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摘要 

在钙钛矿太阳电池理论研究和工艺进展过程中，以直观、可靠的方法量化表

征钙钛矿太阳电池的效率损失，描述并理解反常的迟滞现象已成为现今发展稳定

的高效钙钛矿光伏器件亟待解决的科学问题。本文在综合考虑光学损失、串并联

电阻损失、非辐射体复合、表面复合损失和迟滞效应的基础上，对传统的细致平

衡理论加以修正，提出一种新颖的等效电路模型。通过与漂移-扩散模型和实验

数据分析比对，证明了该电路模型的有效性、实用性和拟合精度。现将主要研究

工作及研究成果介绍如下： 

 第一，提出一种可描述体复合与表面复合的改进等效电路模型，基于该模型

能全面分析光学结构、欧姆电阻、非辐射复合对钙钛矿太阳电池工作特性的影响，

并通过量化效率损失理解电池工作机理。 

 第二，在改进等效电路模型的基础上，将载流子输运引起的稳态电流与离子

迁移引起的电容电流相分离，提出迟滞等效电路模型，降低了模型复杂度。 

 第三，基于等效电路模型和漂移-扩散模型的等价性，归纳出描述离子迁移

的非线性电容的典型表达式，量化迟滞效应。并提出了判断非辐射复合类型的简

易方法。 

 第四，将描述载流子输运的改进等效电路模型和描述离子迁移的迟滞等效电

路模型与实验结果对比，证明了模型分析各损失机制的可靠性、拟合精度，及模

型量化迟滞的实用性。 

 综上，本文提出的等效电路模型是一个较为全面有效的钙钛矿太阳电池器件

仿真工具。 

 

 关键词：钙钛矿太阳电池，等效电路模型，非辐射体复合，非辐射表面复合，

迟滞现象，离子迁移，非线性电容。 
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ABSTRACT 

 With the rapid development of theoretical research and technological progress of 

perovskite solar cells (PVSCs), characterizing and quantifying loss mechanisms and 

abnormal hysteresis intuitively and reliably become an important scientific problem 

that needs to be solved urgently for stable and high-performance photovoltaic devices. 

Based on the comprehensive considerations of optical loss, series-resistance loss, shunt 

resistance loss, non-radiative bulk recombination, non-radiative surface recombination 

and hysteresis effect, the traditional detailed balance theory is revised, and a novel 

equivalent circuit model is introduced. Moreover, by comparing with the drift-diffusion 

model and experimental results, the validity, practicability, and accuracy of the 

equivalent circuit model are verified. Here the main research works and corresponding 

results are briefly introduced as follows:  

 Firstly, characterizing bulk and surface recombination, an improved equivalent 

circuit model is proposed. Based on the improved model, the influences of optical 

structure, ohmic resistance, and non-radiative recombination on the performances of 

PVSCs are systematically analyzed. Additionally, through quantifying all above loss 

mechanisms, the working principles of PVSCs are understood. 

 Secondly, on the basis of the improved circuit model, by decoupling the steady-

state current describing pure carrier transport with the capacitance current describing 

hysteresis, a hysteresis equivalent circuit model with reduced complexity is introduced. 

 Thirdly, based on the consistency of the equivalent circuit model and drift-

diffusion model, the typical expressions of the nonlinear capacitances describing the 

hysteresis are summarized, and thus the hysteresis effect is quantified. Meanwhile, a 

simple approach for judging the non-radiative combination type is offered. 

Finally, the improved equivalent circuit model describing the current-voltage 

characteristics and the hysteresis equivalent circuit model describing the hysteresis 

effect are compared to experimental results and analyses, which proves the reliability 
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and accuracy of analyzing the loss mechanisms, and the usefulness of hysteresis 

quantification. 

 In summary, the equivalent circuit model proposed is a comprehensive and 

effective simulation tool for PVSCs. 

 

Key words: Perovskite solar cells, Equivalent circuit model, Non-radiative bulk 

recombination, Non-radiative surface recombination, Hysteresis, Ion migration, 

Nonlinear capacitance. 
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1 绪论 

1.1  课题研究背景及意义 

 能源是人类社会进步和可持续发展性的基础。随着经济全球化的不断推进，

能源消耗愈来愈大，“全球变暖”和“能源危机”问题也日趋严重。解决能源危

机的根本方法是寻找可替代的清洁能源。清洁能源主要包括太阳能、风能和水能。

其中太阳能由于绿色无污染，且储量丰富成为了重要的绿色清洁能源之一。目前，

利用太阳能的途径主要有三种：一是光-热转换；二是光-化学能转换；三是光-电

转换。在这三种途径中，光-电转换是现今太阳能开发利用所采取的最广泛途径。 

 太阳电池的本质是利用光生伏特效应，将光能转换为电能的光电子器件。经

过科学家和工程师的多年努力，目前太阳电池的装机总量已超过其他发电方式，

跃居世界第一，展现了良好的应用前景。将来为进一步与传统化石能源竞争，发

展更高效率、更低成本的太阳电池已成为光伏领域的研究重点及热点。 

 在经历单晶硅第一代硅片太阳电池，非晶硅第二代太阳电池后，第三代太阳

电池因其优异的光电性能和低成本的制作工艺吸引了广泛的研究兴趣。第三代太

阳电池主要包括量子点太阳电池、染料敏化太阳电池、钙钛矿太阳电池和有机聚

合物太阳电池。其中，钙钛矿太阳电池发展最为迅速，且前景看好，正处于商业

化的研发进程中。本论文主要通过建立钙钛矿太阳电池的等效电路模型，研究影

响电池伏安特性的效率损失因素，及影响其稳定性的反常迟滞现象。通过电路模

型的分析仿真，能理解钙钛矿电池的器件物理，辅助优化工程设计，定位效率损

失瓶颈，从而加速电池研发的商用进程。该课题提出的电路模型也可延伸到其他

太阳电池的测试分析中，成为一个较全面的智能效率损失量化工具。该论文的工

作对我国太阳电池基础科研及产业化具有重要的理论意义和工程应用价值。 
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1.2  钙钛矿太阳电池概述 

1.2.1 钙钛矿太阳电池的发展 

 钙钛矿（perovskite）一般指晶体结构通式为 ABX3 的材料，其中 A 代表

CH3NH3
+离子[1]等，B 代表无机阳离子如 Pb2+、Sn2+等，X 则代表卤素离子，如

I-、Br-、Cl-等。 

 钙钛矿太阳电池中，钙钛矿材料主要作为电池的活性层，负责光子的吸收与

转换，并为载流子的输运提供通道。2008 年，宫坂力课题组第一次将钙钛矿材料

CH3NH3PbI3 应用于太阳电池，获得了 3.8%的光电转换效率[1]。自此，由于与现

有的其他活性材料相比，钙钛矿具有合适的可调带隙[2-4]，高载流子迁移率[5]，长

载流子扩散长度[6,7]，高吸收系数[8]，低激子结合能[9]和低俄歇复合率[10]等优点，

吸引了学术界和产业界的广泛关注。从 2008 年的 3.8%至今，钙钛矿太阳电池的

效率突飞猛进，如图 1.1 所示[11]。截止 2020 年 12 月 5 日，已实验认证的钙钛矿

太阳电池最高光电转换效率达到了 25.5%。钙钛矿也因此成为除了硅、Ⅲ-Ⅴ族材

料外，最有商业化前景的太阳电池材料。 

 

图 1.1 NREL 认证的太阳电池最高光电转换效率示意图 
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 不幸的是，钙钛矿太阳电池在长时间工作条件下并不稳定（受光照、温度、

水氧的影响大），使其难以大规模投入市场。主要表现在测试电流密度-电压曲线

（current density-voltage 曲线），也称伏安或 曲线时会出现反常的迟滞现

象。因此分析钙钛矿太阳电池器件物理，理解迟滞现象的光电机理，建立适合工

程应用的电路模型，对提高钙钛矿太阳电池效率，解决太阳电池稳定性具有重要

的理论价值和工程指导意义。 

1.2.2 钙钛矿太阳电池结构与工作原理 

常见的钙钛矿太阳电池基本结构有以下三种，如图 1.2 所示[12]，分别为 n-i-

p 介孔结构、n-i-p 平面结构和 p-i-n 平面结构。 

 

图 1.2 钙钛矿太阳电池基本器件结构示意图：（a）n-i-p 介孔结构；（b）n-i-p 平面结构和

（c）p-i-n 平面结构 

 

根据图 1.2，钙钛矿太阳电池一般具有五层结构，包括顶部电极（Top 

electrode），空穴传输层（Hole Transport Layer, HTL），钙钛矿活性层（Perovskite），

电子传输层（Electron Transport Layer, ETL）和透明导电层（Transparent Conducting 

Oxide），其能带图如图 1.3 所示。钙钛矿层主要负责吸收能量高于带隙的光子，

并产生束缚能较弱的激子（结合能约 [13]）。这些激子易在导带解离为自

由电子，在价带解离为自由空穴，并随后进行扩散和漂移运动。传输层的作用主

要是与钙钛矿活性层形成选择性接触，并阻挡少子，从而提高传输层对多子电子

或多子空穴的抽取效率。其中，空穴传输层对电子注入时具有较高的势垒，而对

空穴注入时具有较高的传输速率，因此起到阻挡电子、传输空穴的作用。常见的

空穴传输层材料有 NiO、Spiro-OMeTAD、PEDOT:PSS 等。同样，电子传输层对
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空穴注入时具有较高的势垒，而对电子具有较高的传输速率，可阻挡空穴并传输

电子。常见的电子传输层材料主要有 TiO2、ZnO、PCBM 等。钙钛矿太阳电池的

顶部电极一般选用 Au、Ag 等具有高逸出功的金属，主要负责自由载流子的收集。

而透明导电层为高效收集载流子，通常采用 ITO、FTO 玻璃等氧化物薄膜。对于

n-i-p 介孔结构的钙钛矿太阳电池，如图 1.2（a）所示，除上述五层结构外，常在

钙钛矿层加入一层致密的氧化层（Mesoporous Oxide），如致密 TiO2、SnO2 和

TiO2 等，起到增加钙钛矿晶体尺寸，优化载流子抽取和减小复合的作用。因此，

与平面结构相比，介孔结构的钙钛矿太阳电池往往具有更高的光电转换效率[14]。 

 

图 1.3 钙钛矿太阳电池的能带图 

 

钙钛矿太阳电池的工作过程可大致划分为产生，分离，输运和收集四个部分。

分别为：（1）光照下，钙钛矿太阳电池的活性层吸收光子，产生电子-空穴对；

（2）在内建电场作用下（电极为肖特基接触，因两侧功函数不同，形成内建电

场），电子-空穴对在钙钛矿层分离为自由电子和自由空穴；（3）自由空穴（电

子）经钙钛矿层和空穴传输层（电子传输层）传输后到达电极；（4）自由载流

子被两侧电极收集，最终形成电流回路。 

1.2.3 钙钛矿太阳电池性能参数 

 研究光照下钙钛矿太阳电池的工作情况，需要分析电池的伏安曲线，以获取

评价太阳电池性能的物理参数。典型的钙钛矿太阳电池伏安曲线如图 1.4 所示。
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图中黑色虚线为无光照时电池的典型 曲线。相比于无光照时的曲线，因光

照产生的光生电流 使该黑色虚线向上平移，得到光照下的 曲线（黑色实

线）。 

 

图 1.4 无光照和光照下，钙钛矿太阳电池的典型伏安曲线图 

 

根据 曲线，可确定钙钛矿太阳电池的主要性能参数，包括短路电流 ，

开路电压 ，填充因子 和光电转换效率 。其中，短路电流 为外加电

压等于 时的电流，是钙钛矿太阳电池所能达到的最大电流，其值主要与材料

的固有禁带宽度和器件光学结构等相关。开路电压为当电流等于 时对

应的电压，其大小同样受限于材料的带隙宽度。 

 根据图 1.4，若钙钛矿太阳电池的 和 固定，随着 曲线与坐标轴

围成的图形越接近于矩形，电池所能达到的最大功率点（Maximum power point，

MP）对应的最大输出功率 就越大。因此，根据 和 的比值，可判断

曲线的形状。该比值称为填充因子，由下式给出： 

  (1.1) 
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其中 和 分别代表 曲线达到最大功率 （ ）时，对

应的电压值和电流密度值。 越接近 1，代表曲线越接近于矩形。 反应了电

池的理想程度，也表征了电池的性能。 

 电池的光电转换效率 定义为最大输出功率 与入射功率 之比， 

  (1.2) 

