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PbS 量子点能级结构的尺寸和配体依赖性及其 
对异质结电池性能的影响 

王 恒 1, 2, 翟光美 1, 2, 张继涛 1, 杨永珍 1, 刘旭光 1, 3, 李学敏 1, 许并社 1 
(1. 太原理工大学 新材料界面科学与工程教育部和山西省重点实验室, 新材料工程技术研究中心, 太原 030024;  
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摘 要: 通过电化学循环伏安测试和吸收光谱测试, 确定了有机配体(油酸)和原子配体(四正丁基碘化铵, TBAI)钝化

的不同粒径(2.6~4.5 nm)PbS 量子点的导带和价带能级, 并研究了量子点尺寸对 PbS/TiO2异质结电池(空气气氛中制备)

性能的影响。结果表明：PbS 量子点的能级结构受其粒径大小和表面配体特性的影响。当 PbS 量子点尺寸从 2.6 nm

增加至 4.5 nm 时, 油酸包覆 PbS 量子点的导带底从–3.67 eV 减小到–4.0 eV, 价带顶从–5.19 eV 增加到–4.97 eV; 而对于

TBAI 配体置换的 PbS 量子点, 其导带底和价带顶则分别从–4.15 eV 和–5.61 eV 变化至–4.51 eV 和–5.46 eV。粒径

为 3.9 nm 的 PbS 量子点所制备的电池性能最优, 其能量转化效率达到 2.32%, 这可归因于其适宜的禁带宽度、结晶

质量和良好的 PbS/TiO2 界面能级匹配度。 
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PbS Quantum Dots: Size, Ligand Dependent Energy Level Structures and Their 
Effects on the Performance of Heterojunction Solar Cells 
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Abstract: The conduction band minimum and valence band maximum of colloidal PbS quantum dots with different 

sizes (2.6-4.5 nm) and different surface ligands (oleic acid or tetrabutylammonium iodide, TBAI) were determined by 

cyclic voltammetry and absorption measurements. Furthermore, the effect of quantum dot sizes on the performance of 

PbS quantum dots/TiO2 heterojunction solar cells prepared in air was also studied. The results show that energy level 

structures of PbS quantum dots strongly depend on the size and ligand on the surface. As the quantum dot size in-

creases from 2.6 nm to 4.5 nm, the conduction band minimum of pristine PbS quantum dots with oleic acid ligands 
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decreases from –3.67 eV to –4.0 eV, while their valence band maximum increases from –5.19 eV to –4.97 eV. How-

ever, for PbS quantum dots passivated by TBAI ligands, their conduction band minimum and valence band maxi-

mum change from –4.15eV and –5.61 eV to –4.51eV and –5.46 eV, respectively. Devices made of the PbS quantum 

dots with size of 3.9 nm show the highest power conversion efficiency of 2.32%, which can be ascribed to their proper 

bandgap, crystal quality and favorable energy-level alignment at the PbS quantum dot /TiO2 interface. 

Key words: PbS quantum dot; cyclic voltammetry; energy level structure; solar cell 

 
 
 
 

