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摘 要：针对传统空穴传输材料在钙钛矿太阳能电池中外加掺杂剂依赖性强、 长期稳定性易受影响等问题， 
本文以联苯胺为主导共轭骨架， 引入N-正丁基咔唑单元， 设计并合成了一种线型D-π-D型小分子空穴传输

材料 N，N′-二苯基-N，N′-二（N-正丁基咔唑）-4，4’-联苯二胺（HTM-Bu）。通过核磁共振波谱确认目标产

物及中间体结构， 并采用紫外-可见吸收光谱、 荧光发射光谱、 热重分析、 循环伏安法和理论计算研究其光物

理性质、 热稳定性、 电化学能级及前线分子轨道分布。结果表明， HTM-Bu在约 305 nm和 355 nm处出现主

要吸收峰， 光学带隙为 3. 06 eV； 荧光发射峰位于 431~451 nm范围内， 并随溶剂极性变化呈现一定红移， 表
现出一定激发态电荷转移特征。热重分析表明主体分子骨架具有较高热稳定性， 10% 失重温度为 444 ℃。

循环伏安测试得到最高占据轨道（HOMO）和最低空轨道（LUMO）能级分别为-5. 26 eV和−2. 20 eV， 与钙

钛矿吸光层价带能级较为匹配， 有利于空穴提取并抑制电子回传。理论计算显示， HTM-Bu具有扩展的π共

轭结构， 分子呈线型但非完全共平面， HOMO主要沿联苯胺主链离域分布， LUMO更多分布于咔唑相关区

域， 在空间上形成一定的电荷分离特征。上述结果表明， HTM-Bu在能级匹配、 热稳定性和理论电子结构调

控方面具有较为协调的特征， 具备作为无掺杂空穴传输材料进一步研究的潜在价值。
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Abstract： To address the strong dependence of conventional hole transport material （HTM） on external dopants 
and their susceptibility to compromised long-term stability in perovskite solar cells， a linear D-π-D-type small-
molecule hole transport material， N，N′-diphenyl-N，N′-bis（N-n-butylcarbazolyl）-4，4′-biphenyldiamine （HTM-
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Bu）， was designed and synthesized by using biphenyldiamine as the dominant conjugated backbone and 
introducing N-butylcarbazole units.  The structures of HTM-Bu and intermediates were confirmed by nuclear 
magnetic resonance spectroscopy.  The photophysical properties， thermal stability， electrochemical energy 
levels， and frontier molecular orbital distributions were investigated by ultraviolet-visible absorption spec‐
troscopy， fluorescence emission spectroscopy， thermogravimetric analysis， cyclic voltammetry， and theoretical 
calculations.  The results show that HTM-Bu exhibits main absorption peaks at approximately 305 nm and 
355 nm， with an optical band gap of 3. 06 eV.  Its fluorescence emission peaks are located in the range from 
431 to 451 nm and show a slight red shift with increasing solvent polarity， indicating a certain excited-state 
charge-transfer character.  Thermogravimetric analysis demonstrates that the main molecular framework has 
high thermal stability， with a 10% weight-loss temperature of 444 °C.  Cyclic voltammetry gives highest 
occupied molecular orbital （HOMO） and lowest unoccupied molecular orbital （LUMO） energy levels of 
-5. 26 eV and -2. 20 eV， respectively.  These energy levels are well matched with the valence band of the 
perovskite absorber， which is favorable for hole extraction and suppression of electron back transfer.  Theoretical 
calculations indicate that HTM-Bu possesses an extended π-conjugated structure with a linear but non-fully 
coplanar molecular configuration.  The HOMO is mainly delocalized along the biphenyldiamine backbone， 
whereas the LUMO is more distributed over the carbazole-related regions， resulting in a certain spatial charge-
separation feature.  These results suggest that HTM-Bu exhibits coordinated characteristics in terms of energy-
level alignment， thermal stability， and theoretical electronic-structure regulation， showing potential value for 
further study as a dopant-free hole transport material.
Key words： hole transport material； carbazole derivative； benzidine； linear structure； alkyl substitution； 

triarylamine

0　引 言

钙钛矿太阳能电池（Perovskite Solar Cells， 
PSCs）具有吸光系数高、 载流子扩散距离长以及

溶液加工成本较低等特点， 近几年表现出较强的

应 用 潜 力［1‐3］。 空 穴 传 输 材 料（Hole Transport 
Materials， HTMs）位于钙钛矿层与电极之间， 对
空穴提取、 界面能级匹配以及器件稳定性均有明