其中，入射功率一般由标准 太阳光谱决定，即 。 

 增大钙钛矿太阳电池的 ，需要增大电池的短路电流、开路电压，选用

合适的半导体材料，尽可能减小电池的复合效应与寄生效应等。因此， 的

优化是一个复杂的多物理过程，需要对钙钛矿太阳电池的工作机理、损失因素以

及光电流的产生机制等有足够的认识。此外，获取准确的 测量结果是电池

优化和发展的前提条件。 

 直觉上，钙钛矿电池的 似乎与 曲线的测试环境和方法无关。但实

际上， 不仅依赖于入射光的光谱、光照强度，还依赖于扫描的起始电压，测

量的方向与速度等。其中最为显著的是迟滞效应所导致的 高估或低估现象。 

1.3  迟滞效应 

1.3.1 典型的迟滞曲线 

 2014 年，Snaith 课题组首先报道了钙钛矿太阳电池存在异常迟滞现象[15]，引

起了科研界的广泛关注。 

 迟滞现象指钙钛矿太阳电池的伏安特性曲线与测量条件强相关的现象，比如

扫描速度、扫描方向、初始偏置状态和温度等。其中，典型的迟滞表现为正向扫

描曲线（从 向 扫描，简称正扫曲线）和反向扫描曲线（从 向 扫描，

简称反扫曲线）的不重合，如图 1.5 所示，包含 8 种典型曲线类型[16]。 
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图 1.5 典型钙钛矿太阳电池迟滞曲线。其中，曲线上的箭头代表电压扫描的方向，黑色实

直线箭头代表扫描速率（scan rate）的增大方向，（a，e）中的虚线曲线为稳态曲线 
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 （a）电容性迟滞。相同速率下，反扫电流始终大于正扫电流（正向迟滞），

且正扫曲线和反扫曲线相对于稳态曲线对称。正反扫曲线相当于在典型的稳态二

极管曲线基础上，根据扫描方向分别减去或增加动态电容电流[17,18]。且随着扫描

速率的增加，该瞬态电容电流增大。 

 （b）反向扫描时， 曲线出现电流过冲现象。该现象使短路电流不再是

太阳电池所能产生的最大电流。随着研究的深入[19,20]，发现该现象往往与反向扫

描过程中的预置极化电压以及极化时间相关。 

 （c）反向扫描时，随着扫描速率的增大，光生电流随之增大，而开路电压

基本不变。且在短路至最大功率点的电压扫描区间内，电池的总输出电流基本保

持稳定[21]。 

 （d）反向扫描曲线的光生电流较正扫曲线显著大。该情况一般发生在较特

殊的测量环境下[22]，如极大的扫描速度或较大的极化电压。 

 （e）在电压扫描的低电压段出现显著的电阻特性。表明电池中存在明显的

并联电阻效应，其产生了较大的漏电流损失[21,23]。 

 （f）正反扫曲线的开路电压 有明显的不同，反扫曲线的 较正扫曲线

的更大[24]。但同时正反扫曲线的短路电流 和并联电阻基本不变。 

 （g）反扫曲线的电流始终小于或等于正扫曲线的电流（反向迟滞）。该情

况往往出现在预置极化电压小于 的特殊情况下[25]。 

 （h）正反扫曲线在扫描过程中出现交叉[26]，即同时出现正向迟滞和反向迟

滞。 

 在实际的电压扫描过程中，迟滞曲线可能是以上 8 种典型迟滞曲线之一，但

更为常见的是上述曲线的任意组合。通常，迟滞现象的程度可用迟滞因子

（hysteresis index， ）描述[27]： 

  (1.3) 



浙江大学硕士学位论文              基于等效电路模型的钙钛矿太阳电池效率损失机制及迟滞效应分析 

 9

其中下标 oc 指测量点为开路电压点，下标 sc 指测量点为短路电流点。 代表正

扫电流密度， 代表反扫电流密度。迟滞因子 越大，代表电池的迟滞现象越

明显。 

1.3.2 迟滞效应的可能原因和解决方案 

 目前已有很多研究迟滞形成机理的报道，并针对迟滞形成机理提出了许多可

能的假设，其中的主流假设有： 

 一、铁电效应[26]。含铅钙钛矿材料常具有铁电效应。在外加电场的作用下，

含铅钙钛矿太阳电池的活性层可能会发生较强的晶格极化[28]，进而影响电池的

特性。 

 二、离子迁移[29,30]。钙钛矿层中的离子在外加电场的作用下发生迁移，导致

局部化学掺杂，从而影响了内建电场的产生[31]。其中，碘离子空位的迁移已被证

明为是引起无机卤化物钙钛矿太阳电池离子移动现象的主导因素[32]。 

 三、体或表面的陷阱辅助复合[33]。成膜过程中钙钛矿可能会形成 Schottky 缺

陷和 Frenkel 缺陷，其中 Frenkel 缺陷可能被光照或外加电场激活[34]，充当电荷

陷阱，从而影响电池的伏安特性。 

 不幸的是，迟滞现象的全面深入理解还存在争议，学术界当前更倾向于基于

离子移动的物理解释。鉴于此，提出了大量弱化迟滞的方法和策略，包括晶界修

饰工程，界面修饰工程，选择性接触工程，表面缺陷钝化和体缺陷钝化工程等[27]。

但如何有效量化迟滞，进而分析迟滞的变化规律仍需深入研究。 

 迟滞现象的存在，极易造成电池实际性能的降低。严重的迟滞甚至会造成钙

钛矿太阳电池的不稳定[35]。另外，迟滞导致光电转换效率的错误测量（测量的曲

线不是稳态 曲线，因而可能导致效率的高估或低估），更使不同测量标准

下的钙钛矿太阳电池性能比对不再具有比较意义，严重阻碍了太阳电池的发展。

因此理解迟滞现象的形成原理，有效量化迟滞效应，对分析钙钛矿太阳电池的实

际性能尤为重要。 
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1.4  本文的主要安排 

第一章， 绪论。介绍了太阳电池的发展历史，及研究第三代钙钛矿太阳电池电

路模型的意义与重要性。概述了钙钛矿太阳电池器件结构，工作原理，

及表征其性能的特性参数。同时，介绍了影响其光电转换效率测试评

估的反常迟滞现象。 

第二章， 总结并对比了描述钙钛矿太阳电池伏安特性的常用模型。详细介绍了

细致平衡理论和等效电路模型。并在细致平衡理论和等效电路模型的

基础上，提出了改进的等效电路模型，以描述实际钙钛矿太阳电池的

伏安特性。 

第三章， 研究了描述载流子输运的改进等效电路模型参数拟合方法和相应实验

分析。通过与漂移-扩散模型的对比，证实了改进等效电路模型描述伏

安特性的可靠性和精度。并且在实验的支持下，证明了等效电路模型

的实用性，及区分不同非辐射复合类型的有效性。 

第四章， 总结了描述迟滞现象的传统等效电路模型。并且基于改进等效电路模

型和非线性电容理论，提出了新颖的离子迁移等效电路模型及求解电

容表达式的思路。 

第五章， 研究了离子迁移等效电路模型对迟滞现象的仿真，及相关实验分析。

基于离子-载流子耦合的漂移-扩散模型的仿真结果，归纳典型的迟滞

电荷表达式，并提出更为简单的非辐射复合主导机制判别方法。除此

之外，通过与实验数据的对比，证明了等效电路模型量化迟滞的可靠

性，以及简易判别方法的合理性。 

第六章， 总结与展望。总结本文的主要工作，指出工作中存在的缺陷与不足，

并展望未来的研究重点。 
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2 描述载流子输运的等效电路模型 

本章总结了描述钙钛矿太阳电池载流子输运及相应伏安曲线的常用器件模

型，并详细介绍了细致平衡理论，和考虑欧姆损失的等效电路模型。除此之外，

本章还推导了体缺陷辅助非辐射复合（bulk Shockley-Read-Hall recombination，体

SRH 复合）电流和表面缺陷辅助非辐射复合（ surface Shockley-Read-Hall 

recombination，表面 SRH 复合）电流的解析式。在等效电路模型和非辐射复合电

流表达式的基础上，提出了考虑欧姆电阻、非辐射体复合、非辐射表面复合和光

学损失的改进等效电路模型。最后，介绍了用该模型研究电池工作机理的方法及

意义。 

2.1  钙钛矿太阳电池器件模型的发展 

 通常来说，描述钙钛矿太阳电池载流子输运及相应伏安特性的常用模型有细

致平衡模型，等效电路模型和漂移-扩散模型。 

 1872 年，Ludwig Boltzmann 创造性地提出了细致平衡理论[36]，该理论最初

用以解释碰撞物理，随后，被广泛应用于量子领域、化学领域以及光伏领域。1961

年，为计算单结太阳电池理论上能达到的最高效率，Shockley 和 Queisser 提出了

预测太阳电池效率极限的细致平衡模型[37]。基于该细致平衡模型，计算出单结钙

钛矿太阳电池的理论效率极限约为 31%[38]，该极限被称为 Shockley-Queisser 极

限。 

 对于太阳电池，细致平衡模型主要用于预测理想电池的效率极限，即模型中

忽略了许多效率损失机制。而实际的太阳电池往往具有复杂的损失机理，影响电

池效率的提升。因此，为了刻画因电池界面间的接触电阻、电极方块电阻以及漏

电流等因素引起的损失，单二级管等效电路模型被提出[39]。同时，为修正拟合

曲线时存在的偏差，在等效电路模型中引入理想因子。随后，Armando 课

题组[40]认为太阳电池应存在准中性区的载流子扩散过程和耗尽区的载流子复合

过程，故引入双二极管等效电路模型以代替单二级管模型。但该模型需要提取五

个拟合参数，难以保证拟合的唯一性。2018 年，考虑了欧姆电阻损失，非辐射体



浙江大学硕士学位论文              基于等效电路模型的钙钛矿太阳电池效率损失机制及迟滞效应分析 

 12

复合损失和光学损失，沙威、蔡植豪等人提出了改进的细致平衡模型[41]。基于该

模型，拟合 曲线仅需提取 3 个拟合参数，且相对拟合误差小于 4%，很大

程度上保证了拟合的有效性。但由于模型没有考虑非辐射表面复合损失（无法区

分体复合与表面复合），并不能全面揭示钙钛矿太阳电池的复合机理。 

 而漂移-扩散模型需要考虑更多的电学参数，且模型的方程具有较强的非线

性特征，因此难以应用于 曲线的拟合和电学参数的反求。 

 综上，结合细致平衡理论和等效电路模型的优点，可以建立更为可靠的改进

等效电路模型，以探讨更全面的损失机理，获得更准确的拟合结果。同时，鉴于

半导体物理中的主导方程“漂移-扩散模型”仿真电池动力学的优势，可将其视为

对照组模型，以验证改进等效电路模型的可靠性。 

2.2  细致平衡理论 

2.2.1 理想的细致平衡理论 

 细致平衡理论指出，在热平衡状态下，每个基本的物理过程都有其对应的逆

过程，且正逆过程保持平衡。对钙钛矿太阳电池来说，在没有光照的情况下，电

池和周围环境近似可认为组成一个热平衡系统。在大于带隙频率的任意“细致”

的谱区间，电池辐射出的光子和吸收的光子达到统计平衡，即光子吸收率等于激

子产生率等于光子辐射率。 

 为计算理想的钙钛矿太阳电池光电转换效率极限，假设理想的 Shockley-

Queisser 电池模型（简称 S-Q 电池模型）： 

 （1）钙钛矿材料能吸收所有能量大于禁带宽度（ ）的光子，并且不吸收

所有能量小于 的光子。故电池的吸收率 为阶跃函数（当光子能量小于

时，吸收率为 0，当光子能量大于 时，吸收率为 1）。 

 （2）电池的内量子效率为 100%，即每吸收一个光子，都仅产生一组电子-

空穴对。 

 （3）载流子能被完全收集。即载流子具有无限大的迁移率，且在传输的过

程中没有损失。 
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 （4）辐射复合为电池内的唯一复合机制，即不存在任何类型的非辐射复合

过程。 

 因此，禁带宽度和温度是 S-Q 电池的唯一属性。 

 根据普朗克定律，温度为 的热平衡态电池的黑体吸收或辐射谱为  

  (2.1) 

其中 为普朗克常数， 代表真空中的光速， 为玻尔兹曼常数， 为温度，

为能量。 

 光照下，产生光生电压 后，钙钛矿太阳电池的热平衡状态被打破。此时根

据 Würfel 广义普朗克公式[42]以及基尔霍夫定律[43]，钙钛矿太阳电池辐射到环境

中的光子通量为 

  (2.2) 

其中 为钙钛矿太阳电池的吸收率， 为基本电荷。 

 当光生电压比发射的光子能量除以 的值远远小时，即 时，公

式(2.2)中的 Bose-Einstein 分布可近似为 Boltzmann 分布，即： 

  (2.3) 

其中黑体辐射谱为 。 

电流密度可通过光子通量对能量的积分乘以基本电荷 得到（ ）。

故根据 Boltzmann 近似，无光照时钙钛矿太阳电池在外加电压 的作用下，其暗

电流 满足肖克莱方程： 

  (2.4) 