胶体量子点(CQDs)具有可溶液方法制备、禁

带宽度可调 [1]和多激子产生效应 [2-4]等特性, 在红

外及可见光探测器 [5]、照明及显示用电致发光器

件 [6]、场效应晶体管 [7-8]和光伏器件 [9-11]等方面显

示出潜在应用价值, 受到广泛关注。特别地, PbS

等 IV-VI 族量子点因其光吸收范围可拓展至近红

外光区 , 将其应用于太阳能电池器件中的研究备

受关注[12]。 

PbS 等胶体量子点电池的性能与其内部载流子

的产生、转移、输运和抽取等动力学行为和过程密

切相关, 而这些动力学行为和过程又与器件中各功

能层的能级结构直接相关。近年来, 通过改进器件

结构和改善材料的表界面性质(如采用不同表面配

体)等方式, PbS 等红外量子点电池的性能得到了快

速提升, 例如利用三元合金量子点(有机配体)制备

的 ITO/PbSxSe1-x/Al肖特基电池, 能量转化效率达到

3.3%[13]; 使用 TiO2 纳米柱制备的耗尽型体相异质

结电池, 由于提高了耗尽区宽度, 使得 PbS 量子点

层的厚度增加, 效率相比于平面耗尽型异质结器件

明显提高[14]; Tang 等[15]利用四甲基氢氧化铵和四正

丁基碘化铵(TBAI, 原子配体)制备得到了效率为

5.4%的量子结电池。最近, Zhang 等[16]通过在量子点

合成过程中对 PbS 和 PbSe 表面进行原位卤素原子

钝化, 改善其缺陷态密度, 进一步提高了器件性能。

尽管胶体量子点电池的器件性能提升很快, 但有源

层材料即量子点的粒径和表面化学性质如何影响其

能级结构, 并进而影响电池性能方面尚缺乏系统的

研究, 尤其是随着量子点的表面置换配体从有机短

碳链配体发展到无机原子配体后, 原子配体对不同

粒径量子点的能级位置和电池性能的影响规律尚不

明确。 

本工作在合成一系列不同粒径 PbS 量子点的

基础上, 利用电化学方法 [17]系统研究了粒径尺寸

和表面配体(有机配体和原子配体)对量子点能级

结构的影响 , 并结合电池性能测试结果 , 分析了

量子点电池性能的主要影响因素及其可能的影响

机制。 

1  实验方法 

1.1  试剂 

氧化铅(99.9%)、油酸(OA, 90%)、1-十八烯(ODE, 

90%)、四正丁基碘化铵(98%)、六氟磷酸四丁基铵

和无水乙腈均购自阿法埃莎(中国)化学有限公司; 

TiO2纳米粒子浆料购自 Dyesol 公司; 二异丙氧基双

乙酰丙酮钛(75%)和双三甲基硫化硅((TMS)2S)购自

西格玛奥德里奇(上海)贸易有限公司; 1-丁醇、正辛

烷、甲苯、丙酮和无水甲醇、无水乙醇等溶剂则购

自天津市富宇精细化工有限公司。 

1.2  PbS 量子点的合成 

PbS 量子点采用热注入方法[18]制备。将 446 mg 

PbO(2 mmol)、1.6 mL 油酸(5 mmol)和 25 mL 十八

烯(ODE)依次加入至同一个三颈瓶中, 并在 100℃

下除气处理 6 h, 随后在氮气保护下将其升温至

150 , ℃ 并在该温度下保温 1 h 后, 将 210 μL (TMS)2S

和 3 mL ODE 的混合溶液迅速注入至该三颈瓶中进

行反应。依据目标尺寸的不同 , 反应温度控制在

70℃~170 , ℃ 反应时间为 30 s~2 min, 合成不同尺

寸量子点的具体反应温度和时间如图 1(a)所示。之

后, 将反应溶液迅速通过常温水浴进行冷却以终止

反应, 并用比例为1︰1.5的甲苯/丙酮溶液进行离心

纯化 3 次, 所得产物分散在正辛烷中形成量子点溶

液备用, 其浓度约为 50 mg/mL。 

1.3  制备 PbS/TiO2 异质结电池 

制备电池所用的图形化 ITO玻璃衬底: 首先在

清洗液、去离子水、丙酮和乙醇中分别超声清洗

15 min, 并经紫外臭氧处理 10 min; 然后在其上旋

涂 0.15 mol/L 二异丙氧基双乙酰丙酮钛丁醇溶液, 

悬涂速度为 2000 r/min, 时间 30 s, 分别在 125℃退

火 5 min 和 500℃退火 20 min 后得到 TiO2 致密层, 

其厚度约为 100 nm; 之后将 TiO2 纳米粒子浆料旋

涂在 TiO2 致密层上, 在 450℃退火 30 min, 得到 

TiO2 介孔层, 其厚度约为 240 nm。PbS 量子点层采

用旋涂法制备, 首先将约 15 μL 的 PbS 量子点溶液
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在 2500 r/min 的转速下旋涂在介孔 TiO2 上, 随后

将 TBAI 甲醇溶液滴加到 PbS 层上, 并在相同转速

下旋涂以进行配体置换, 之后用甲醇旋涂冲洗 3 次

以完成单层量子点的沉积 , 重复数次直至达到目

标量子点薄膜厚度 , 以上过程均在大气环境中完

成。最后, 将 PbS 量子点薄膜转移到热蒸镀釜中, 

在高真空下进行金电极的制备 , 金电极薄膜厚度

约为 60 nm。 

1.4  测试与表征 

利用美国PerkinElmer公司Lambda 950型紫外–

可见–近红外分光光度计测试 PbS 量子点的吸收光

谱; 利用日本电子 JEM-2010高分辨透射电镜(TEM)

对 PbS 量子点形貌进行表征, 加速电压为 200 kV; 

