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摘  要 

低维卤化物钙钛矿Cs3Cu2I5因低毒性、良好的环境稳定性及独特的自陷激子(STEs)宽带发射特性而备受

关注。本文采用金刚石对顶砧高压实验装置，结合原位荧光光谱表征技术，研究了Cs3Cu2I5在高压条件下

的光致发光行为。研究发现，在0.5 GPa以下，发射曲线呈现不对称形状且向低能区倾斜，这可能是由于

压力诱导的晶格畸变促进了STEs的辐射复合；在0.5~5.25 GPa压力范围内，材料出现明显的发射增强，

当压力增加到5.25 GPa时，荧光光谱的强度达到峰值。研究结果表明，压力可以有效调控Cs3Cu2I5中

[Cu2I5]3−的畸变程度，进而调制STEs的能量与发射效率。本研究为理解低维无铅钙钛矿在极端条件下的

光物理机制提供了参考。 
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Abstract 
Low-dimensional halide perovskite Cs3Cu2I5 has attracted considerable attention due to its low tox-
icity, good environmental stability, and unique broadband emission characteristics originating from 
self-trapped excitons (STEs). In this work, the photoluminescence behavior of Cs3Cu2I5 under high 
pressure was investigated using a diamond anvil cell combined with in situ fluorescence spectroscopy. 
It is found that below 0.5 GPa, the emission curve exhibits an asymmetric shape and tilts toward the 
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low-energy region, which may be attributed to pressure-induced lattice distortion promoting the ra-
diative recombination of STEs. Within the pressure range of 0.5~5.25 GPa, a significant emission en-
hancement occurs, and the fluorescence intensity reaches its maximum at 5.25 GPa. The results demon-
strate that pressure can effectively modulate the distortion degree of [Cu2I5]3− clusters in Cs3Cu2I5, 
thereby tuning the energy and emission efficiency of STEs. This study provides a reference for under-
standing the photophysical mechanisms of low-dimensional lead-free perovskites under extreme 
conditions. 
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1. 引言 

金属卤化物钙钛矿(Metal Halide Perovskites, MHPs)凭借其优异的光电性能(如高光吸收系数、高载流

子迁移率、可调谐的带隙宽度)、灵活的组分调控特性、可调谐的发光波长及简单低成本的制备工艺，在

太阳能电池、发光二极管、光电探测器、激光器件等光电子及新能源领域迅速成为研究热点[1]。其中，

低维(零维、一维、二维)卤化物钙钛矿由于其独特的量子限制效应，相较于三维钙钛矿表现出更高的激子

结合能(通常可达几十至几百 meV)、更优异的环境稳定性及独特的光致发光特性，在新型发光器件、柔

性传感器、生物成像及光催化等领域展现出不可替代的应用潜力[2]。然而，目前研究最为广泛的传统铅

基卤化物钙钛矿(如 CH3NH3PbI3、CsPbI3)，因所含铅离子具有较强的毒性，会对生态环境及人体健康造

成严重危害，同时其水热稳定性与空气稳定性较差，这些固有缺陷严重限制了其实际应用[3]。因此，开

发低毒性、高环境稳定性且保持优异光电性能的无铅低维卤化物钙钛矿，已成为当前钙钛矿材料领域的

研究热点。 
在众多无铅钙钛矿候选材料中，铯铜卤化物钙钛矿 Cs3Cu2I5 作为典型的低维钙钛矿，凭借其独特的

结构与性能优势，受到研究者的广泛关注。在 Cs3Cu2I5 的晶体结构中，[Cu2I5]3−阴离子簇被 Cs⁺阳离子通

过离子键完全隔离[4]，形成彼此独立的“分子级”发光单元，这种特殊的结构使得材料具有极低的毒性

(铜元素毒性远低于铅，且碘元素环境相容性良好)、优异的空气与水热稳定性，同时赋予其独特的自陷激

子(Self-Trapped Excitons, STEs)宽带发射特性[5]。STEs 是低维钙钛矿中一种重要的光物理现象，其形成

源于激子与晶格振动的强耦合作用，激子被晶格畸变形成的势阱捕获后发生辐射复合，直接决定了材料

的发光效率、光谱宽度及发光寿命[6]，深入研究 Cs3Cu2I5 中 STEs 的形成机制、辐射复合过程及其调控

方法，对推动其在高性能光电器件中的实际应用具有重要的理论与实际意义[7]。 
高压技术作为一种清洁、无化学污染且精准可控的材料性能调控手段，无需引入外来杂质，可通过

外部压力精准压缩材料原子间距离、改变晶体结构参数(如键长、键角、晶格畸变程度)及电子态分布(如
轨道杂化、带隙结构)，进而实现对材料光学、电学、磁学等物理特性的有效调控[8]。同时，高压技术为

探索极端条件下材料的结构演变与光物理机制提供了独特的实验途径，有助于发现常规条件下难以观测

的新现象、新机制。对于低维钙钛矿而言，其晶体结构的维度特性使其对压力极为敏感，压力可显著调

控其晶格畸变程度，进而影响激子的形成、迁移、捕获与复合过程，最终实现对材料发光行为的精准调

制[9]。 
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本文以低维无铅卤化物钙钛矿 Cs3Cu2I5 为研究对象，采用金刚石对顶砧(Diamond Anvil Cell, DAC)高
压实验装置结合原位荧光光谱表征技术，系统研究其在高压条件下的光致发光行为，重点探究压力对