其中，反向辐射饱和电流为 

  (2.5) 
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 而光照下，钙钛矿太阳电池吸收的光子电流为 

  (2.6) 

这里， 是太阳 谱，可用 的黑体辐射谱近似[44]。 

 因此，光照下产生的光生电压为 时，钙钛矿太阳电池的总电流为电池吸收

的光生电流和离开电池的辐射暗电流的叠加： 

  (2.7) 

钙钛矿太阳电池在开路状态下，电池的总电流应为 ，即辐射

电流 的大小等于吸收电流 的大小。 

2.2.2 考虑光学结构优化的细致平衡理论 

 理想的细致平衡理论假设吸收率是以禁带宽度为界的阶跃函数，即假设所有

符合条件的光子都能被电池完全吸收。但是实际的钙钛矿太阳电池因为某些光学

因素，无法完全吸收所有能量大于禁带宽度的光子，造成光子的损失，从而产生

偏小的光生电流 。因此，对光学损失的模拟是仿真实际钙钛矿太阳电池伏安

特性的重要问题。 

 光学损失的来源主要包含入射光的入射角度限制，电池对入射光的反射、寄

生吸收以及电池自身的光谱特性等。随着对钙钛矿太阳电池研究的深入，很多报

道提出了减小光学损失的电池设计方案。比如使用叠层钙钛矿太阳电池以改善光

谱特性[45]，采用背接触电极以减小电极对入射光的遮挡[46]，利用聚光技术增大入

射光的入射角度[47]等。而由于光的反射使部分入射光不能进入电池的现象，可通

过合理的光学结构设计，减少入射光的反射，促进活性层内的光子循环，从而达

到增强入射光吸收的目的。 

 常见的光学结构如图 2.1 所示[48]。其中，图 2.1（a）对应的光学结构中，后

表面为吸收表面，前表面为普通表面；图 2.1（b）中，后表面为完美反射表面，

前表面为普通表面；图 2.1（c）中，后表面为完美反射表面，前表面为绒面；图

2.1（d）中，后表面为完美反射表面，前表面为绒面且增加了角度限制装置，

为装置限制钙钛矿太阳电池能达到的最大逸出辐射角。 
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图 2.1 四种常见的太阳电池光学结构示意图 

 

 根据 Eli Yablonovitch 的研究[49]，完美反射后表面使光子在活性层的传播光

路增加了一倍，从而增加了光子在传播过程中被活性层吸收的概率。而对于不规

则的绒面，其产生的随机反射作用，减小了电池内部反射光线的逸出几率，同时

增加了光程长，因而提高了电池光捕获的可能性。图 2.1（a、b、c）中的光学结

构对应的吸收率分别近似为 

  (2.8) 

  (2.9) 

  (2.10) 

其中 为吸收系数， 为复折射率的实部， 为活性层厚度。值得注意的是，上

述公式忽略了器件表面的反射。 

 当存在最大出射角度 限制时，吸收率可表示为[48]  

  (2.11) 

 实际上，在细致平衡理论的公式(2.5)中隐含了光学设计对钙钛矿太阳电池的

影响。当将阶跃形式的吸收率 替换为陷光结构对应的吸收率公式，如公式

(2.11)，即可分析光学设计对钙钛矿太阳电池伏安特性的影响[38]： 
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  (2.12) 

  (2.13) 

  (2.14) 

2.3  等效电路模型 

不考虑载流子在传输和收集过程中的损失，理想的太阳电池可以用一个电流

源 与一个单向导通的二极管 并联描述。但实际的太阳电池由于存在众多非

理想的能量损失过程，需要在等效电路中添加额外代表能量耗散的元件。描述伏

安特性的传统等效电路模型认为对于实际太阳电池，能量主要被耗散在载流子传

输层的电阻，电极方块电阻，载流子传输层与钙钛矿层界面之间的接触电阻和漏

电流上，其效果分别等同于串联寄生电阻(series resistance， )和并联寄生电阻 

(shunt resistance， )。因此，考虑到串并联电阻效应，传统的等效电路模型如

图 2.2 所示[50]。 

 

图 2.2 描述钙钛矿太阳电池伏安特性的等效电路模型 

 

钙钛矿太阳电池的暗电流密度由二极管方程给出[50] 

  (2.15) 
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其中， 为外加电压， 为饱和电流密度。考虑到半导体的表面和体复合机制，

实际测得的电池电流密度-电压方程和理想的二极管方程（ ）

间存在很大偏离[51]。作为判断二极管是否理想的度量标准，理想因子 提供了一

种描述该 曲线的方法。本质上 与复合机制相关，其取值范围一般在

之间。 

 光照下，考虑光生电流以及串并联电阻损耗，钙钛矿太阳电池的总电流可描

述为 

    (2.16) 

其中 为钙钛矿太阳电池的光生电流，该值与电压无关，因此不需要修正。 

 根据公式(2.16)，应用等效电路模型拟合钙钛矿太阳电池的电流密度-电压曲

线时，需要提取的 5 个拟合参数为光生电流 ，理想因子 ，串联电阻 ，并

联电阻 以及饱和电流密度 。过多的参数难以保证拟合结果的唯一性，且理

想因子将非辐射复合模糊化，不利于设计人员根据器件性能分析调整设计策略。

因此迫切需要提出一个既能较好拟合实际钙钛矿太阳电池伏安特性曲线，又只需

提取更少拟合参数，还可以辨别不同非辐射复合类型及影响的理论模型。 

2.4  基于细致平衡理论的改进等效电路模型 

2.4.1 非辐射复合理论及电流公式 

相比理想的S-Q电池，实际的钙钛矿太阳电池中除了存在辐射复合，非辐射

复合已被证明是主要复合机制[52,53]，严重影响了电池对载流子的输运收集能力。 

钙钛矿太阳电池中主要存在四类复合机制，如图2.3所示，包括直接复合（又

称辐射复合），体SRH复合，表面SRH复合和俄歇复合。其中体复合、表面复合

和俄歇复合统称为非辐射复合。 
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图2.3 钙钛矿太阳电池内可能的复合途径示意图 

 

 根据等效电路模型，理想因子常用于辨别钙钛矿内的主导非辐射复合机

制。其与复合类型的关系如下表所示[54]： 

 
表2.1 不同复合类型在不同条件下的理想因子对应值 

复合类型 载流子条件 理想因子 

辐射复合  1 

体SRH复合  2 

表面SRH复合 或  1 

俄歇复合  2/3 

 

 当太阳电池中只有辐射复合时，电池的总输出电流应与 成正

比；当体 SRH 复合为主导复合机制时，电流应与 成正比；当表

面 SRH 复合占优时，电流应与 成正比；当俄歇复合占优时，电

流应与 成正比。然而实际的钙钛矿太阳电池中往往不只存在一

种类型的复合机制，仅用理想因子难以准确判断各类非辐射复合损失在总效率损

失中所占的比例，因而难以分析更为复杂的综合复合机理。现有的判别非辐射复

合类型的方法，除了理想因子判定法外，主要有光谱测量法[55]、瞬态光电压测试
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法[56,57]和阻抗谱分析法[58,59]等微扰测量方法。不幸的是，微扰法存在不能量化复

合损失，且测量所需设备造价昂贵的缺点。因此为全面解决以上问题，本文提出

复合电流分解法。基于该方法，可以有效区分不同非辐射复合机制对电池

曲线的影响。 

 直接复合指导带电子直接跃迁到价带并发出光子的过程，因此单位时间、单

位体积内因直接复合而消失的电子-空穴对数，即直接复合率可写为 

  (2.17) 

其中 为电子-空穴的直接复合系数， 和 分别为电子浓度和空穴浓度。根据细

致平衡理论，辐射复合电流可以用公式(2.4)描述。 

 俄歇复合指非平衡载流子从高能级向低能级跃迁发生复合时，将多余能量传

递给另一个载流子而不发出光子的过程。一般，当半导体内载流子浓度足够高时，

俄歇复合尤为重要。但对于钙钛矿太阳电池，实验表明其俄歇复合不显著[9]，因

此在本文的建模中忽略俄歇复合。 

 缺陷辅助非辐射复合（SRH 复合）包括体 SRH 复合和表面 SRH 复合。在钙

钛矿太阳电池中，杂质以及钙钛矿层晶界上的缺陷等在活性层禁带中形成复合中

心能级，促使非平衡载流子通过复合中心能级复合并发射声子，称为载流子的体

SRH 复合。出现在钙钛矿层表面的缺陷同样在禁带形成复合中心能级，促使非平

衡载流子的复合并发射声子，称为表面 SRH 复合。对于钙钛矿电池，非辐射复

合损失主要由深能级缺陷（带隙中间的缺陷）造成[54]。 

 体 SRH 复合率由下式给出 

  (2.18) 

其中 为钙钛矿本征载流子浓度， 和 分别为非平衡空穴浓度和电子浓度，

和 分别为非平衡空穴和电子的寿命， 和 分别为陷阱空穴和电子的浓度。 

 对深能级缺陷造成的体复合，钙钛矿层满足 ， ， ，此时

体 SRH 复合率可近似为 

  (2.19) 

 非平衡载流子的乘积为 
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  (2.20) 

其中， 和 分别为空穴和电子的准费米能级。当载流子的迁移率足够大时，

外加电压 。 

 因此，体复合电流可写为 

  (2.21) 

其中， 为钙钛矿层的厚度， 为体复合系数。 

 假设表面复合主要发生在界面复合层，在空穴传输层/钙钛矿层界面，表面

复合率由以下公式描述 

  (2.22) 

其中， 为空穴传输层/钙钛矿层界面处，靠近传输层侧的非平衡多子空穴浓度；

为空穴传输层/钙钛矿层界面处，靠近钙钛矿侧的非平衡少子电子浓度。

和 分别为非平衡空穴和电子的寿命， 和 分别为陷阱空穴和电子的浓度。 

 对深能级缺陷造成的表面复合，满足 ，空穴传输

层/钙钛矿层界面的复合率可近似为 

  (2.23) 

 基于玻尔兹曼统计，非平衡少子电子浓度为 

  (2.24) 

其中 为空穴传输层/钙钛矿层界面处，靠近钙钛矿侧的平衡少子电子浓度；

为空穴传输层/钙钛矿层界面处，靠近钙钛矿侧的平衡多子空穴浓度。当改变空

穴传输层相对于活性层价带的能级差和掺杂浓度时， 会发生改变。 

 因此，推导得空穴传输层/钙钛矿界面的表面复合电流 
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  (2.25) 

其中， 为空穴传输层/钙钛矿界面的表面复合系数， 为空穴传输层/钙钛

矿界面层的厚度，如图 2.3 左侧界面复合层。 

 同理，在钙钛矿层/电子传输层界面的表面复合电流为 

  (2.26) 

其中， 为电子传输层/钙钛矿界面的表面复合系数， 为钙钛矿/电子传输

层界面层的厚度，如图 2.3 右侧界面复合层。 

 假设 ， ，钙钛矿/传输层界面层的有效厚度为 ，钙钛

矿太阳电池的表面复合电流即为 

  (2.27) 

其中 为钙钛矿/传输层界面的表面复合系数（ ）。 

2.4.2 改进的等效电路模型 

 全面考虑非辐射体复合、非辐射表面复合、光学损失和欧姆电阻损失，改进

的等效电路模型如图 2.4 所示。 

 

图 2.4 改进的等效电路模型示意图 
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 该模型为双二极管模型，其中光生电流 由电流源描述，考虑光学设计的

辐射复合电流由二极管 描述，非辐射体复合和非辐射表面复合统一由二极管

描述。 

 模型的电流密度-电压方程表示为 

  (2.28) 

其中 为钙钛矿太阳电池工作时的光生电压， 为考虑了光学设计的辐射复合电

流密度， 为非辐射体复合电流密度， 为非辐射表面复合电流密度， 为

漏电流密度。 

 光生电流由下式计算得出 

  (2.29) 

其中 是钙钛矿层的厚度， 为光速， 为 AM 1.5G 下的太阳光谱， 为波长，

为基本电荷。吸收率 取决于钙钛矿活性层的厚度、电池所用材料的折射率和

陷光结构设计等，如 2.2.2 节所述，可以根据光学结构修改。本文采用公式(2.11)

作为器件的吸收率公式，或应用 Maxwell 方程求解器件的有效吸收率[60]。故在器

件各层厚度、复折射率已知的前提下，本模型中光生电流的大小可通过数值方法

获得，不再需要拟合提取。 

 结合公式(2.5)和公式(2.15)，得到辐射复合电流密度 

  (2.30) 

暗饱和辐射电流 为 

  (2.31) 

其中， 是考虑角度限制后的太阳电池的黑体辐射谱 

  (2.32) 