利用马尔文 Nano ZS90 型动态光散射仪测试 PbS 量

子点的粒径分布 ; 利用傅立叶变换红外光谱仪

(FT-IR, BRUKER TENSOR 27)对量子点表面配体情

况进行测试; 利用日本岛津 AMICUS型 X射线光电

子能谱仪(XPS)对配体置换后的量子点进行表面元

素分析; 利用日本精工SPA-300HV型原子力显微镜

(AFM)观察 TiO2薄膜及 PbS量子点薄膜的表面形貌; 

由 Keithley 2400型数字源表结合太阳光模拟器测试

太阳能电池的伏安(J-V)特性 , 模拟太阳光强度为

AM1.5G 100 mW/cm2, 其光照强度经标准硅电池

(中国计量科学研究院)校准。 

利用 CS 350 型电化学工作站对量子点进行电化

学循环伏安测试, 其中饱和甘汞电极作为参比电极, 

铂丝电极作为对电极, 尺寸为 1 cm×1 cm 的铂片电极

作为工作电极, 以 0.1 mol/L 的四丁基六氟磷酸铵

(TBAPF6)无水乙腈溶液作为电解液。滴涂到工作电极

上进行循环伏安测试的量子点分别为不同粒径的油

酸配体或 TBAI 配体包覆的量子点。测试前用氮气吹

扫 5 min, 测试过程中持续通入氮气以排除氧气的影

响, 扫描速率均为 20 mV/s, 并利用二茂铁做内标。 

2  结果与讨论 

2.1  PbS 量子点吸收光谱及形貌表征 

图 1(a) 为分散在正己烷中的不同粒径 PbS 量 

 

图 1  (a)PbS 量子点的吸收光谱图, (b)PbS 量子点薄膜(TBAI 配体)的吸收光谱图, (c)平均粒径 4.5 nm 的单分散 PbS 量子点 TEM

照片, 插图为量子点的高分辨 TEM 照片和(d)平均粒径 4.5 nm PbS 量子点的动态光散射粒径分布图 
Fig. 1  Absorption spectra and morphology of PbS QDs  

(a) Absorption spectra of PbS QDs with different sizes; (b) Absorption spectra of PbS QD-films after TBAI ligand exchange; (c) TEM image of colloidal PbS 
QDs with average size of 4.5 nm; (d) Size distribution of PbS QDs with an average size of 4.5 nm measured by dynamic light scattering 



918 无 机 材 料 学 报 第 31 卷 
 
 
 

 

 

子点的吸收光谱, 从图中可以看到, 所合成的量子

点具有明显的激子吸收峰 , 且激子吸收峰位置在

817~1280 nm 间变化, 对应最小尺寸量子点的禁带

宽度为 1.52 eV, 最大尺寸量子点的禁带宽度为

0.97 eV。此外, 激子吸收峰的半高宽仅约 40 nm, 

初步表明所合成的量子点粒径分布较窄。根据禁带

宽度(E0)与粒径(d)的关系式[19]:  
2 1

0 0.41 (0.0252 0.283 )E d d -= + +      (1) 