Cs3Cu2I5 发光强度、发射峰位、光谱形状的调控规律，深入阐明晶格畸变与自陷激子发射之间的内在关联，

揭示压力调控 Cs3Cu2I5 发光特性的微观机制。本研究不仅可为理解低维无铅钙钛矿在极端高压条件下的

结构演变与光物理机制提供重要的参考，也为设计、制备高性能无铅钙钛矿光电器件提供新的思路。 

2. 实验方法 

选用高纯度 CsI 与 CuI 作为前驱体。在惰性气氛保护下，将前驱体溶于氢碘酸(HI)中，并加入次磷酸

(H3PO2)作为还原剂以防止氧化，随后在 150℃的油浴中搅拌反应，形成荧光粉材料。所得产物经异丙醇

反复洗涤、离心纯化后，于 60℃真空干燥，最终获得微晶粉末样品。高压实验采用砧面直径为 400 μm 的

对称式 DAC 装置。密封垫片选用 T301 不锈钢片，直径约 100 μm，厚度约 60 μm。实验中，将 Cs3Cu2I5

粉末与红宝石球共同装入腔体以考察其准静水压响应，压力值通过实时监测红宝石荧光峰的位移进行标

定。 

3. 结果与讨论 

Cs3Cu2I5 的高压荧光(PL)光谱如图 1 所示，本实验施加的最高压力为 5.25 GPa。由图 1(a)可见，在

0~0.5 GPa 压力区间内，420 nm 附近的初始发射峰峰强呈逐渐减弱趋势，且峰位伴随轻微蓝移；与此同

时，550 nm 左右低能区的发射峰峰强度随压力升高逐步增强。上述现象的产生，推测与 Cs3Cu2I5 的柔性

晶格及低维结构特性相关——在压力作用下，材料晶格发生结构畸变，进而导致 STEs 的能量状态发生显

著改变，最终引发发射峰的强度与峰位变化[10]。值得注意的是，高压条件下 Cs3Cu2I5 的 PL 发射曲线呈

现不对称特征，且整体向低能区倾斜。Jin 等人的研究表明，该类现象与 STEs 的形成密切相关，且 STEs
的形成效率与材料维度显著相关，维度越低，STEs 的形成效率越高[11]，这为解释本实验中低能区发射

峰的增强提供了理论支撑。 
 

 
Figure 1. (a) PL spectra in the pressure range of 0~0.5 GPa; (b) PL spectra in the pressure range of 0.5~5.25 GPa 
图 1. (a) 0~0.5 GPa 压力范围内的 PL 光谱；(b) 0.5~5.25 GPa 压力范围内的 PL 光谱 

 
当压力进入 0.5~5.25 GPa 区间后，Cs3Cu2I5 的 PL 荧光峰强度呈现显著增强趋势(如图 1(b)所示)。已

有研究证实，钙钛矿类材料的发光性能与晶体中八面体的结构特征密切相关，八面体的结构畸变或构型

变化会直接调控材料的发光强度[12]，因此本实验中 PL 峰强的显著提升，可归因于高压诱导的晶体结构
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转变。类似的高压 PL 光谱变化规律在其他卤化物材料中也有报道：Zhang 等人研究高压下 PEA4AgBiBr8

的 PL 光谱时发现，在 0~8.3 GPa 压力区间内，其 PL 光谱强度呈现持续增强趋势[13]；Li 等人则发现，

Cs3Cu2I5 在 0~3.34 GPa 压力范围内 PL 光谱强度逐渐增强，但当压力超过该范围后，发射强度开始逐步下

降[14]。与上述材料相比，Cs3Cu2I5 在 0~5.25 GPa 全压力区间内，不仅表现出发射峰向低能区的规律性转

移，还呈现出稳定的发射强度增强现象，这一特性也体现了其独特的高压结构稳定性与发光调控特性。 
 

 
Figure 2. FWHM of PL peak under different pressures 
图 2. 荧光峰的半高宽随压力变化的曲线 

 
宽带发射是指单一组分材料实现覆盖整个可见光谱的连续发光，作为一种极具应用潜力的光学特性，

其相关机制与调控规律已成为研究热点。图 2 为 Cs3Cu2I5 荧光峰半高宽随压力的变化曲线，由图可知，

当压力高于 2  GPa 时，样品出现明显的宽带发射现象。已有研究表明，在金属卤化物钙钛矿材料中，柔

软的晶格结构与强烈的电子–声子耦合作用是 STEs 形成的关键条件，而 STEs 的形成正是产生大斯托克

斯位移宽带发射的核心原因[5]。具体而言，该宽带发射源于 STEs 的辐射复合过程，此过程中会伴随瞬

时弹性晶格畸变，进而降低激发态体系的能量，最终形成连续的宽带发射信号。对于 Cs3Cu2I5 微晶而言，

其高压诱导宽带发射现象的产生，主要归因于[Cu2I5]3−基团的协同倾斜作用，该结构变化直接调控了材料

的电子跃迁特性，进而影响其宽带发射的强度与光谱特征[15]。 

4. 结论 

本文采用金刚石对顶砧高压装置结合原位荧光光谱技术，研究了低维无铅卤化物钙钛矿 Cs3Cu2I5 在

高压下的光致发光行为。实验结果表明，压力对 Cs3Cu2I5 的发光特性具有调控作用。当压力低于 0.5 GPa
时，发射曲线呈现不对称形状并向低能区倾斜，这归因于压力诱导的晶格畸变促进了 STEs 的辐射复合。

在 0.5~5.25 GPa 压力范围内，材料出现明显的发射增强，发光强度随压力升高持续增大，并在 5.25 GPa
时达到峰值。当压力超过 2 GPa 后，宽带发射开始出现，表明压力可有效激发宽带发光。上述现象表明，

压力能够精确调控 Cs3Cu2I5 中[Cu2I5]3−簇的畸变程度，进而调制 STEs 的能量分布与发射效率。 
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