其中 是最大发射角。 
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 非辐射电流 包括体复合电流密度和表面复合电流密度，分别为 

  (2.33) 

  (2.34) 

其中，表面复合系数为 ，体复合系数为 ，钙钛矿的本征载流子浓度为 ，

为钙钛矿层的厚度， 为钙钛矿层/传输层界面的有效厚度， 为空穴传

输层/钙钛矿层界面，钙钛矿一侧的平衡空穴浓度（也可以是电子传输层/钙钛矿

层界面，钙钛矿一侧的平衡电子浓度 ）。 

 漏电流密度为 

  (2.35) 

 基于公式(2.28)，根据改进的等效电路模型，可以通过优化算法（MATLAB

优化工具箱）拟合实际钙钛矿太阳电池的 曲线，提取体复合系数 、表

面复合系数 、串联电阻 和并联电阻 ，从而进行电池伏安特性的描述。

通过以上四个参数的数值分析，可以评估电池内体复合，表面复合，电极、界面

损耗以及漏电流对电池性能的影响。同时，通过绘制 ， 和

曲线，可以进一步分析电压扫描过程中各损失机制随电压的变化情况，

直观研究各机制在不同阶段对电池的影响。除此之外，还可以通过效率损失的量

化，辨别电池内的主要损失机制，为电池未来的优化方向提供思路。 

2.5  小结 

本章介绍了常见的描述钙钛矿太阳电池伏安特性的模型并进行了模型优缺

点的分析。此外，详细介绍了细致平衡理论和传统的等效电路模型。推导了非辐

射复合体电流和非辐射复合表面电流的解析式。并在细致平衡理论，传统等效电

路模型和非辐射复合电流解析式的基础上，提出了改进的等效电路模型。该模型

较全面地考虑了光学损失、欧姆损失、非辐射体复合损失和非辐射表面复合损失，
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是一个描述实际钙钛矿太阳电池伏安特性的有效分析工具。除此之外，基于该模

型的提取参数以及 ， 和 曲线，可以更为直观地量化各损

失机制，判断电池内的主导损失类型，并分析损失机制在电压扫描过程中对电池

工作特性的影响，为电池逼近Shockley-Queisser理论极限提供指导。 
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3 描述载流子输运的改进等效电路模型仿真及实验结果分析 

 根据前章的模型介绍，改进的等效电路模型可刻画实际钙钛矿太阳电池的载

流子输运过程，拟合其伏安曲线，并分析影响电池效率的损失因素。为了验证模

型仿真实际钙钛矿太阳电池伏安曲线的可靠性，判断模型量化欧姆电阻损失、非

辐射体复合损失和非辐射表面复合损失的能力，本章将等效电路模型的拟合结果

分别与漂移-扩散模型仿真结果，以及实验数据进行对比、分析，探究其内在物

理。 

3.1  漂移-扩散模型 

3.1.1 漂移-扩散模型的发展历史 

 漂移-扩散模型是仿真载流子动力学不可或缺的工具，也是半导体物理的主

导方程，其地位和电磁学、光学领域的麦克斯韦方程相当。基于漂移-扩散模型，

可以探究材料载流子迁移率、寿命、势垒等钙钛矿太阳电池常见参数对电池工作

性能的影响，进而分析电池工作过程中的载流子传输、复合和收集等物理过程。 

 2014 年，Foster 课题组基于漂移-扩散方程和泊松方程建立了钙钛矿太阳电

池的电学行为研究模型[61]。随后，大量模型与算法随之出现。2015 年，van Reenen

课题组发现：分析有机-无机卤化物铅钙钛矿太阳电池，需综合考虑电子和离子

的运动，并引入结合离子运动的修正漂移-扩散模型，以分析太阳电池的迟滞效

应[62]。2018 年，Courtier 课题组基于匹配渐进分析法，推导出简化的表面极化模

型[63]。然后针对模型的短德拜长度问题对表面极化模型进行了进一步的数值优

化[64]。以上模型都主要侧重于对算法的修正及模型精度的提高，然而为精确模拟

实际的钙钛矿太阳电池光伏器件，效率损失机制的综合考虑也极为重要。 

 2017 年，为探求逼近 Shockley-Queisser 极限的方法，Xingang Ren 等[65]研究

了漂移-扩散模型与细致平衡模型之间的关联。他们认为准确的辐射复合求解，

消除非辐射复合和抽取/注入势垒的损失是实现漂移-扩散模型和细致平衡模型

一致性的关键条件。因此，采用考虑光学损失的 Roosbroeck-Shockley 公式，及
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设置选择性电极边界条件后，漂移-扩散模型模拟的伏安曲线就等价于理想电池

的 S-Q 极限伏安曲线。用同样思路，漂移-扩散模型也可用于验证改进的电路模

型。具体地，由于漂移-扩散模型在半导体领域具有与麦克斯韦方程在电磁或光

学领域相当的地位，当设置漂移-扩散模型参数得到仿真的伏安曲线，并用等效

电路模型对该曲线进行参数反求时，通过两个模型间参数的对比，可以可靠地验

证等效电路模型拟合参数的正确性。除此之外，通过等效电路模型中各子电流的

占比，可直观判断模型分析得到的物理是否与漂移-扩散模型预设的物理相符。 

3.1.2 漂移-扩散模型 

为验证改进等效电路模型对钙钛矿电池 曲线损失机制分析的准确性，

本章选用较为理想情况下的漂移-扩散模型仿真结果。并且，设置选择性电极边

界条件，以避免电极表面复合对电池工作的干扰。 

描述器件特性的漂移-扩散模型由泊松方程，漂移-扩散方程和连续性方程组

成： 

  (3.1) 

  (3.2) 

  (3.3) 

其中， 和 分别为电子浓度和空穴浓度， 为电子电势， 为空穴电势，电子

电流密度和空穴电流密度分别为 和 ， 和 分别为电子的迁移率和扩散系

数， 和 分别为空穴的迁移率和扩散系数， 为产生率， 为复合率。 

 由于钙钛矿太阳电池中的复合机制主要包括辐射复合，非辐射体复合和非辐

射表面复合，因此复合率可表示为 
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  (3.4) 

 辐射复合 ，非辐射体复合 和非辐射表面复合 分别由以下方程

给出 

  (3.5) 

其中， 为辐射复合系数。 

 同样，产生率可分为光生产生率 和热平衡情况下的暗产生率 ，即 

  (3.6) 

 选择性电极边界条件设置为： 

  (3.7) 

其中阴极电子的表面复合速率为 ，阳极电子的表面复合速率为 ，

阴极空穴的表面复合速率为 ，阳极空穴的表面复合速率为 。界面

处阴极电子和空穴浓度，阳极电子和空穴浓度分别为 ， ， 和 。 

3.2  漂移-扩散模型仿真分析 

3.2.1 仿真参数设置 

 本章漂移-扩散模型使用的钙钛矿太阳电池器件结构为电子传输层 /

钙钛矿活性层 /空穴传输层 [66]，主要仿真参数由表 3.1 给出。因

此 ， 模 型 中 钙 钛 矿 活 性 层 的 本 征 载 流 子 浓 度 可 通 过 计 算 得 出

。同时，仿真得空穴传输层/钙
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钛矿层界面，靠近钙钛矿一侧的平衡空穴浓度为 ；钙钛矿

层/电子传输层界面，靠近钙钛矿一侧的平衡电子浓度为 。 

 

表3.1 漂移-扩散模型仿真参数表 

参数 符号[单位] 值 参考文献 

电子传输层/钙钛矿层/

空穴传输层 

的相对介电常数 

 4/31/4 [67] 

钙钛矿层电子/空穴 

迁移率 
/  [ ] 20 [68] 

内建电场 [ ] 0.8 [22] 

禁带宽度 [ ] 1.6 [69,70] 

态密度 [ ]  [66] 

钙钛矿层/传输层界面

的有效厚度 
[ ] 0.02 [71] 

 

 为全面分析 2.4.2 节提出的改进等效电路模型对于体复合、表面复合、串联

电阻、并联电阻的量化分析能力，探究该等效电路模型区分钙钛矿太阳电池内主

导非辐射复合的能力，本文选用较为理想情况下的仿真案例。考虑到实际电池常

同时存在体复合和表面复合的情况，仿真仅存在一种类型的非辐射复合和不存在

非辐射复合的模型，能更为准确地分析漂移-扩散模型和等效电路模型间的物理

对应关系，以及各参数间的匹配关系。其中，具有典型器件物理的四种模型参数

设置如下： 

 （1）Case 1（或 Bulk_s）：仅存在较小的体复合，即设 [71]，

。电子和空穴传输层多子迁移率为 ，少子迁移率为

无限小。 

 （2）Case 2（或Bulk_l）：仅存在较大的体复合，即设 ， 。

电子和空穴传输层多子迁移率为 ，少子迁移率为无限小。 
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 （3）Case 3（或 CTL）：不存在非辐射复合，设电子和空穴传输层的多子迁

移率为 ，少子迁移率为 。 

 （4）Case 4（或 Surf）：仅存在表面复合，即设 ， 。

电子和空穴传输层多子迁移率为 ，少子迁移率为无限小。 

3.2.2 仿真结果分析 

 图 3.1（a，b，c，d）分别为改进的等效电路模型拟合 Bulk_s、Bulk_l、CTL、

Surf 四种情况下钙钛矿太阳电池伏安曲线的仿真结果。其 拟合曲线与实验

曲线的相对拟合误差分别为 1.01%，2.55%，0.31%，0.20%。小于 3%的相对拟合

误差，表明改进的等效电路模型可以较好地描述钙钛矿太阳电池的 特性。 

 
图 3.1 钙钛矿太阳电池的仿真结果图 

 

 等效电路模型的拟合参数（ ， ， 和 ）和钙钛矿太阳电池性能

参数的计算结果由表 3.2 给出。除此之外，考虑到漂移-扩散模型和等效电路模型

具有统一性，可通过对比等效电路模型的非辐射体复合系数拟合值、表面复合系

数拟合值和漂移-扩散模型的体载流子寿命设定值、表面载流子寿命设定值，验
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证等效电路模型仿真结果的可靠性。由 2.4.1 节可知， ，故列表 3.3 计算

模型非辐射复合系数和载流子寿命之间的关系。 

 

表3.2 不同情况下等效电路模型拟合电池 曲线的特征参数表 

组别 

参数 
Bulk_s Bulk_l CTL Surf 

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

 

表3.3 等效电路模型拟合电池参数与漂移-扩散模型的预设参数比较表 

组别 

参数 
Bulk_s Bulk_l CTL Surf 

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     



浙江大学硕士学位论文              基于等效电路模型的钙钛矿太阳电池效率损失机制及迟滞效应分析 

 31

 比较表 3.3，对于 Bulk_s 组，漂移-扩散模型中体载流子寿命的预设值为

，表面载流子寿命为 。根据 ，对应的等效电路体、

表面复合系数计算值应分别为 和无限小。基于改进的等效电路模

型，拟合得体复合系数 ，约为预设 的 ，说明拟合得

到的体复合系数与预设体载流子寿命的倒数间误差较小，尚在可接受范围内。表

面复合系数的拟合结果为 。相比体复合系数拟合值，表面复

合系数拟合值显著小（约 1 个数量级），故可认为该钙钛矿太阳电池内表面复合

较弱，与体复合为主导复合机制的物理相符。对于 Bulk_l 组，漂移-扩散模型对

应的等效电路计算值应为 和 ，而等效电

路的实际拟合值分别为 和 。对比计算值和拟合值，

体复合系数的拟合误差极小（约为计算值 的两倍），即体复合系数拟合结果

可靠；体复合系数拟合值比表面复合系数拟合值高约 1 个数量级，表明此时体复

合仍为电池的主导非辐射复合机制。另外，比较 Bulk_s 组和 Bulk_l 组的非辐射

复合系数数值大小，发现 Bulk_l 组电池的非辐射复合明显更为剧烈，即造成了

更大的效率损失。对于 Surf 组，根据漂移-扩散模型预设值计算的体复合系数和

表面复合系数应分别为无限小和 ，而实际上拟合得到

， （约为计算值 的两倍）。同样，

表面复合系数的拟合误差在可接受范围内，且根据 和 的大小，判断电池

内的主导复合机制为表面复合，与漂移-扩散模型的预设条件一致。对于 CTL 组，

漂移-扩散模型设置的体载流子寿命和表面载流子寿命均为无穷大，则等效电路

模型参数的计算值应均为无限小。基于改进的等效电路模型，其实际拟合值分别

为 ， 。对比 Bulk_s、Bulk_l 和 Surf 组，可

以发现 CTL 组的体复合系数和表面复合系数拟合值都极小，说明 CTL 组基本满

足了漂移-扩散模型载流子寿命与等效电路模型复合系数的对应关系。因此，在

已知钙钛矿/传输层有效界面厚度 和空穴传输层/钙钛矿界面靠近钙钛矿侧平
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衡空穴浓度 （或 ）的情况下，比较等效电路模型的拟合参数 和 ，

