-Pb 键长的增加。

第一性原理计算还表明，二维 MAPbI3 的带隙与双轴应变呈线性关系，随拉伸应变的增加而增加，随压缩

应变的减小而减小。然而，一维 MAPbI3 的带隙在应变时表现出接近抛物线的响应，其在压缩和拉伸应变

下都增加。 
在最近的研究中，Nusrat Jahan 等人[40]利用密度泛函理论探讨了压缩应变、拉伸应变和自旋轨道耦

合(SOC)对锡基的 FASnIBr2 钙钛矿的影响。FASnIBr2 在没有 SOC 和有 SOC 的情况下分别呈现出 1.52 eV
和 1.14 eV 的直接带隙，显示出半导体特性，其能带结构特征为直接带隙。电子结构分析表明，导带最小

值(CBM)受 B 位点 p 轨道的影响，而价带最大值(VBM)则受 X 位点 p 轨道的影响。通常情况下，拉伸应

变会增加电子带隙，而压缩应变则会降低带隙。类似地，Li 等人[41]探讨了应变对钙钛矿单晶的光电性质

的影响。他们通过使用共聚焦显微镜测量 MAPbBr3 单晶在垂直方向上承受拉伸、无应变或压缩应变的光

致发光(PL)光谱，研究了应变诱导的带隙调节。拉伸应变导致 PL 峰的蓝移，而压缩应变则导致红移，表

明应变能够将钙钛矿单晶的能带调节范围约为−0.5%至 0.7%。 
Tamanna Binte Rahman 团队[42]对带隙的变化给出了原子层面的解释，他们观察了简单立方结构的

MAPbI3 钙钛矿在施加和不施加自旋轨道耦合(SOC)情况下，以及施加−6%至 6%范围内的双轴应变对其结

构、电气和光学性质的影响，对不同情况采用了密度泛函理论计算。MAPbI3 钙钛矿的优化晶格参数为 a 
= 6.35 Å，形成能被记录为每个原子−0.129 eV。计算发现，随着拉伸应变的增加，价带顶(VBM)和导带底

(CBM)之间的差距逐渐增大。当施加 6%拉伸应变时，带隙突然减小，且 VBM 比 2%和 4%拉伸应变下更

密集。他们把这种现象归因于键长和原子距离增加，导致所有原子之间的相互作用力减小。由于这些原

因，VBM 和 CBM 从费米能级迁移。没有应变时，且不考虑 SOC 的情况下，MAPbI3 钙钛矿的直接带隙

为 1.6744 eV。在结合了压缩应变和拉伸应变的 SOC 效应时，他们发现随着压缩应变的增加，带隙逐渐

减小，而对拉伸应变则表现出相反的现象。 
Jin-Bo Liao 团队[43]通过第一性原理计算探讨了双轴拉伸和压缩应变对二维(3AMPY)PbI4 钙钛矿的

影响。他们发现，在拉伸和压缩应变(超过 6%)下，导带最低点(CBM)从无机性质异常转变为有机性质。
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不同的应变施加导致 CBM 的重构，这归因于无机 Pb-I 反键相互作用和有机–无机 H-I 氢键相互作用在

对不同应变过程之间的竞争。在拉伸应变下，氢键相互作用主导竞争，引发有机 3AMPY 部分的最低空

轨道随着拉伸的增加迅速下移，而在压缩应变下，Pb-I 反键相互作用主导竞争，导致无机导电带随着压

缩的增强显著上移。因此，在压缩应变下带隙减小，拉伸应变下带隙增加。 

3. 结论 

金属卤化物钙钛矿中的应变越来越受到研究界的关注。为了能够控制其对光电性能和器件稳定性的

影响，深入理解应变概念及其对金属卤化物钙钛矿的能带影响是必要的。本文介绍了应变的定义、起源、

各种表征方法、以及应变工程对钙钛矿薄膜能带的影响。钙钛矿中的应变通常可以分为内部应变和外部

应变。内部应变是钙钛矿晶体固有的，是在没有任何外部应力的情况下由晶格的非周期性引起的。外部

应变是钙钛矿薄膜在薄膜形成过程中产生或施加的外部的机械力产生的。应变可以通过多种表征方法来

检测，既包括具有高空间平均的宏观尺度技术，如 XRD/GIXRD、拉曼光谱、PFM、TEM、GIWAXS、
PL、TRPL、TPC，也包括微观/纳米级技术，如 SED 和纳米 XRD 及 CDI，这些方法能够进行高分辨率的

应变分析。还总结了应变对钙钛矿薄膜带隙的影响：在压应力下，二维，三维钙钛矿材料表现出显著的

红移和相应较窄的能带隙，而在拉伸应变下则表现出蓝移和相应较宽的能带隙。然而，一维 MAPbI3 的能

带隙等例外情况在应变下表现出近抛物线的响应，且在压缩和拉伸应变下均增加。本文综述将进一步促

进研究人员对应变效应的更深入理解，并加强对应变工程的研究活动，以进一步提高性能，特别是器件

的稳定性，从而实现商业化。 
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