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二维 MXene 材料在新型薄膜太阳能 

电池技术中的研究进展 
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100049; 3. 中国科学院 宁波材料所前沿交叉科学研究中心, 宁波 315201) 

摘 要: 太阳能作为自然界中丰富的可持续清洁能源, 可以在解决当前能源短缺问题的同时有效减少因过度消耗化

石燃料造成的环境污染问题。近年来, 第三代新型薄膜太阳能电池, 如染料敏化太阳能电池(DSSCs)和钙钛矿太阳

能电池(PSCs)等, 凭借其原料丰富、制造成本低廉和光电性能良好等优点而受到广泛关注。然而, 新型薄膜太阳能

电池器件的电荷传输性能和运行稳定性与正式商用的要求仍有一定差距。二维 MXene 材料具有比表面积高、表面

官能团丰富、导电性优良、功函数可调和亲水性等优点, 已成为能源转换领域的研究热点。鉴于此, 本文在综述二

维 MXene 材料的结构、光学和电学特性的基础上, 阐述了近些年二维 MXene 材料应用于新型薄膜太阳能电池的研

究进展, 并重点探讨了二维 MXene 材料增强太阳能电池光电性能的机制。二维 MXene 材料可通过作为钙钛矿太阳

能电池中钙钛矿层和电荷传输层的添加剂、修饰染料敏化太阳能电池的光电阳极和制备电极, 来调整能带对齐、降

低功函数、拓宽吸光范围和形成“柱撑效应”, 有效改善器件的光吸收效率、载流子迁移率和电荷提取能力, 从而提

升器件的光电性能和稳定性。最后, 结合目前的研究进展, 对二维 MXene 材料在新型薄膜太阳能电池技术中的发

展前景及面临的挑战提出了建议。 

关  键  词: MXene; 纳米材料; 太阳能电池; 光电性能; 能源; 专题评述 

中图分类号: TQ174   文献标志码: A   文章编号: 1000-324X(2024)02-0215-10 

Progress of Two-dimensional MXene in New-type Thin-film Solar Cells 

FEI Ling1,2, LEI Lei1,2, WANG Degao1,2,3 

(1. Engineering Laboratory of Advanced Energy Materials, Ningbo Institute of Materials Technology& Engineering, Chinese 
Academy of Sciences, Ningbo 315201, China; 2. University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049, China; 3. Research 
Center for Advanced Interdisciplinary Sciences of Ningbo Materials Institute, Chinese Academy of Sciences, Ningbo 315201, China) 

Abstract: As renewable and sustainable clean energy, solar energy has the potential to address current energy 

shortage and reduce environmental pollution caused by fossil fuels consumption. In recent years, the third-generation 

thin-film solar cells, such as dye-sensitized solar cells (DSSCs) and perovskite solar cells (PSCs), have attracted  

widespread attention due to their low cost, abundant materials, and high photoelectric performance. However, these 

devices still face challenges in terms of charge transfer efficiency and operational stability for their commercialization. 
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Two-dimensional (2D) MXene materials have emerged as promising candidates for improving the performance of 

thin-film solar cells due to their unique properties, including high specific surface area, rich surface functional groups, 

high conductivity, tunable work function, and hydrophilicity. This review summarizes the recent research progress of 

2D MXene materials applied in new thin-film solar cells, focusing on the reaction mechanism that enhances the 

photoelectric performance of solar cells. Strategies such as using 2D MXene materials as additives for the perovskite 

layer and charge transport layer in PSCs, modifying the photoanode in DSSCs, and preparing varous electrodes, can 

effectively improve light absorption efficiency, carrier mobility, and charge extraction capability of the devices by adjusting 

band alignment, reducing work function, broadening the light absorption range, and creating a “pillar support effect”. 

As a result, the photoelectric performance and stability of the devices are enhanced. In conclusion, the perspectives 

highlights the current research progress and challenge faced by 2D MXene materials in novel thin-film solar cells. 