显影响， 其结构设计直接影响器件的性能［4］。目

前应用最广泛的有机空穴传输材料之一是 2，2’，
7，7’-四［N，N-二（4-甲氧基苯基）氨基］-9，9’-螺
二芴（spiro-OMeTAD）， 其较好的成膜性和能级

匹配特征使相关PSC效率已超过 26%［5‐6］。但是， 
这类螺环空穴传输材料本征空穴迁移率偏低， 通
常需要引入双（三氟甲磺酰）亚胺锂（Li-TFSI）等
添加剂来提升导电能力， 繁琐的合成路线也限制

了其规模化应用［7‐10］。线型或准线型共轭结构相

比传统三维螺环骨架更容易形成连续的 π 电子离

域通道， 有助于提升材料的本征传输性能， 其平

面程度及离域程度是影响电荷传输过程、 成膜性

及形貌稳定性的重要因素［11‐14］。

结构单元的构建与连接是协调线型HTM共轭

延伸、 分子堆积与能级匹配之间的平衡关系的重要

手段。三苯胺（Triphenylamine， TPA）具有较强电子

给体能力和成熟的结构修饰基础， 不对称三苯胺结

构的衍生设计能够实现空穴传输材料的协同调控， 
构建高效率钙钛矿太阳能电池［15‐16］。在三苯胺类等

空穴传输材料中引入具有良好平面刚性和热稳定性

的咔唑（Carbazole）片段可强化分子骨架的性能表现， 
可在提升结构稳定性的同时加强电荷传输过程的连

续性［17‐19］。咔唑与TPA骨架的协同构建能够进一步

扩大π共轭范围， 增强电荷离域能力， 分子中的杂原

子还可与钙钛矿表面发生相互作用钝化界面缺陷， 
降低载流子的复合损失［20‐22］。大部分咔唑与三苯胺

片段作为核心单元制备的空穴传输材料通过咔唑N-
原子连接的方式来构造［23‐24］， 以融合咔唑与TPA骨

架的结构单元为端基的研究实例还比较少， 通过调

节连接片段及端基取代改善溶解性、 传输能力等性

质方面还需要进一步研究。

基于上述设计理念， 本文以咔唑-三苯胺为核

心给体单元， 构建具有联苯 π 桥的线型 D-π-D 结

构 N，N′-二苯基-N，N′-二（N-正丁基咔唑）-4，
4’-联苯二胺（HTM-Bu）。该类分子在结构上兼
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具线型共轭骨架与适度空间位阻， 有望在无需外

源掺杂的条件下改善空穴传输相关基础性质， 为
进一步开发高效低成本有机HTM、 构建钙钛矿太

阳能电池提供可能。

1　实验部分

1. 1　试剂与材料

本实验所用试剂均购自商业来源， 纯度为分析

纯或化学纯， 未进行进一步处理直接使用。咔唑、 
N-溴代丁二酰亚胺与四正丁基高氯酸铵购自上海萨

恩化学技术有限公司； 二氯甲烷和N，N-二甲基甲酰

胺由天津光复科技发展有限公司提供； 丙酮购自国

药集团化学试剂有限公司； 四丁基溴化铵、 氢氧化

钠、 溴丁烷等其他试剂购自安耐吉化学有限公司。

1. 2　仪器与设备

化合物结构由核磁共振波谱仪（IHD 600 MHz， 
瑞士布鲁克公司）表征。紫外-可见吸收光谱由UV-
2800A型分光光度计（上海尤尼克有限公司）测定， 
测试浓度为1×10-5 mol∙L-1。荧光发射光谱由F-2700
型荧光光谱仪测定， 测试浓度为1×10-5 mol∙L-1， 条
件为激发波长350 nm、 狭缝宽度10/10、 电压350 V。

化合物的热稳定性使用热重分析仪（TGA-Q50， 美
国TA 仪器）测试， 测试前于80 ℃真空烘箱中干燥2 h， 
测试条件为： N2气氛， 升温速率为10 ℃∙min-1， 温度

