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我所揭示提高锡基钙钛矿载流子迁移率的有效机制

发布时间：2023-12-05  |  供稿部门：1117组

　　近日，我所分子反应动力学国家重点实验室分子光化学动力学研究组（1117组）袁开军研究员和隋

来志副研究员团队通过第一性原理计算发现，施加压缩应变能够使钙钛矿材料Cs SnBr 载流子迁移率提

高一个数量级。

　　作为一种新型的环保替代品，锡基钙钛矿材料性能与传统的铅卤化物钙钛矿相当，但其毒性更低，

有利于保护环境和人类健康。然而，由于强的极性光学声子对电荷载流子散射作用，导致载流子传输速

率的降低，从而阻碍锡基钙钛矿材料在光电领域的应用。
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　　为了解决这一问题，研究人员通过第一性原理计算发现，可以通过对晶格施加压缩应变的方式提高

锡基钙钛矿材料的载流子迁移率。这一改进归因于电声耦合强度的减小，以及极性光学声子散射强度的

减弱。压缩应变引起的电声耦合强度降低与极性光学声子散射的变化呈现出明显的关联。在Cs SnBr 体

系中，初始结构与13%压缩应变的结构相比，其最大载流子迁移率分别为11cm V s 和143cm V s

。该研究揭示了压缩应变对改善极性半导体中载流子传输的影响，并为通过压缩应变来减弱极性光学声

子散射提供了证据。这一发现为环保锡基钙钛矿材料在光电器件中的应用提供了新途径。

　 　 相 关 成 果 以 “Enhanced Carrier Transport in Cs SnBr  by Reducing Electron-Phonon

Coupling under Compressive Strain”为题，于近日发表在Materials Today Physics上。该工作的第

一作者是我所1117组联合培养博士研究生曾祥榆。该工作得到国家自然科学基金、国家自然科学基金委

基础科学中心、中国科学院关键技术研发团队等项目的资助。（文/图 曾祥榆、隋来志）

　 　 文 章 链 接 ： https://doi.org/10.1016/j.mtphys.2023.101296

(https://doi.org/10.1016/j.mtphys.2023.101296)
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