计算可得所制备四种 PbS 量子点的平均粒径分别为

2.6、3.1、3.9 和 4.5 nm。为研究 PbS 量子点薄膜的

光学性质, 使用 TBAI 配体制备了上述四种粒径

PbS 量子点薄膜, 其吸收光谱如图 1(b)所示, 从图

中可以看出 , 相比于溶液中油酸配体包覆的量子

点, 经 TBAI 配体置换所得薄膜的激子吸收峰均展

现出不同程度的红移。对于 2.6、3.1、3.9 和 4.5 nm

的量子点薄膜, 其红移量分别为 30、27、22和 21 nm, 

这可能与配体置换导致量子点表面态和量子点间

电子耦合程度的改变有关 [20], 而随着量子点粒径

的增大 , 红移量在减小 , 在 S2-离子配体置换的

CdSe 纳米晶中也出现了相似现象[21], 这可能是由

于量子点粒径越小, 其比表面积越大, 导致表面态

和电子耦合的改变程度越大所致。图 1(c)为激子吸

收峰在 1280 nm 处量子点的 TEM 照片, 从图中可

知量子点尺寸均匀、形貌一致, 其粒径约为 4.5 nm, 

与利用公式(1)计算所得的结果及利用动态光散射

测试的粒径分布结果(图 1(d))基本一致。图 1(c)中

的插图为量子点的高分辨 TEM 照片, 从图中可以

看到量子点(200)晶面清晰的晶格条纹, 且不存在

明显的晶格缺陷, 说明所合成的 PbS 胶体量子点具

有较高的结晶质量。 

2.2  不同配体 PbS 量子点的 FT-IR、XPS 和 

TEM 表征 

所合成的 PbS 量子点表面被油酸配体包裹, 油

酸作为一种长链的有机配体, 在量子点溶液中起到

分散并稳定量子点的作用。但在 PbS 量子点薄膜中, 

该配体由于是一种十八碳不饱和脂肪酸, 将严重影

响薄膜的电导率和载流子迁移率等电学参数, 并进

而影响器件性能。因此, 为了得到高质量的量子点

薄膜, 利用原子配体(TBAI)对量子点表面的原始油

酸配体进行了置换。图 2(a)为配体置换前后 PbS 量

子点薄膜的 FT-IR 光谱图, 从图中可以看出, 利用

TBAI 配体处理后的薄膜, 波数分别在 2922 cm-1 和 

2852 cm-1 处的非对称与对称 C–H 键(–CH2–基团)振

动峰强度明显减弱, 而且 1406 cm-1 和 1527 cm-1 处

的 COO-键对称和非对称振动峰强度也基本消失,  

  

图 2  (a) TBAI 配体置换前后 PbS 薄膜的 FT-IR 图谱和(b) 

TBAI 配体置换后量子点的 XPS 图谱(I 3d) 

Fig. 2  (a) FT-IR spectra of PbS QDs film before and after 
TBAI ligand-exchange, and (b) XPS spectrum (I3d) of the 
TBAI-exchanged PbS QDs 

 

表明原始的长链油酸配体已被基本移除, TBAI 配体

对量子点的配体置换作用明显。如图 2(b)所示, TBAI

配体置换后量子点的 XPS 图谱(I3d)中出现了结合能

分别位于 619.5 eV和 631 eV的 I3d5/2和 I3d3/2特征峰, 

表明在配体置换过程中, TBAI 中带负电的 I-离子与

PbS 量子点表面的 Pb2+离子相结合形成了 PbI2, 并

包覆在量子点表面, 而铵根离子与去质子化的油酸

结合, 在置换过程中被冲洗掉[22]。为了了解配体置

换对 PbS量子点尺寸的影响, 利用TEM对配体置换

前后的样品进行了形貌观察, 如图 3 所示。从图 3

中可以看出, 配体置换前后量子点的尺寸并没有明

显变化, 但配体置换后量子点的晶格条纹清晰度下

降, 这可能与配体置换后在 PbS 量子点表面形成了

原子级厚度的无定形 PbI2 层有关。 

2.3  PbS 量子点电化学测试及能级计算 

电化学循环伏安法是测试半导体材料能级结构

的重要手段之一[23-24]。半导体纳米晶的导带(CBM) 

与价带(VBM)可分别通过计算其电子亲和势(EA)与 
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图3  (a)油酸包覆的PbS量子点和(b)TBAI配体置换后量子点

的 TEM 照片 

Fig. 3  TEM images of (a) PbS QDs capped with oleic acid 
and (b) PbS QDs after ligand exchange with TBAI 

 

电离电势(IP)得到。IP 和 EA 的计算公式如下:   

ox c c[ (F / F ) 4.8] eVIP E E += - - +        (2) 

red c c[ (F / F ) 4.8] eVEA E E += - - +        (3) 

其中 Eox 和 Ered 分别是纳米晶的起始氧化电位和起

始还原电位, E(Fc/Fc
+)是二茂铁/二茂铁盐的形式电

位, 通过图 4(a)中二茂铁在乙腈溶液中的循环伏安

曲线可得其起始氧化电位为 0.7 V, 4.8 是 E(Fc/Fc
+)

相对于真空能级的值。在测试 PbS 量子点循环伏安

曲线过程中, 并没有观察到明显的还原峰, 因此通

过其电离电势值和由吸收光谱确定的禁带宽度值

(Eg)计算得到不同尺寸和表面配体量子点的电子亲

和势, 即公式(4):  

( ) eVgEA IP E= - +            (4) 

图 4(b)为 3.9 nm PbS 量子点的循环伏安曲线,

其中油酸包覆和 TBAI 钝化量子点薄膜的起始氧化

电位分别为 0.97 V和1.41 V。利用公式(2)和公式(4), 

可计算得到其价带顶分别位于–5.07 eV 和–5.51 eV, 

导带底分别位于–3.94 eV 和–4.43 eV。图 4(c)和(d)