范围为40~800 ℃。

电化学性能测试在电化学工作站（法国比奥

罗公司）完成， 测试方法按照以下参数设定： 以四

正丁基高氯酸铵为电解质， 配置电解质浓度为

0. 1 mol∙L-1、 HTM-Bu 浓度为 1×10-3 mol∙L-1的

二氯甲烷待测溶液， 待测试系统稳定后进行测试。

测试过程采用三电极体系， 工作电极、 参比电极

和辅助电极分别为 Pt 电极、 饱和甘汞电极和碳

棒， 电压扫描范围和扫描速率分别为 0~2 V、 
10 mV·s⁻¹。HOMO和LUMO能级根据电化学测

试结果按照式（1）~式（3）计算［25］。

EHOMO ( eV )=-( eE ox
onset + 4.74eV )， （1）

E opt
g = 1241/λonset， （2）

ELUMO = EHOMO + E opt
g ， （3）

式中： EHOMO、 E ox
onset、 E opt

g 、 λonset 和ELUMO 分别为化合

物的 HOMO 能级、 起始氧化电位、 光学能隙、 紫
外吸收带边波长和LUMO能级。

理 论 计 算 采 用 Gaussian 软 件 进 行 ， 在
B3LYP/6-31G（d）水平下进行几何优化和频率计

算， 优化后的稳定构型用于前线分子轨道分析［26］。

分子静电势经由 Multiwfn 程序计算获得， 可视化

处理结合VMD软件进行［27‐29］， 用于分析分子轨道

离域程度、 电荷分布特征及其与空穴传输行为之

间的关系。

1. 3　材料合成

空穴传输材料的合成参照文献方法进行［30］， 
合成路线如图 1 所示。具体步骤如下：

将咔唑（4. 00 g， 23. 9 mmol）加入二氯甲烷

（75 mL）中， 在室温条件下搅拌溶解。将 N-溴代

丁二酰亚胺（4. 48 g， 23. 9 mmol）溶于 N，N-二甲

基甲酰胺（DMF， 8 mL）中， 以 10~20 s/滴的速度

缓慢滴加至反应体系。滴加结束加入蒸馏水淬灭

反应。反应体系用蒸馏水洗涤后萃取， 有机相经

减压旋转蒸发除去溶剂， 所得粗产物通过柱层析

纯化（石油醚/乙酸乙酯=8∶1）， 得到白色固体 3-

图 1　化合物HTM-Bu的合成路线

Fig. 1　Synthesis of compound HTM-Bu
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溴咔唑（化合物 1， 5. 35 g， 收率 91%）。该化合物

¹H NMR和 13C NMR谱图如图 2（a） 所示， 具体数

据如下： 1H NMR （500 MHz， CDCl3） δ 8. 18 （d， 
J=1. 9 Hz， 1H）， 8. 06 （s， 1H）， 8. 02 （d， J=
8. 0 Hz， 1H）， 7. 49 （dd， J=8. 5， 2. 0 Hz， 1H）， 

7. 46~7. 41 （m， 2H）， 7. 30 （d， J=8. 5 Hz， 1H）， 
7. 27~7. 22 （m， 1H）。 13C NMR （126 MHz， 
CDCl3） δ 140. 0， 138. 2， 128. 7， 126. 7， 125. 3， 
123. 3， 122. 5， 120. 7， 120. 0， 112. 4， 112. 1， 
110. 9。