可以粗略判断钙钛矿太阳电池内的非辐射复合状况。 

 另外，根据表 3.2，还可以粗略分析欧姆电阻对电池的影响。Bulk_s 组和 Surf

组的串联电阻都很小，而并联电阻都很大。当减小传输层迁移率时（CTL 组），

串联电阻较以上两组增大，并联电阻减小。而当显著增大体复合系数时（Bulk_l

组），拟合得串联电阻 ，并联电阻 ，

分别为四组串联电阻拟合结果的最大值，并联电阻的最小值，说明该情况下电池

的串并联电阻损失显著增加。然而单纯比较串联电阻、并联电阻的数值大小不能

直观判断电阻造成的损失情况，需要更为有效的比较方法和量化策略。  

 根据表 3.2，综合考虑非辐射复合系数和欧姆电阻，可以发现由于极大的非

辐射复合系数和欧姆电阻损失，Bulk_l 组的短路电流和开路电压为四组中的最小

值，于是该组的填充因子和光电转换效率同样为四组中的最小值。相反，由于 CTL

组具有极小的非辐射复合，获得了四组中的最高光电转换效率、短路电流和开路

电压。 

 为更直观准确地理解非辐射复合物理，了解各损失机制随电压扫描的变化情

况，量化各损失机制对电池的影响，首先根据 2.4.2 节中的公式(2.28)，对等效电

路模型拟合得到的总电流密度进行分解，并绘制 ， 和 曲

线，如图 3.2 所示。随后，根据附录中量化效率损失的策略，分析串联电阻、并

联电阻、体复合和表面复合对钙钛矿太阳电池工作特性的影响，如图 3.3 所示。 

 对于图 3.2（a），即 Bulk_s 组，可以发现在 （ ）的电

压扫描过程中， 和 变化不显著。而从 开始， 随着增大的电压以指

数规律增大， 稍滞后于 同样随着电压以指数规律增大，且 始终大于

。说明 Bulk_s 组电池中体复合为主导非辐射复合机制。根据图 3.3 可知，体

复合造成了 91.18%的效率损失。对于图 3.2（b），即 Bulk_l 组，发现在整个电

压扫描过程中， 始终无明显变化，约为 0。同样在 的电压扫描

过程中， 变化不显著。直到 电压区间， 以指数规律增大。

说明体复合仍为 Bulk_l 组电池的主导复合机制，相比于表面复合造成的 0.33%

效率损失，其造成了 53.41%的效率损失。对于图 3.2（c）（CTL 组），可以发

现在整个扫描过程中， 无明显变化，而 从 开始以指数规律增大。同时
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根据图 3.3 得知体复合造成了 57.28%的效率损失，表面复合几乎没有造成效率

损失，表明在 CTL 组钙钛矿太阳电池中体复合为主导复合机制。考虑到电路模

型在极端情况下存在误差，尽管 CTL 组漂移-扩散模型的预设条件为不存在体复

合和表面复合，然而因为该极端误差的存在，导致拟合结果中出现体复合损失。

图 3.2（c）直观表明，由于体复合损失的存在，极大程度上降低了该组电池的填

充因子。对于 Surf 组，在 的电压扫描过程中， 和 变化不显著。

而从 开始， 和 均随着电压以指数规律增大，但 的增长速度明显慢

于 ，说明电池中表面复合为主导复合机制，且电池中存在一定的体复合。其

中，体复合造成了该电池 22.41%的效率损失，而表面复合造成了 77.59%的效率

损失。 

 

图 3.2 钙钛矿太阳电池不同组分电流随电压变化曲线的示意图 

 

 已知，载流子传输层/钙钛矿界面，电极/载流子传输层界面，电极本身的方

块电阻等的欧姆损失是造成串联电阻损失的主要原因；电池内的缺陷、针孔等的

漏电流损失是造成并联电阻损失的主要原因，接下来对钙钛矿太阳电池的欧姆损

失情况进行分析。考虑到漂移-扩散模型不能仿真横向传输且不被两侧电极收集
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的漏电流，故一般情况下，应用等效电路模型仿真Bulk_s、Bulk_l、CTL和Surf组

时，得到的并联电阻损耗应均为0%。分析图3.2和图3.3，发现与表3.2的分析一致，

Bulk_s组和Surf组的电阻电流都很小，其串并联电阻造成的效率损失均为0，即电

池中几乎不存在欧姆损耗。对应于漂移-扩散模型的预设条件， ，

，可知以上两种情况对应的电池的传输层均为高电导的多子传

输层（少子阻挡层），因此电池中串联电阻损耗应极小。该结论与拟合结果一致。

当减小传输层迁移率至 后，随着传输层阻抗的增加，电

池的串联电阻损耗也随之增加，至42.16%。综上，说明等效电路模型能很好地描

述串联电阻损耗对电池的影响。然而，对于并联电阻，与其他三组并联电阻造成

的效率损失为0不同，Bulk_l组的并联电阻造成了约42.26%的效率损失。不相符

的并联电阻损失表明等效电路模型通过引入额外的并联电阻，对伏安特性进行补

偿，以保证模型的拟合精度。但在一般情况下，改进的等效电路模型能较好地匹

配并联电阻对应的物理。 

 

图 3.3 四种情况下钙钛矿太阳电池的效率损失示意图 

 

 结合Bulk_l的异常并联电阻和CTL的异常非辐射复合，发现改进的等效电路

模型实际上不能完全等价于漂移-扩散模型或实际的钙钛矿太阳电池。在极端情

况下，比如体复合系数极大的Bulk_l情况，需要用 来补充描述极大的体复合

对电池 特性的影响；比如CTL组，和极大体复合率组一样，它们都造成了

空间载流子的大量堆积，进而导致器件的伏安特性偏离了之前解析推导的玻尔兹
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曼统计关系（公式(2.30)，(2.33)和(2.34)），对应于等效电路模型即需要较大的体

复合来补偿该误差。对于这些极端情况，则需考虑引入不同光强下的伏安曲线进

行联合拟合，降低预测误差。综上，常规情况下，本文提出的等效电路模型可有

效分辨钙钛矿太阳电池中的主导非辐射复合机制，且可以通过量化各损失机制，

分析各机制对电池工作特性的影响，从而有利于提出更具针对性的光电转换效率

优化方案。 

3.3  实验结果分析 

 上一节已将本文提出的等效电路模型与漂移-扩散模型对比，通过参数匹配

验证了等效电路模型的可靠性。接下来，为进一步验证模型仿真实际钙钛矿太阳

电池的可行性和实用性，对经不同晶界工程优化的钙钛矿太阳电池实验数据进行

分析[72]。Control 代表对照组 MAPbI3 太阳电池（未在钙钛矿层引入路易斯酸或路

易斯碱官能团），DTS 代表在钙钛矿层引入 DTS 的 MAPbI3 太阳电池，PCBM 代

表在钙钛矿层引入 PCBM的MAPbI3太阳电池，DR3T代表在钙钛矿层引入DR3T

的 MAPbI3 太阳电池。表 3.4 给出了经不同晶界工程处理的电池的等效电路拟合

参数，其中由于电池参数 和 未知，引入 以描述表面复合对

钙钛矿太阳电池伏安特性的影响。 

 根据表 3.4，钙钛矿层引入 PCBM、DTS 和 DR3T 后，相比于 Control，钙钛

矿太阳电池的体复合系数依次显著减小，短路电流、开路电压依次增大。表明引

入 PCBM、DTS 和 DR3T 可以有效钝化钙钛矿活性层中的缺陷，显著减小体复

合，从而提高钙钛矿太阳电池的效率，优化其性能。其中，DR3T 的晶界钝化作

用明显优于 DTS 和 PCBM。 

 图 3.4（a）为 Control 组等效电路模型的拟合 曲线（黑色实线）和实

验 曲线（绿色虚线），其相对拟合误差为 1.08%。图 3.4（b）为引入 DTS

后的电池拟合曲线和实验伏安特性曲线，其相对拟合误差为 0.70%。图 3.4（c）

为引入 PCBM 后的 曲线，其理论和实验的相对拟合误差为 0.72%。图 3.4

（d）为引入 DR3T 后的曲线，其相对拟合误差为 0.95%。小于 1.5%的拟合误差，

再一次证明了该等效电路模型仿真钙钛矿太阳电池伏安特性的可靠性与准确性。 
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表3.4 经不同晶界工程处理的钙钛矿太阳电池的拟合参数表 

类型 

参数 
Control DTS PCBM DR3T 

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

[ ]     

 

 
图 3.4 钙钛矿太阳电池不同组分电流随电压变化的曲线示意图 
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图 3.5 经不同晶界工程处理的钙钛矿太阳电池效率损失示意图 

 

 根据图 3.4 和图 3.5，可以看出未进行晶界工程处理的 Control 组钙钛矿太阳

电池的主导非辐射复合机制为体复合，其造成了高达 83.3%的效率损失。当钙钛

矿层引入DTS后，体复合损失减小为48.06%；但同时表面复合增大，造成了14.4%

的效率损失。当钙钛矿层引入 PCBM 后，体复合损失继续降低至 21.07%，而表

面复合增大至 46.01%，此时电池内的主导非辐射复合机制转变为表面复合。引

入 DR3T 后，体复合造成的损失降至四者最低为 19.65%，而表面复合造成的损

失较 PCBM 小，占效率损失的 38.03%。表面复合同样为 DR3T 组的主导非辐射

复合机制。根据文献[72]的分析可知，通过 DTS、PCBM 和 DR3T 分子与钙钛矿

间的相互作用，可有效促进活性层缺陷的钝化，从而显著减小电池内的体复合损

失。另外，与 Control 相比, DTS 和 PCBM 对 MAPbI2 活性层有更大的能极差，

因此引入 DTS 或 PCBM 会在一定程度上阻碍载流子的输运，导致串联电阻损失

增加。而引入 DR3T 的明显效果是使钙钛矿中的缺陷态更浅，从而产生较大的表

面复合损失。综上所述，本文提出的等效电路模型拟合实验数据的结果与文献的

分析结果基本保持一致。因此，基于改进的等效电路模型，可以有效辨别电池内

的主导非辐射复合类型，量化损失机制并找出对电池效率影响最大的损失机制，

帮助制订电池的性能优化方案，有助于理解电压扫描过程中电池的工作特性和机

理。 
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3.4  小结 

 通过漂移-扩散模型的仿真，及实验数据的对比，验证了本文提出的等效电

路模型的可靠性和实用性。该等效电路模型拟合钙钛矿太阳电池电流密度-电压

特性曲线的相对拟合误差在 3%之内。基于该模型，通过拟合电池的 曲线，

可提取体复合系数、表面复合系数、串联电阻和并联电阻，以分别描述体复合、

表面复合、串联电阻和并联电阻对电池效率的影响。另外，通过绘制体复合、表

面复合和漏电流伏安曲线，及量化效率损失，可研究电压扫描过程中不同损失对

电池工作特性的影响，辨别主导损失机制，准确定位性能优化的关键点。 

 同时，结合上述分析，发现寻找合适的载流子阻挡层可有效减小串联电阻损

失。除此之外，优化光学结构设计，钝化钙钛矿层及其界面的缺陷，可以有效减

小光学损失、非辐射复合和并联电阻损失，优化钙钛矿太阳电池的性能[73]。 
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4 描述离子迁移的等效电路模型 

 本章首先总结了描述迟滞现象的常见等效电路模型。参考常见的等效电路模

型，以及前章提出的改进等效电路模型，本章提出将不受迟滞影响的载流子输运

和受迟滞影响的载流子输运分离的新颖等效电路模型。基于该等效电路模型和非

线性电容理论，可描述迟滞现象。同时，由于该模型中电容电流为未知量，进一

步提出描述迟滞的电容电流求解思路。具体求解计算过程与典型结果见第五章。 

4.1  传统等效电路模型 

基于等效电路模型，Seki等认为传输层中载流子的堆积是迟滞现象出现的原

因，并证明在等效电路模型中加入RC单元可成功复现电池的迟滞[74]，如图4.1（a）

所示。然而该等效电路理论无法复现较多可能出现的实验现象[75]。2017年，

Nemnes课题组根据单驰豫时间近似方法，引入并联电容来解释迟滞的非线性极

化效应，提出了经校准的动态电路模型[21]，如图4.1（b）所示。随后，Ravishankar

课题组提出了通过表面极化模型量化迟滞效应的方法[16]。但以上模型均未能给

出非线性电容的定量表达式，且未在模型中考虑光学设计，非辐射复合对光电转

换效率的影响。 

 

图 4.1 常见的描述钙钛矿太阳电池迟滞现象的等效电路模型 

 