分别为利用循环伏安法计算出的不同尺寸油酸包覆

的量子点及 TBAI 钝化处理量子点的能级图, 可以

看出 PbS 量子点随着粒径的增大, 其导带底位置逐

渐降低, 而价带顶位置逐渐提高。当粒径从 2.6 nm

增大到 4.5 nm 时, 对于油酸配体包覆的 PbS 量子点

来说, 其导带底从–3.67 eV 减小到–4.0 eV, 价带顶

从–5.19 eV 增加到–4.97 eV; 而经 TBAI 钝化处理过

的量子点, 其导带底与价带顶则分别从–4.15 eV 和 

 

图 4  (a)二茂铁在乙腈溶液中的循环伏安曲线; (b)3.9 nm PbS 量子点薄膜配体处理前后的循环伏安曲线; (c)和(d)分别为计算得

到的油酸配体及 TBAI 配体置换后 PbS 量子点的能级图 

Fig. 4  (a) Cyclic voltammetry curve of ferrocene in acetonitrile solution, (b) Cyclic voltammetry curves of 3.9 nm PbS QDs 
capped by OA and TBAI; The energy level diagrams of (c) as-synthesized PbS QDs with OA ligands and (d) PbS QDs after 

ligand exchange with TBAI 
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–5.61 eV 变化至–4.51 eV 和–5.46 eV, 导带底和价带

顶位置均较相同尺寸油酸配体量子点出现明显的负

向偏移, 这与文献[25]中使用紫外光电子能谱测试

的结果基本一致。配体对能级结构的影响与量子点/

配体界面处形成的诱导偶极子和配体自身的本征偶

极子的偶极矩大小和方向有关[26]。 

2.4  不同粒径PbS量子点/TiO2异质结电池性能 

为了研究不同粒径量子点对电池性能的影响, 

对 2.6、3.3、3.9 和 4.5 nm 四种粒径的 PbS 量子点

进行 TBAI 配体置换并制备了 PbS-TBAI/TiO2 异质

结电池, 器件结构如图 5(a)所示。图 5(b)和(c)分别

为退火后 TiO2 致密层和 TiO2 介孔层的 AFM 图, 从

图中可以看出, TiO2凝胶层经退火后晶粒大小均一、

致密性良好; 由 TiO2 纳米粒子浆料制备的介孔层经

退火后呈现明显的介孔状, 退火后的 TiO2 致密层和

TiO2 介孔层的表面粗糙度分别为 26 和 16 nm。在

TiO2 介孔层上制备的 PbS-TBAI 薄膜表面光滑且呈

现出一定的镜面反射现象, 由 AFM 测试结果(如图

5(d))可知其表面粗糙度仅为 6.5 nm。 

研究发现 , 对于在大气环境中所制备的

PbS-TBAI/TiO2 异质结电池来说, 在最初的一到两

周测试时 , 其性能并不稳定 , 关于该量子点电池

不稳定性的相关研究工作正在进行中 , 本工作所

展示的是稳定后的器件性能参数。图 6(a)为四种

粒径 PbS 量子点/TiO2 异质结光伏器件的 J-V 曲线, 

从图中可以看出, 电池的开路电压(Voc)随量子点粒

径的增加依次减小, 而短路电流密度(Jsc)则随量子

点尺寸的增大先增加后减小, 当 PbS 量子点尺寸为

3.9 nm 时, 其短路电流密度达到最大值 15.4 mA/cm2, 

同时填充因子 (FF)及效率 (η)也分别达到最大值

43%和 2.32%。从图 6(b)所示暗态 J-V 曲线亦可以看

出 3.9 nm PbS 量子点所制备异质结电池的整流特性

最好。表 1 给出了四种粒径量子点异质结电池的具

体性能参数。 

 

图 5  (a) PbS/TiO2异质结电池结构示意图, (b) TiO2致密层的 AFM 图, (c) TiO2介孔层的 AFM 图和(d) TBAI 配体钝化后 PbS 量

子点薄膜的 AFM 图 

Fig. 5  Schematic diagram (a) of the PbS/TiO2 heterojunction solar cell, AFM images of (b) TiO2 compact layer, (c) mesoporous 
TiO2 nanoparticle layer and (d) PbS QD film passivated by TBAI 
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图 6  不同粒径 PbS 量子点/TiO2异质结电池的(a)亮态电流密