将 3-溴咔唑（0. 4922 g， 2 mmol）溶于丙酮

（6. 7 mL）中， 在回流状态下依次加入溴丁烷

（0. 465 9 g， 0. 365 mL， 3. 4 mmol）、 四丁基溴化铵

（0. 036 1 g， 0. 112 mmol）和氢氧化钠（0. 127 9 g， 

（a） 中间产物1（3-溴咔唑）的核磁共振谱图及峰归属

（b） 中间产物2（N-丁基-3-溴咔唑）的核磁共振谱图及峰归属

（c） 化合物HTM-Bu的核磁共振谱图及峰归属

图 2　中间产物1、 2及化合物HTM-Bu的核磁共振谱图

Fig. 2　NMR spectra of intermediates 1， 2 and compound HTM-Bu

710



（总第 229 期） 基于咔唑端基的联芳胺类线型空穴传输材料的设计与性能研究（刘 楠等）

3. 2 mmol）， 继续回流反应约4 h。反应结束后将反

应体系冷却至室温， 抽滤除去体系中的不溶物， 滤
液通过旋转蒸发浓缩。所得粗产物经快速柱层析纯

化（石油醚）， 得到白色固体N-丁基-3-溴咔唑（化合

物 2， 0. 5651 g， 收率 93. 5%）。该化合物¹H NMR
和 13C NMR 谱图如图 2（b） 所示， 具体数据如下： 
1H NMR （600 MHz， CDCl3） δ 8. 20 （d， J=1. 9 Hz， 
1H）， 8. 04 （d， J=7. 8 Hz， 1H）， 7. 53 （dd， J=8. 6， 
1. 9 Hz， 1H）， 7. 48 （ddd， J=8. 2， 6. 9， 1. 2 Hz， 
1H）， 7. 40 （d， J=8. 2 Hz， 1H）， 7. 28 （d， J=
8. 7 Hz， 1H）， 7. 24 （t， J=7. 4 Hz， 1H）， 4. 28 （t， 
J=7. 2 Hz， 2H）， 1. 87~1. 82 （m， 2H）， 1. 41~1. 36 
（m， 2H）， 0. 94 （t， J=7. 4 Hz， 3H）。 13C NMR 
（151 MHz， CDCl3） δ 140. 9， 139. 2， 128. 4， 126. 5， 
124. 7， 123. 2， 121. 9， 120. 7， 119. 3， 111. 6， 110. 3， 
109. 1， 43. 1， 31. 2， 20. 7， 14. 0。

在氮气氛围保护下， 分别将N，N-二苯基联苯二

胺（0. 336 4 g， 1 mmol）、 N-丁 基 -3-溴 咔 唑

（0. 906 6 g， 3 mmol）、 双（二亚苄基丙酮）钯

（0. 057 5 g， 0. 1 mmol）、 双（二苯基膦）二茂铁

（0. 027 7 g， 0. 05 mmol）和叔丁醇钠（0. 288 3 g， 
3 mmol）溶于甲苯（5 mL）中， 在120 ℃条件下反应36 
h。反应结束后将反应体系冷却至室温， 过滤除去体

系中的不溶物， 滤液经旋转蒸发浓缩后， 经梯度洗

脱柱层析纯化， 得到淡黄色固体N，N′-二苯基-N，

N′-二（N-丁基咔唑）-4，4′-联苯二胺（0. 360 g， 收率

46. 2%）。最终产物结构经由核磁共振波谱确认， 谱
图如图 2（c） 所示， 具体¹H NMR和 13C NMR数据如

下： 1H NMR （600 MHz， CDCl3） δ 8. 07~7. 86 （m， 
4H）， 7. 46~7. 40 （m， 6H）， 7. 38 （d， J=8. 2 Hz， 
2H）， 7. 35 （d， J=8. 6 Hz， 2H）， 7. 30 （d， J=
7. 4 Hz， 2H）， 7. 26~7. 20 （m， 6H）， 7. 19~7. 09 
（m， 8H）， 6. 95 （br， 2H）， 4. 29 （t， J=6. 8 Hz， 4H）， 
1. 90~1. 85 （m， 4H）， 1. 46~1. 42 （m， 4H）， 0. 97 
（t， J=7. 4 Hz， 6H）。 13C NMR （150 MHz， 
Acetone） δ 149. 5， 148. 4， 141. 9， 140. 1， 138. 8， 
134. 3， 130. 0， 127. 7， 126. 7， 126. 5， 124. 6， 123. 5， 
123. 3， 123. 3， 122. 5， 121. 3， 119. 7， 119. 6， 111. 0， 
110. 0， 43. 4， 32. 0， 21. 1， 14. 2。