随着研究的深入，使用多个电容或同时引入电感的更为复杂的离子-电子耦

合模型也逐步引起关注[76]。这些模型虽然能更好地拟合钙钛矿太阳电池的伏安

曲线，复现更多种类的迟滞曲线，但因为建立了具有更强非线性特征的耦合方程，

使得参数求解复杂化，且难以清楚描述模型元件对应的具体物理意义。因此，采
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用较少元件，能同时考虑光学设计、非辐射复合和欧姆电阻影响，且能够量化迟

滞的模型成为本章研究的重点。 

4.2  新颖等效电路模型 

参考常见的描述迟滞现象的等效电路模型，本章仍采用并联非线性电容的方

法描述迟滞对钙钛矿太阳电池 曲线的影响。但不同的是，本章提出的模型

建立在 2.4.2 节提出的改进等效电路模型的基础上，可较全面地描述损失机制，

并且量化迟滞的非线性电容并联在改进等效电路模型的两端，如图 4.2 所示。 

 

图 4.2 描述钙钛矿太阳电池迟滞现象的等效电路模型 

 

图 4.2 中红色虚线左侧部分为不考虑迟滞现象时（不考虑迟滞对曲线的影

响），描述电池 特性的等效电路模型（简称 JV 模型）。该 JV 模型的输出

电流为 ，是钙钛矿太阳电池的稳态电流；红色虚线右侧部分为应用非线性电容

描述迟滞现象的等效电路模型。图 4.2 对应的钙钛矿太阳电池结构图如图 4.3 所

示。其中 为空穴传输层/钙钛矿界面层的厚度， 为钙钛矿/电子传输层界

面层的厚度。 
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图 4.3 描述迟滞现象的钙钛矿太阳电池结构参数图 

 

 基于该结构的钙钛矿太阳电池可以把载流子（电子和空穴）单独的输运过程

和其受离子影响的输运过程完美解耦，从而得到考虑离子迁移的伏安曲线方程为： 

  (4.1) 

 (4.2) 

其中，光电流 由公式(2.29)描述， 为流经电容 的电容电流密度。 

 辐射电流密度 改写为： 

  (4.3) 

 同样，非辐射复合电流 包括体复合电流密度和表面复合电流密度，分别

更改为 

  (4.4) 

  (4.5) 

 非线性电容电流是指流过电容 的电流。当电容电流为正值时，代表电容在

充电；电容电流为负值时，代表电容在放电： 

  (4.6) 

 假设电压扫描速率为 ， 是最大外加电压。那么，正向扫描（从

开始，以 的扫描速度开始扫描，一直扫描到 停止）时，电压随时间的变
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化规律为 。同理，反向扫描（从 开始，以 的扫描速度开始扫描，一直

扫描到 停止）时，电压随时间的变化为 。 

 然而由于电容的函数形式未知，基于该等效电路模型，无法直接对实验结果

进行拟合分析。而待求电容又因方程的强非线性，难以直接求解。因此，如何定

量描述非线性电容成为了量化迟滞效应的关键科学问题。 

4.3  非线性电容理论 

 虽然迟滞现象的形成机理仍有很大的争议，但可以肯定的是，光照下，钙钛

矿太阳电池在外加电压的作用下，发生了活性层或界面的极化，从而导致电池内

部的部分电荷在特定情况下被额外收集或抽取，最终影响电池的光电转换效率

[77]。基于此，本文假设迟滞效应可完全由非线性电容刻画，且非线性电容的函数

形式仅与非辐射复合类型相关。 

 本文涉及的电压扫描方式为无预置偏压（ ），对钙钛矿太阳电池先进行

正向扫描（或正扫），再进行反向扫描（或反扫）。需要注意的是，上述正、反

扫过程为连续电压扫描过程，正向扫描代表从短路（ ）扫描到稍大于开路（ ）；

反向扫描代表从正扫的终点电压扫描到短路。 

 在无初始偏置电压（假设电容初始电荷量为 0），正向扫描电压为 的

情况下，假设已知钙钛矿太阳电池正向扫描时的电容电流为 ，即可由以下公

式计算出正扫过程中电容的电荷量随电压的变化关系 

  (4.7) 

 当正向扫描至电压最大点 时，电容在整个正扫过程中所积累的总电荷量

为 。同时，因为正扫结束便立刻进行反扫操作，该

电容的电荷量不存在突变的可能性，故而 也是反扫时电容的初始电荷量。  

 当反扫电压为 时，反扫过程中电荷量随电压的变化将由下式表

示 
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    (4.8) 

其中同样假设已知反向扫描时的电容电流为 。 

 最后，非线性电容可由 获得。 

 根据非线性电容理论，若钙钛矿太阳电池的正反扫电容电流已知，即可根据

上式准确求解描述迟滞的非线性电容表达式，实现迟滞的量化。但实验中，通常

难以直接测量电压扫描过程中的正反扫电容电流，因此需要对其进行间接求解。 

4.4  正反扫电容电流的求解思路 

 已知离子迁移是迟滞现象形成的重要决定性原因之一[78]。假设造成迟滞现

象的原因为离子移动，本文提出了一种求解非线性电容的新思路。 

 之前的工作已证明细致平衡模型和漂移-扩散模型的联系与等价性[65]，并且

在第三章证明了两个模型间的参数映射关系。因此，本章提出通过含离子迁移和

不含离子迁移的漂移-扩散模型的仿真，可得到太阳电池的电容电流，进而拟合

得到电容的函数形式。具体仿真求解模型与结果见第五章。 

 基于非线性电容的函数形式仅与非辐射复合类型相关的假设，对应 4.2 节提

出的钙钛矿太阳电池等效电路模型，可以证明非线性电容 产生的电容电流

与串联电阻、并联电阻和二极管产生的纯载流子电流 ，以及电流源电流 间

不存在耦合关系。在此基础上，基于漂移-扩散方程，可以得到不同条件下的考虑

离子移动时的正扫电流 和反扫电流 ，以及不考虑离子移动时的参照电流 。

显然，正、反扫时的电容电流可分别由 ， 获得。对照该

等效电路模型，可以发现不含离子时的仿真参照电流可以用改进的等效电路模型

（2.4.2 节中提出的改进等效电路模型）描述，故有 ，其中 为改进等效电

路模型的输出电流（没有并联非线性电容）。 

 但根据公式(4.7)和公式(4.8)，求正反扫电荷时，需要分别计算正反扫电容电

流相对于电压的积分。这割裂了正向扫描和反向扫描之间的联系，增加了计算的

复杂度，且不利于最后的参数拟合。于是，为进一步拓展模型的适用性，本文引

入公式(4.9)，对应的伏安曲线示意图如图 4.4 所示。 
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  (4.9) 

其中 为 曲线中反扫曲线 和正扫曲线 与坐标轴所围成的面积差，即

图 4.4 中的阴影部分。该公式描述了反扫电荷量和正扫电荷量的差值随电压变化

的关系。当已知正扫电荷量（或反扫电荷量）时，可根据公式(4.9)得到反扫电荷

量（正扫电荷量），故该公式建立了代表正反扫迟滞的量化元件，即非线性电容

间的联系。 

 

图 4.4 钙钛矿太阳电池非线性电容间的联系示意图 

4.5  小结 

本章首先介绍了研究迟滞现象的传统等效电路模型的发展情况。随后，基于

描述纯载流子输运的伏安特性的改进等效电路模型，提出了描述离子迁移迟滞现

象的等效电路模型。该离子迁移等效电路模型通过在载流子输运改进等效电路模

型的两端并联非线性电容的方法，将考虑迟滞影响的载流子输运与不考虑迟滞影

响的纯载流子输运解耦。基于此，再根据非线性电容理论，可量化迟滞现象、非

辐射复合、欧姆电阻、光学结构对钙钛矿太阳电池电流密度-电压曲线的影响。除

此之外，由于难以直接测量或求解正反扫电容电流，本章提出了新颖的求解思路，

并将在第五章中具体介绍。  
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5 描述离子迁移的等效电路模型仿真及实验结果分析 

 基于前章描述离子迁移的等效电路模型，以及正反扫电容求解思路，本章利

用修正的漂移-扩散模型对不同情况下的钙钛矿太阳电池 曲线进行仿真。

根据仿真结果，提出更为简单的判断电池内主导非辐射复合机制的方法，成功归

纳出典型电容的精确表达式。并通过实验验证了判断非辐射复合机制的简易方法

的可行性，以及典型电容表达式的实用性。 

5.1  含离子移动的漂移-扩散模型  

 描述钙钛矿太阳电池器件特性的含离子移动的漂移-扩散方程，需要考虑离

子和载流子间的耦合关系，故修改泊松方程、漂移-扩散方程和连续性方程如下： 

  (5.1) 

其中， 为可动阳离子的浓度， 和 分别为电子浓度和空穴浓度， 为施主掺

杂浓度， 为受主掺杂浓度， 为固定阴离子的浓度。 

 漂移-扩散方程修改为 

  (5.2) 

其中， 为电势，电子电流密度、空穴电流密度和离子电流密度分别为 、 和

， 和 分别为电子迁移率和扩散系数， 和 分别为空穴的迁移率和扩

散系数， 为可动离子迁移率。 

 连续性方程则更改为 
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  (5.3) 

其中， 为产生率，由方程(3.6)给出。 为复合率，由公式(3.4)给出。 

 为避免电极表面复合的干扰，边界条件同样选用选择性电极边界条件，如方

程(3.7)。 

 假设当设置模型中离子浓度为 时，代表电池内不存在离子移动现象，即离

子-载流子耦合的漂移-扩散模型退化为3.1.2节的基本漂移-扩散模型。当设置离子

浓度不为0时，代表电池中存在离子移动。此时考虑到离子仅在钙钛矿层内活动

的假设条件，对器件内正离子浓度 设置Dirichlet边界条件 

  (5.4) 

其中 和 分别代表阴极和阳极在器件中的位置， 为器件的厚度。 

 依照不同场景，选择不同参数和边界条件，即可最终获得与缺陷类型，扫描

速度及扫描方式相关的电容电流。 

5.2  典型电容结果 

5.2.1 仿真参数设置 

 利用漂移-扩散方程，已证明当体复合和表面复合同时存在时，迟滞特性的

表现为混合特性（即既有体复合的特征，也有表面复合的特性），但主导的特性

由其主导缺陷因素描述。因此，假设非线性电容的函数形式仅与缺陷类型相关，

用非线性电容量化钙钛矿太阳电池的迟滞只需考虑以下两种场景，一为电池内体

SRH 复合占优，二为电池内表面复合为主导缺陷类型。对于既存在表面复合，又

存在体复合的实际工作场景，根据电池内缺陷的比重选择电容函数。其中，具有

典型器件物理的四种模型参数设置如下： 

 （1）Case 1（或 Bulk0.1）: 仅存在体复合，设 ， 。

电压扫描速率为 。  
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 （2）Case 2（或Bulk1）：仅存在体复合，设 ， 。电

压扫描速率为 。 

 （3）Case 3（或Surf0.1）：表面复合为主导非辐射复合机制，设 ，

。电压扫描速率为 。 

 （4）Case 4（或Surf1）:表面复合为主导非辐射复合机制，设 ，

。电压扫描速率为 。 

本章采用的漂移-扩散模型仿真参数与3.2.1中的参数设置保持一致。同时，

统一设置电子和空穴传输层的多子迁移率为 ，少子迁移率为无

限小，以及有离子移动时可动阳离子的初始浓度为 [79]。 

5.2.2 仿真结果分析 

本章漂移-扩散模型仿真采用的电压扫描方式为：先设置 ，在无

初始偏置电压的条件下，分别以Bulk0.1、Bulk1、Surf0.1和Surf1组对应的电压扫

描速度对钙钛矿太阳电池进行电压扫描，得到无离子移动时的参考曲线 。再

设置 ，同样在无初始偏压的条件下，以对应的电压扫描速度先进

行正向扫描（从 扫描至稍大于 ），得到正扫曲线；再进行反向扫描（从

正扫终点扫描至 ），得到反扫曲线。扫描结果如图5.1所示，其中，图5.1（a）

为Bulk0.1组的正反扫 曲线和参考曲线；图5.1（b）为Bulk1组正反扫曲线和

参考曲线；图5.1（c）为Surf0.1组 曲线；图5.1（d）为Surf1组 曲线。

其中，“F”和“R”分别指正向和反向电压扫描时得到的 曲线， 为参考

曲线。 

另外，Bulk0.1、Bulk1、Surf0.1和Surf1组钙钛矿太阳电池的短路电流，开路

电压，填充因子和光电转换效率由表5.1给出。对比表5.1可知，除了Surf0.1组，

Bulk0.1、Bulk1和Surf1三组参考曲线的光电转换效率均优于正向扫描和反向扫描

时的电流密度-电压曲线。该结论说明一般情况下离子移动对钙钛矿太阳电池的

性能往往造成负面影响，但在某些特殊情况下，可能反而对电池性能起到优化作

用。因此，若能理清钙钛矿太阳电池迟滞现象的起因，掌握离子迁移对电池工作

特性的调节方式，将有利于制造高性能钙钛矿太阳电池。 
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图 5.1 漂移-扩散模型仿真的不同缺陷类型和扫描速度下的伏安特性曲线图 