度–电压曲线和(b) 暗态电流密度–电压曲线 

Fig. 6  (a) Light current density-voltage curves and (b) dark 
current density-voltage curves of the PbS QDs/TiO2 hetero-
junction solar cells made of different sizes of QDs 

 

对于异质结电池器件来说, 开路电压主要依赖

于 p 型半导体和 n 型半导体的费米能级差, 并随着

该能级差的增加而增加。由表 1 可知, 随着量子点尺

寸的减小, 电池的开路电压从 0.33 V 增加到 0.43 V, 

这可能是由于随着 PbS 量子点禁带宽度变大(如图

7(a)所示), 其费米能级相对于 TiO2 中的电子费米

能级不断下移, 导致能级差变大所致[27]; 但较小粒 

表 1  TBAI 处理的不同粒径 PbS 量子点电池性能参数 

Table 1  Parameters of solar cells made of different sizes of 
PbS QDs with TBAI ligands 

Size/nm Voc/V Jsc/(mA·cm-2) FF/% η/% 

2.6 0.43 11.0 25 1.18 

3.1 0.37 13.7 29 1.47 

3.9 0.35 15.4 43 2.32 

4.5 0.33 6.93 35 0.80 

 

径的 PbS 量子点(2.6、3.1 nm)电池的短路电流密度

分别仅为 11.0 和 13.7 mA/cm2, 均小于 3.9 nm 量子

点器件的短路电流密度, 这一方面可能是由于它们

的禁带宽度较大, 光吸收范围较小, 造成对太阳光

的吸收不充分; 另一方面, 小粒径 PbS 量子点的合

成温度较低(70~90℃), 比表面积大 , 导致晶体结

晶完整性较差, 量子点表面和内部可能存在较多的

缺陷, 最终造成量子点薄膜载流子迁移率较小, 从

而引起其导电性能较差[28]。对于较大尺寸的 PbS 量

子点(3.9 nm 和 4.5 nm), 尽管在 170℃合成了粒径为

4.5 nm 的 PbS 的量子点, 可能具有较高的晶体质量

及载流子迁移率, 但其电池短路电流密度明显小于

粒径为 3.9 nm 量子点电池, 这可能是由于粒径为

3.9 nm量子点薄膜的导带底与TiO2的导带能级匹配

度较好, 量子点薄膜中的光生电子可以容易地注入

到TiO2中, 而对于粒径为 4.5 nm的 PbS量子点, 其导

带底低于TiO2的导带能级, 在PbS/TiO2异质结界面可

能存在较大的电子势垒, 使 PbS 量子点薄膜中的光生

电子难以有效注入 TiO2 中, 从而造成电池性能下降, 

如图 7(b)和图 7(c)中的能带结构示意图所示。 

3  结论 

PbS 量子点的能级结构受到其粒径大小和表面

配体情况的强烈影响。当 PbS 量子点粒径从 2.6 nm  

 

图 7  (a)PbS/TiO2异质结器件中所用材料的能级结构示意图, (b)3.9 nm 异质结器件中能带弯曲示意图和(c)4.5 nm 异质结器件中

能带弯曲示意图 

Fig. 7  Energy level diagram (a) of the materials used in PbS/TiO2 heterojunction solar cells and schematic diagram of the energy 
levels in the heterojunction devices made of (b) 3.9 nm PbS QDs and (c) 4.5 nm PbS QDs. 



922 无 机 材 料 学 报 第 31 卷 
 
 
 

 

 

增大到 4.5 nm 时, 对于油酸配体包覆的 PbS 量子点

来说, 其导带底从–3.67 eV 减小到–4.0 eV, 价带能

级从–5.19 eV 增加到–4.97 eV; 而对于 TBAI 配体置

换后的 PbS 量子点, 其导带底和价带顶则分别从

–4.15 eV 和–5.61 eV 移动至–4.51 eV 和–5.46 eV, 较

相同尺寸油酸配体量子点出现明显的负向偏移, 这

可能是由于配体置换后量子点/配体界面处的偶极

距和配体本征偶极矩变化所致。在所制备的四种粒

径 PbS-TBAI/TiO2 异质结器件中, 基于 3.9 nm PbS

量子点的电池性能最优, 其开路电压、短路电流密度、

填充因子和能量转化效率分别为0.35 V、15.4 mA/cm2、

43%和 2.32%, 这可归因于其适宜的能级位置、禁带

宽度和良好的晶体质量。 
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