2　结果与讨论

2. 1　光物理性质

为深入理解HTM-Bu的电子结构特征及其与

电荷传输行为之间的关系， 对该化合物光物理性

质进行了系统研究（见图 3）。

HTM-Bu的主要吸收区域在200~400 nm范围

内， 这与钙钛矿材料的主要吸收区域不重合。305 nm
和355 nm处呈现出两个吸收带， 其中， 355 nm吸收

峰对应于分子共轭骨架内的π-π*跃迁， 305 nm处吸

收峰与三芳胺氮原子孤对电子跃迁有关。分子骨架

的相对刚性导致溶剂极性对材料基态电子结构的影

响较小， 不同溶剂中吸收峰位置变化不明显。分子

间相互作用和局部介电环境对材料激发态稳定性产

生一定影响， 荧光光谱表现出较为明显的溶剂效应， 
发射峰在431~451 nm范围内随溶剂极性增强逐步

红移， 说明该化合物在激发态下表现出一定的分子

内电荷转移行为。固态下未观察到明显的荧光淬灭

现象， 发射峰进一步红移至471 nm。

与文献报道的传统 TPB（N，N，N′，N′-四苯

基-4，4’-联苯二胺）类分子相比［31］， HTM-Bu的发

（a） 化合物HTM-Bu在不同溶剂中的紫外-可见吸收光谱

（b） 化合物HTM-Bu在不同溶剂中的荧光发射光谱

图 3　化合物HTM-Bu在不同溶剂中的光物理性质

Fig. 3　Photophysical properties of compound HTM-Bu in different 
solvents
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射峰整体向长波方向移动， 这一变化可归因于咔

唑单元的引入对分子电子结构的调节作用， 使有

效共轭范围得到扩展并改变了电子分布状态。该

结构特征有利于电荷在分子中的离域分布， 并可

能在一定程度上促进空穴在共轭骨架中的分散。

2. 2　热稳定性

空穴传输材料的热稳定性对器件制备过程及

长期运行阶段的结构稳定性具有重要影响。采用

热重分析对该联芳胺化合物进行测试， 结果见

图 4。热重分析结果表明， 该化合物在约 70 ℃附

近出现轻微失重， 可能与样品转移或测试过程中

微量吸附组分的脱除有关［32］； 当温度升至约

444 ℃时， 失重达到 10%， 对应其热分解温度（td=
444 ℃）。除低温区的微小变化外， 样品在较宽温

度范围内基本保持稳定， 未见明显分解过程。丁

基的引入促使该化合物具有相对于其他大部分咔

唑类空穴传输材料更高的热分解温度［17］， 满足钙

钛矿太阳能电池制备过程中热处理条件的要求， 
为构筑稳定的空穴传输层提供了基础。

2. 3　电化学性质

采用循环伏安法（CV）对化合物HTM-Bu的电

化学性质进行测试， 对循环伏安曲线氧化波上升段

进行线性拟合并外推， 获得化合物HTM-Bu的起始

氧化电位为0. 53 V。由紫外-可见吸收光谱可知， 该
化合物的吸收边际波长为 405 nm， 光学带隙为

3. 06 eV。根据饱和甘汞电极的标定关系， 该化合物

HOMO和LUMO分别为-5. 26 eV和-2. 20 eV。

为进一步考察HTM-Bu在连续电化学氧化还原

过程中的稳定性， 进行连续5圈循环伏安扫描。如

图 5（a） 所示， 循环伏安曲线整体重合度较高， 主要

氧化/还原峰位置未发生明显偏移。以第1圈曲线为

基准， 第5圈主要氧化峰电流保持率为98%， 氧化峰

电位偏移量约为1 mV； 连续扫描过程中主要氧化峰

电流保持率均保持在96%以上， 且未观察到新的明

显副反应峰。该结果表明， HTM-Bu在0~2. 0 V测

试电位范围内具有一定的电化学循环稳定性。

相对于文献报道的三芳胺类线型空穴传输材

料［13］， 该化合物同样具有较深的HOMO能级， 有
利于提高材料的抗氧化稳定性； 该能级能够与钙

钛矿材料（例如MAPbI3）价带实现有效匹配， 促进

空穴提取与传输。该化合物的LUMO能级高于钙

钛矿材料导带， 有利于抑制电子回传， 降低界面

复合损失。结合光学性质分析结果， 化合物

HTM-Bu在能级结构与空穴传输方面表现出良好

的匹配特征， 具备作为无掺杂空穴传输材料应用

于钙钛矿太阳能电池的可能。

图 4　化合物HTM-Bu的热重（TGA）曲线

Fig. 4　Thermogravimetric analysis （TGA） curve of compound 
HTM-Bu

（a） 化合物HTM-Bu的循环伏安（CV）曲线

（b） 化合物HTM-Bu作为潜在空穴传输材料的PSC能级匹配示意图

图 5　化合物HTM-Bu的电化学性质及能级匹配示意图

Fig. 5　Electrochemical properties and energy-level alignment 
diagram of compound HTM-Bu
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2. 4　理论计算