 

 结合表 5.1，对比图 5.1（a，b，c，d）中的正反扫曲线和无离子移动时的参

考曲线，发现相同扫描速度、相同扫描方式下，仅有体复合时因离子移动引起的

电流变化比仅有表面复合时引起的电流变化更剧烈。体复合主要影响 特性

曲线的短路电流 。其中，参考曲线（无离子移动）的 最大，其次是反扫曲

线。表面复合对曲线形状的影响较小，其主要影响为改变曲线的开路电压 。其

中，反扫曲线的 大于正扫曲线的 ；但参考曲线的 随扫描速度变化显著，

慢扫时参考曲线的 小于正反扫曲线的 ，快扫时参考曲线的 大于正反扫曲

线的 。当钙钛矿太阳电池内体复合为主导复合类型时，在无预置电压的条件

下，两侧传输层的功函数差促使了钙钛矿活性层内建电场的形成。随后，该内建

电压驱使可动阳离子向空穴传输层侧移动，并最终在钙钛矿/空穴传输层界面堆

积。堆积的离子产生了一定程度上的电场屏蔽，故相比较无离子移动时的短路电

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1
-100

-80

-60

-40

-20

0

20

40

 Jref
 Surface 0.1 V/s F
 Surface 0.1 V/s RC

u
rr

en
t 

d
en

si
ty

 (
m

A
/c

m
2 )

Voltage (V)

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1
-100

-80

-60

-40

-20

0

20

40(d)(c)

 Jref
 Surface 1 V/s F
 Surface 1 V/s R

C
u

rr
en

t 
d

en
si

ty
 (

m
A

/c
m

2 )

Voltage (V)

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8
-5

0

5

10

15

20

 Jref
 Bulk 0.1 V/s F
 Bulk 0.1 V/s RC

u
rr

en
t 

d
en

si
ty

 (
m

A
/c

m
2 )

Voltage (V)
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

-50

-40

-30

-20

-10

0

10

20(b)(a)

 Jref
 Bulk 1 V/s F
 Bulk 1 V/s R

C
u

rr
en

t 
d

en
si

ty
 (

m
A

/c
m

2 )

Voltage (V)



浙江大学硕士学位论文              基于等效电路模型的钙钛矿太阳电池效率损失机制及迟滞效应分析 

 49

流，有离子移动时曲线的短路电流更小。而表面复合主导时，电池同样受到了电

场屏蔽的影响。但因为复合层的存在[80]，使得电池在短路情况下，无论有无离子

移动的影响，光电流损失都不明显。而在开路状态，由于复合层内强烈的表面复

合，活性层的载流子分布发生剧烈变化，最终造成 的明显偏移。 

 

表5.1 漂移-扩散模型仿真正反扫 曲线和参考曲线的光伏参数表 

Case 扫描方式 [ ] [ ] [ ] [ ] 

Bulk0.1 

正向     

反向     

参考     

Bulk1 

正向  
 

   

反向     

参考     

Surf0.1 

正向     

反向     

参考     

Surf1 

正向     

反向     

参考     

 

 基于 4.3 节非线性电容理论，根据公式(4.7)和公式(4.8)，处理总电流密度-电

压数据，得到不同缺陷类型、不同扫描速度下的电荷-电压曲线，如图 5.2 所示。

其中插图为曲线对应的电容随时间变化的示意图。 
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图 5.2 不同缺陷类型和扫描速度下的电荷-电压曲线图。插图为对应的电容-时间图，其中黑

色直虚线为正向和反向扫描的时间分隔线。 

 

根据正反扫电荷公式，不难看出，正扫电荷-电压曲线 （或反扫电荷-

电压曲线 ）单调递增，代表考虑迟滞影响后的电池总输出电流小于不考虑

离子移动时的参考电流。 或 单调递减，代表有离子移动时的总电流

相较参考电流更大。比较图 5.2（a，b），当电池内仅存在体复合时， 、

和 曲线均呈抛物线状。随着电压增加，正反扫过程产生的总电荷均

先增大后减小，电荷差 先减小再增大直到 ，曲线存在极值点。

说明，体复合占优时，在正向扫描过程中随着电压增加，电荷尤其是可动阳离子

在钙钛矿层/传输层界面逐渐积累，并且初始几乎以线性速度堆积。界面积累的

电荷产生与内建电场 反向的电场 。随着电荷进一步堆积， 逐渐增大，

并使电池内部的静电场 逐渐减小。已知电池内离子的迁移与静

电场相关[81]，因此随着积累的进行，电荷的增速随变小的静电场慢慢变缓，直到
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活性层内离子-载流子达到稳态（静电场为零），即电荷积累到极值。之后，继续

增加的电压破坏该稳态（ 大于 ），并使电池内静电场反向。反向的静电场

最终导致内部电荷反向运动，即造成了总电荷的减小。另外，由于 和

均为中等扫描速度[81]，故随着扫描速度的增加，离子迁移的效率随之提高，

即 的扫描速度下，电荷能更快到达积累的峰值。对应于图 5.2（a），电压

扫描至 的过程中，电荷到达峰值后几乎没有明显的下降过程。反之，图 5.2（b）

中，电荷达到峰值后有明显的下降过程，表明该情况下电荷有更快的迁移效率。

反向扫描时，因为扫描的连续性，电池内的初始电荷即为正扫结束时电池内的总

电荷。初始电荷的存在使反扫和正扫时电荷变化的速度不再对称，且扫描速度越

快，不对称越明显。直到短路状态，反扫电荷仍没有完全返回初始状态

（ ），即反扫时离子分布的变化速度在总体上慢于正扫，存在慢驰

豫。除此之外，扫描速度极大影响了体复合主导时正反扫过程电池内的电荷量，

扫描速度越快，电荷量反而减小，约为 。 

当表面复合主导时，正反扫的 曲线主要以近指数规律变化。随着扫描

电压的增加，其电荷差 曲线先以近指数规律减小，再进入平缓区直到

。特别地，当扫描速率为 时，正反扫的 曲线随着电压

增大而减小，甚至小于 。但当扫描速率为 时，正反扫的 曲线

从初始电荷值开始，随电压增大而增大。该现象的原因主要为表面复合需要额外

考虑复合层的作用。当电压从 开始扫描时，电池内电荷随电压初步积累，特

别是光生载流子开始在准费米能级附近堆积，一定程度上补偿了界面复合层的作

用。因此复合层的存在，使电池在短路时基本不受离子迁移的影响，短路电流变

化不明显，表现在电荷上就是在一定电压范围内电荷几乎不变。但当电压继续增

加到电荷的积累完全补偿复合层的作用后（变为平带），继续增大电压将导致电

荷的快速变化，即 曲线和 曲线的指数变化部分。另外，比较图 5.2

（a，b，c，d）中的插图，发现以 的速度扫描仅存在表面复合的钙钛矿太

阳电池时，电池出现负电容现象，如图 5.2（c）所示。该结论进一步论证了表面

复合引起的表面极化是负电容产生的主要原因，并且表面极化不仅与光照、

相关[82]，还与电池的扫描速度相关。 
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 根据上述分析，我们提出通过判断 曲线的形状，可直观判断引起钙钛

矿太阳电池迟滞现象的主导缺陷类型，以及分析电池在各个电压点处的迟滞情况。

若 曲线整体为抛物线状，表明电池内的主导缺陷类型为体复合；若

曲线呈指数规律，则表明主导缺陷类型为表面复合。 相对 的偏移程

度代表了迟滞程度， 曲线偏离越小，表明迟滞越小。当 时，正

反扫曲线重合，代表重合点处无迟滞或电池内的极化程度相同。当

时，表明该电压区间对应的迟滞类型为正向迟滞，反之为反向迟滞。 

 拟合图 5.2 中的 和 ，得到定量的电荷值，如表 5.2 所示。  

 

表 5.2 不同缺陷类型和扫描速度下的电荷表达式表 

缺陷类

型 

扫描 
速度 

[ ] 

 

[ ] 

 

[ ] 

体复合 0.1   

体复合 1   

表面复

合 
0.1   

表面复

合 
1   

 

 经分析，体复合主导时非线性正反扫电荷可用函数 表

示，表面复合主导时可用 表示，其中 、 、 、

、 为参数。有趣的是，表面复合主导的电容电荷函数形式与理想 MIS 结构

的 特性表达式 的函数形式几乎一致[51]，其中 为 MIS

结构的表面势， 和 为参数。 

 综上，量化钙钛矿太阳电池的迟滞现象，首先需要绘制 曲线。再根

据曲线的形状判断电池的主导非辐射复合缺陷类型，并确定使用的电荷表达式
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或 。随后，根据参考曲线、

正反扫电流密度-电压曲线和非线性电容理论，求解电荷的参数 、 、 、

（或 、 、 、 、 ），得到定量电荷值。 

 除此之外，若能解决参数过多导致的唯一性问题，还可以在确定电荷表达式

后结合公式(4.1)和(4.9)，通过拟合正反扫两条 曲线，提取至多9个参数（ 、

、 、 、 、 、 、 和 ），以达到量化迟滞现象，分析稳态

电流密度-电压曲线的目的。 

5.3  非辐射复合类型辨别实验结果分析 

为证明正反扫电荷差-电压曲线（ ）的形状可以准确判断钙钛矿太阳

电池非辐射复合的程度及主导机制类型，本章选用文献[83]的实验数据进行分析

验证。未进行处理的 MAPbI3 对照组电池（简称 Control）和添加  TPA

的 MAPbI3 电池（简称 TPA）的正向扫描和反向扫描 曲线如图 5.3（a）所

示，其光伏参数见表 5.3。同时，根据公式(4.9)，绘制 Control 组的 曲线，

以及 TPA 组的 曲线，如图 5.3（b）所示。 

 

图 5.3 （a）在 的扫描速度下，MAPbI3 对照组电池的正反扫 曲线和加

入  TPA 添加剂的 MAPbI3电池正反扫 曲线；（b）MAPbI3对照组和加

入  TPA 添加剂的 MAPbI3电池的 曲线； 
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 根据表 5.3 中的光伏参数和图 5.3（a），可以发现加入 TPA 后，电池的开路

电压、短路电流、填充因子和光电转换效率都显著增大，迟滞因子显著减小。表

明添加 TPA 可以有效优化 MAPbI3 电池的性能。观察图 5.3（b），Control 组的

曲线在 电压范围内相比 TPA 组偏离 的程度更

大，即迟滞更大；在 至 的过程中偏离较小，即迟滞较小。但从整体分

析，Control 组正反扫曲线的偏离程度比 TPA 组更大，故 Control 组具有更明显

的迟滞。计算得 Control 组迟滞因子为 9.63%，TPA 组迟滞因子更小为 4.59%，

与上述分析一致。 

 

表5.3 漂移-扩散模型仿真曲线的光伏参数表 

组别 扫描 

方向 

 

[ ] 

 

[ ] 

 

[ ] 

 

[ ] 

 

[ ] 

Control 

正向     
 

反向     

TPA 

正向  
 

   
 

反向     

 

 此外，TPA 组和 Control 组的 曲线均呈先下降再趋于稳定的趋势。其

形状与体复合主导的抛物线型递减部分相近，故判断 Control 组和 TPA 组电池均

受体复合的影响较大。但 TPA 组的 曲线在 的电压扫描区

间内变化缓慢，直到 之后才开始出现较为显著的衰减。表明 TPA 组钙钛

矿太阳电池相比较 Control 组电池，总体上具有更小的体复合。该分析与文献分

析基本一致。文献中认为加入 TPA 添加剂后，MAPbI3 钙钛矿太阳电池的正反扫

迟滞相比 Control 组减小，其原因在于添加 TPA 后，有效减少了 MAPbI3 层的缺

陷和晶界，改善了 MAPbI3 膜的质量，即减小了体复合。 
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5.4  量化迟滞实验结果分析 