采用Gaussian软件获得化合物HTM-Bu的分

子构型和轨道电子云分布， 从分子层面考查该化

合物成为空穴传输材料的可能性。HTM-Bu的前

线分子轨道与静电势结果呈现出一致的电荷分布

特征（见图 6）。

HOMO主要离域于联苯胺骨架并沿分子主轴

连续延展， 构成空穴迁移的主要通道， 而咔唑仅

在局部提供有限贡献； LUMO则主要集中于咔唑

单元， 在联苯桥区域仅呈零散分布， 体现出明显

的空间不对称性。对应的静电势由联苯胺骨架向

咔唑端逐渐升高， 与轨道分布趋势相呼应， 表明

电荷迁移沿π共轭主链进行并在侧基处受到调制。

该分子呈线型但非完全共平面构型， 其中联苯片

段两个苯环、 联苯片段苯环和三芳胺苯环、 联苯

片段苯环和咔唑环的二面角分别是 34°、 64°和
74°， 促使分子保持共轭连续性的同时避免过强 π-
π堆积。由 HOMO和 LUMO的电子云分布可见： 
丁基侧链未参与分子共轭， 对空穴传输性能影响

有限； 主要作用体现在提高材料溶解性并有利于

非晶态成膜， 这与该化合物在二氯甲烷等溶剂中

表现出的良好溶解性相一致。整体上， 联苯胺主

导的 HOMO 离域与 LUMO 向咔唑侧的偏移共同

形成电荷选择性分布， 使体系呈现以空穴为主导

的传输特征。

为进一步直观展示 HTM-Bu的能级结构， 将
实验测试结果与DFT计算结果进行了对比， 结果

如表 1 所示。由于研究环境不同， 理论计算值与

实验值在绝对数值上存在一定差异： DFT计算针

对孤立分子基态结构， 而实验能级受溶剂环境、 
电极界面、 分子聚集状态和能级换算方法等因素

影响。尽管如此， 二者均表明HTM-Bu具有较深

的 HOMO 能级和较宽的能隙特征。结合前线轨

道分布结果（见图 6）可知， 主要沿联苯胺主链离

域分布的 HOMO 和更多分布于咔唑相关区域的

LUMO有助于调控分子内电荷转移和能级匹配关

系， 与其较宽能隙特征相一致。

3　结 论

本文以联苯胺为主导传输骨架并引入N-正丁

基咔唑单元， 构筑潜在空穴传输材料 HTM-Bu， 
在光学、 电化学及理论计算层面呈现出一致的结

构-性能关联。分子具有稳定的 π共轭体系及一定

激发态电荷转移特征， 其中主要沿联苯胺主链离

域分布的 HOMO 有利于空穴在共轭骨架上的离

域传输， 偏向咔唑单元分布并呈非贯通特征的

LUMO， 从空间上体现出空穴选择性； 分子整体

呈线型非完全共平面构型， 在保持共轭连续性的

同时减弱 π-π 堆积， 有利于溶解与成膜。热分析

显示材料具备较高热稳定性； 电化学测试得到的

HOMO 与钙钛矿价带良好匹配， 有利于空穴提

取， 而相对较高的 LUMO 有助于抑制电子回传。

（a） 化合物HTM-Bu的HOMO轨道

（b） 化合物HTM-Bu的LUMO轨道

（c） 化合物HTM-Bu的静电势分布

（d） 化合物HTM-Bu的分子结构

图 6　HTM-Bu的电子结构与分子构型分析
Fig. 6　Electronic structure and molecular configuration analysis of 

HTM-Bu

表 1　化合物HTM-Bu的实验与理论计算能级对比

Tab. 1　Experimental and calculated energy levels of HTM-Bu

方法

实验

DFT

EHOMO/eV
-5.26
-4.43

ELUMO/eV
-2.20
-0.76

能隙/eV
3.06
3.66
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整体来看， 该分子在能级匹配、 结构稳定性与理

论电荷传输之间实现了较为合理的协同。

本文主要围绕 HTM-Bu的分子结构、 光物理

性质、 热稳定性、 电化学能级以及理论计算等方

面展开， 对其作为无掺杂小分子空穴传输材料的

基础特性进行了分析。后续将进一步构筑空穴单

载流子器件， 采用空间电荷限制电流法等评价其

空穴迁移率和电导率， 并结合钙钛矿太阳能电池

器件实验考察其实际应用表现， 为无掺杂小分子

空穴传输材料的分子设计及应用提供参考。
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