 根据 Unger 课题组[84]的报道，当用极快或者极慢的扫描速度扫描钙钛矿太

阳电池时，可以得到几乎不存在迟滞现象的 正反扫曲线。但只有在极慢扫

描速度下（约 ），即让电压扫描过程中的每一个暂态过程都能达到稳定，

才可以得到准稳态曲线。而该准稳态曲线具有和稳态曲线相近的效率。 

5.4.1 器件制备 

 为了研究描述迟滞的等效电路模型量化迟滞现象的可靠性，本节制备了

ITO/TiO2/Cs0.05(FA0.85MA0.15)0.95Pb(I0.85Br0.15)3/Spiro-OMeTAD/Au 结构的钙钛矿

太阳电池器件，如图 5.4 所示。具体的制备过程如下： 

 （1）ITO 导电玻璃的处理：首先将 ITO 导电玻璃（ ）浸泡在

预先加入适量清洁精的去离子水中，刷去表面浮尘。再将 ITO 导电玻璃依次放置

在去离子水、丙酮、无水乙醇中超声处理 。随后，使用高压氮气吹干 ITO

导电玻璃，再进行 紫外-臭氧处理。 

 （2）TiO2 电子传输层的制备：将 TiO2 溶液旋涂在 ITO 基体上，旋涂参数设

置为 ， 。然后在 的加热台上退火 ，并在空气中自

然冷却至室温，以得到致密的 TiO2 层。接下来，将底物移动到手套箱中。  

 （3）Cs0.05(FA0.85MA0.15)0.95Pb(I0.85Br0.15)3 吸光层的制备：取 碘甲

脒（FAI）、 溴化铅（PbBr2）、 碘化铯（CsI）、 溴

甲胺（MABr）和 碘化铅（PbI2）加热搅拌溶于  N,N’-二甲基

甲酰胺（DMF）和 二甲基亚砜（DMSO）中，搅拌 即可得到 CsMAFA

三元阳离子钙钛矿 Cs0.05(FA0.85MA0.15)0.95Pb(I0.85Br0.15)3 前驱体溶液。随后，将上

述溶液经过滤后旋涂于  TiO2 薄膜顶部，旋涂参数为 ， 和

， 。在整个旋涂过程的第 25 秒将适量氯苯作为反溶剂迅速滴在

正在旋涂的 TiO2 薄膜表面。最后，待旋涂结束后立刻将整体转移到加热台上，

加热到 保温 。  
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 （4）空穴传输层的制备：配置浓度为 的双（三氟甲磺酰）亚胺

锂的乙腈溶液，经充分搅拌后过滤待用。取  Spiro-OMeTAD 粉末溶解于

氯苯中，再加入  4 叔丁基吡啶和 预先配置好的双（三氟甲

磺酰）亚胺锂溶液。然后，将经过过滤的适量 Spiro-OMeTAD 溶液旋涂在钙钛

矿膜，旋涂参数为 ， 。最后，将整个器件转移到防潮箱中老化 。  

 （5）Au 电极制备：采用蒸镀的方法制备厚度为 的金电极（器件面

积 ）。 

 

图 5.4 制备的钙钛矿太阳电池结构示意图 

5.4.2 器件表征 

 光照下， 曲线的测量，采用 AM 1.5G （ ）的模拟光源，

其太阳能模拟器（Newport 94023A Oriel Sol3A）采用硅光电二极管校准。并通过

时间间隔控制扫描速度。 

5.4.3 实验结果分析 

 图 5.5 为电压扫描速度为 ，常温和-30 ℃时 CsFAMAPb3 钙钛矿太

阳电池的电流密度-电压曲线图，其光伏性能参数见表 5.4。 的扫描速

度下，常温 CsFAMAPb3 钙钛矿太阳电池的迟滞因子为 11.55%，即正反扫曲线有

较明显的迟滞。而在-30 ℃的环境下，太阳电池的迟滞因子减小至 0.10%，说明-
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30 ℃时正反扫 曲线可近似为稳态参考曲线，即此时电池的工作特性几乎不

受迟滞效应的影响。 

 

图 5.5 常温下和-30 ℃时正反扫钙钛矿太阳电池的 曲线 

 

表5.4 漂移-扩散模型仿真曲线的光伏参数表 

扫描方式 [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] 

常温正向     
 

常温反向     

-30 ℃正向  
 

   
 

-30 ℃反向     

 

 基于非线性电容理论，求解电池的正扫电荷，反扫电荷，正反扫电荷差和电

容，并绘制图 5.6。其中图 5.6（a）为电池 、 和 曲线图，图

5.6（b）为电池的电容随扫描时间变化的示意图。 
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 观察图 5.6（a）， 曲线在 扫描范围内变化不明显，在

间 递减，而在 阶段递增。 在 附近

出现极小值。根据 5.2 节的分析可知，当 曲线在 的电压扫描范

围内保持指数形态时，钙钛矿太阳电池的主导非辐射复合机制可确定为表面复合。

但若 曲线在 的电压扫描范围内存在极值点而呈抛物线状态，可

以判断钙钛矿太阳电池内的主导非辐射复合机制为体复合。对于图 5.6（a），从

总体上看， 曲线更偏向于抛物线型，故体复合应为该 CsFAMAPb3 钙钛矿

太阳电池的主要非辐射复合损失来源。同时，由于 曲线在

范围内几乎可认为呈指数规律分布，故对该电池来说表面复合不可忽略。 

 

图 5.6 时钙钛矿太阳电池 、 、 和 图 

 

 为进一步确认该钙钛矿太阳电池的主导非辐射复合机制，对-30 ℃的反向扫

描 曲线进行分析，如图 5.7 所示，实验和理论的相对拟合误差为 1.52%。

根据改进的等效电路模型，在开路电压附近电池的 曲线始终大于 ，代表

电池中体非辐射复合占优，与 形状判断一致。 

 因此，应用正反扫电荷函数 ，分别对正扫电荷和反扫

电荷拟合得 ， ，

拟合优度 分别为 和 。正扫电荷和反扫电荷良好的拟合优度证

明了通过电荷表达式量化迟滞现象的可靠性。 
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 综上，通过实验验证了利用 形状区分非辐射复合类型的有效性。同

时证明了对实际钙钛矿太阳电池来说，根据主导非辐射复合机制类型寻找等效电

路模型中描述迟滞现象的非线性电容函数形式是合理的。 

 

图 5.7 基于改进的等效电路模型，仿真-30 ℃反向扫描 曲线仿真结果示意图 

5.5  小结 

 基于非线性电容理论，本章通过离子-载流子耦合的漂移-扩散模型的仿真，

提出了更简单有效的辨别钙钛矿太阳电池内主导非辐射复合类型的方法，即通过

正反扫电荷差-电压 曲线的形状判断非辐射复合类型。该方法仅需已知电

池正向和反向扫描的 曲线，不需复杂计算，在具有可靠性的同时兼具便捷

性。除此之外，针对体复合和表面复合主导的典型钙钛矿太阳电池，本章还归纳

出可量化迟滞现象的两种电容电荷表达式。对于体复合主导的电池，其内部电荷

变化遵循 的函数形式；对于表面复合主导的电池，内部电

荷变化遵循 的函数形式。 
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 为验证 曲线形状与非辐射复合类型关联性，以及两种电荷表达式的

实用性，本章还进行了实验分析对比，并同时利用改进的等效电路模型进一步验

证了 曲线判别非辐射复合类型的可靠性。 
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6 总结与展望 

6.1  论文的主要研究工作 

本文首先介绍了太阳电池的发展背景，重点说明了钙钛矿太阳电池在光伏领

域的优势与对其电路模型进行研究的意义。为探究逼近Shockley-Queisser理论效

率极限的方法，全面考虑影响钙钛矿太阳电池性能的欧姆电阻、非辐射复合和光

学损失机制，本文提出了逼近实际器件工作特性的改进等效电路模型。并通过实

验的分析对比验证了模型区分和量化不同效率损失因素的可靠性与准确性。除此

之外，考虑到钙钛矿太阳电池因扫描方式不同而存在伏安曲线不匹配的问题，基

于改进的等效电路模型，本文提出了描述迟滞现象的等效电路模型。并引入漂移

-扩散模型以求解非线性电容的函数表达式。另外，通过仿真归纳，本文还提出了

判断电池主导非辐射复合机制的简易方法。同样，通过实验的分析，证明了引入

非线性电容表达式的合理性，以及该辨别非辐射复合机制的简易方法的实用性。 

本文的主要创新内容分为以下四部分： 

第一部分：现有的仿真钙钛矿太阳电池伏安特性的方法缺乏全面性。因此，

为综合考虑串联电阻损耗、并联电阻损耗、光学损耗、体SRH非辐射复合损耗和

表面SRH非辐射复合损耗，本文提出了改进的等效电路模型。通过该等效电路模

型可以量化欧姆损失、体复合损失和表面复合损失，帮助设计人员理解影响太阳

电池效率的瓶颈，有利于快速定位效率提升的关键。 

第二部分：为量化迟滞现象，本文在改进的等效电路模型基础上，并联非线

性电容，提出新颖的等效电路模型，并提出结合漂移-扩散模型的非线性电容理

论。特别的是，该新颖等效电路模型与传统的等效电路模型不同，即该模型通过

将非线性电容并联至改进等效电路模型的两端，成功实现了稳态电流密度-电压

曲线与离子影响的载流子暂态响应的解耦，降低了模型的复杂度。 

第三部分：根据等效电路模型和漂移-扩散模型的一致性，本文利用漂移-扩

散模型对离子-载流子耦合动力学的优异分析能力，分别探讨了钙钛矿太阳电池
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主要的非辐射复合机制对迟滞效应的影响。并基于描述迟滞现象的等效电路模型

和非线性电容理论，成功归纳出非线性电容电荷的解析式，即成功量化迟滞。 

第四部分：在漂移-扩散模型仿真缺陷类型对电池迟滞现象影响的过程中，

提出了判断非辐射复合机制的简易方法。该方法不需经过复杂的计算，仅需电池

的正扫和反扫曲线，有利于简化仿真步骤，提高研究的效率。 

6.2  更深层次的研究工作 

在本文的研究基础上，可引发许多针对钙钛矿太阳电池器件物理的深层次思

考。本文内容的缺陷与不足，以及未来可能的研究重点如下所述： 

 一、本文认为漂移-扩散模型与改进的等效电路模型基本等价。但实际上在

某些极端条件下，漂移-扩散模型并不能完全等价于改进的等效电路模型。因此，

归纳模型的不完全等价条件，寻找某些极端条件下模型的修正策略，可在后续作

为研究重点。 

 二、本文提出的改进等效电路模型在解的唯一性上需要进行进一步的研究。

对同一电池施加不同光强得到两条伏安特性曲线，并对两条曲线进行同时拟合，

可有效解决拟合参数的唯一性问题。 

 三、本文提出的描述迟滞现象的等效电路模型，由于参数过多不能保证其拟

合正反扫伏安曲线的准确性，因此无法通过拟合实际曲线提取非线性电容、串并

联电阻、非辐射体和表面复合系数，导致无法发挥模型的最大价值。故如何在保

证模型准确性的前提下，减少需提取的参数或寻找参数间更为紧密的关联需要在

将来的工作中进一步研究与完善。 
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附录 

 理想因子可用于太阳电池非辐射复合机制的辨别和区分。参考Kristofer课题

组[85]提出的理想因子求解法，即将开路电压作为光强的函数，以避免电池寄生电

阻影响的方法。这里选用伏安曲线的开路电压点作为效率分析的基准点。已知实

验 曲线的拟合参数为（ ， （或 ）， ， ），具体量化

效率损失的步骤如下： 

 （1）计算实验 曲线的开路电压，记为 。 

 （ 2 ） 令 等 效 电 路 模 型 的 参 数 为 ， （ 或

）， ， ，绘制“Ideal”

曲线，并计算 点“Ideal”曲线对应的功率 。 

 （ 3 ） 令 等 效 电 路 模 型 的 参 数 为 ， ，

， ，绘制“Bulk rec.”曲线，并计算

点“Bulk rec.”曲线对应的功率 。 

 （4）令等效电路模型的参数为 ， （或 ），

， ，绘制“Surf rec.”曲线，并计算

点“Surf rec.”曲线对应的功率 。 

 （5）令等效电路模型的参数为 ， ， ，

，绘制“ ”曲线，并计算 点“ ”曲线对应的功率

。 

 （ 6 ） 令 等 效 电 路 模 型 的 参 数 为 ， ，

， ，绘制“ ”曲线，并计算 点“ ”曲线

对应的功率 。 

 （7）根据 、 、 、 和 的功率损失比例，即可分别计算得出体

复合、表面复合、串联电阻和并联电阻对钙钛矿太阳电池效率损失的比例。 

 以 3.3 节 实 验 结 果 分 析 的 DR3T 组 为 例 ， 已 知 ，

， ，
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和 。根据以上步骤绘制 “Ideal”，“Bulk rec.”，

“Surf rec.”，“ ”和“ ”曲线，如图1所示。同时计算得 ，

， ， 以及

。最后，根据以上功率量化体复合、表面复合、串联电阻

和并联电阻对钙钛矿太阳电池的影响，分别为19.65%，38.03%，39.73%和2.59%。 

 

图S1 钙钛矿太阳电池效率损失的量化方法示意图 
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