Key words: MXene; nano-material; solar cell; photoelectric performance; energy; perspective 

持续增长的能源需求和环境危机是当前人类可

持续发展所面临的两大挑战。清洁、可再生能源技

术作为革命性力量, 可以有效解决环境污染问题, 

推动新能源结构的多样化发展。太阳能电池可直接

将太阳能转化为电能, 随着科技的飞速发展, 近年

来已被广泛应用于光伏发电领域。其中, 第一代晶

硅太阳能电池技术最为成熟, 在光伏市场的占比超

过 90%, 但仍存在制备工艺复杂、硅料纯度要求高

等难以解决的问题[1-2]。以非晶硅、碲化镉(CdTe)、

砷化镓(GaAs)和铜铟镓硒(CIGS)为代表的第二代薄

膜太阳能电池, 具有生产工艺简单、轻量化、弱光

响应良好等优点, 但其光电转换效率相较于晶硅太

阳能电池仍有一定差距, 且活性层所使用的部分稀

有元素和重金属元素价格昂贵, 难以应用于大规模

生产[3-4]。第三代新型薄膜太阳能电池, 如染料敏化

太阳能电池 (DSSCs)和钙钛矿太阳能电池 (PSCs), 

以其原料丰富、生产成本低、柔性可弯曲等优势

而为太阳能电池技术的发展带来了新机遇[5-6]。然

而, DSSCs 的光电转换效率低和 PSCs 的长期稳定

性差等瓶颈问题制约了它们的发展。因此 , 优化

太阳能电池的结构与组成 , 对提高其光电性能至

关重要。 

二维类石墨烯过渡金属碳化物 /碳氮化物

(MXene)作为一种新型二维纳米材料, 因其独特的

物理/化学性能和机械性能[7-10], 近年来被广泛应用

于各种领域(图 1)。例如, Ti3C2Tx MXene 以其高导电

率、表面亲水性和丰富的活性基团等特性, 在超级

电容器中得到快速应用 [11-13]。用贵金属修饰的

MXene 复合材料具有易于调节的物理化学性能和

良好的生物相容性, 适合作为高稳定性/灵敏性、多

功能性的生物传感器, 被应用于组织工程和再生医

学[14-15]。除此之外, MXene 独特的层状结构使其具

有较大的比表面积, 能够为光催化反应提供丰富的

表面活性位点, 可用于制备清洁、低成本和可持续

的太阳能燃料[16-19]。如 Wang 等[20]采用简单的水热

合成法制备了 TiO2/Ti3C2Tx 复合光催化剂, 首次将

二维 MXene 复合材料作为助催化剂引入光催化氢

析出反应 (HER)中。相比于单一金红石型 TiO2, 

Ti3C2Tx/TiO2 复合材料的析氢速率得到显著提高。研

究成果显示 MXene 在取代贵金属催化剂, 构建低成

本、高性能光催化剂和光电极材料方面的巨大潜能。 

近年来, MXene 在太阳能电池技术中的理论计

算和实际应用得到迅速发展, Yin 等[21]介绍了 MXene

在各类太阳能电池中的应用和发展; Aftab等[22]总结

了 MXene 在有机太阳能电池(OSCs)中作为电荷传

输层的研究进展。但是, 对 MXene 在新型薄膜太阳

能电池中的应用缺少系统的讨论和总结[23]。本文概

述了二维 MXene 材料在染料敏化和钙钛矿太阳能

电池中的研究进展, 并对其未来的发展进行展望。 

1  MXene 的结构与性质 

1.1  MXene 的结构 

MXene 是一类新型的二维层状过渡金属碳化

物/氮化物, 其结构通式为Mn+1Xn或Mn+1XnTx, 通常

可利用化学液相或熔盐蚀刻法对对应的 Mn+1AXn 

(n=1, 2, 3)相前驱体进行选择性蚀刻 A 原子而获得

(图 2)[24-28]。其中 M 代表 Ti、V、Cr、Sr、Zr、Nb、

Mo、Ta 等前过渡族金属元素, A 代表 IIIA 和 IV 族元

素, X 代表C 或/和 N 元素, T 为覆盖外层金属层的表面

功能化取代基团, 如–O、–F、–OH 和–Cl 基团等[29-30]。

刻蚀的 MXene 主要通过范德瓦尔斯力和/或氢键结

合在一起, 剥离后层间相互作用被削弱, 形成具有

单层或少层类石墨烯结构的二维超薄纳米片[31-32]。 
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图 1  二维 MXene 基纳米材料的应用[13,15,18-19] 

Fig. 1  Application of 2D MXene-based nanomaterials[13,15,18-19] 

(a) Ti3C2Tx//CNT-HQ hybrid supercapacitors[13]; (b) Schematic diagram of flexible biomimetic Ti3C2 MXene-based platform for  
extracellular superoxide biosensing[15]; (c) Schematic photocatalytic water splitting mechanism for Ti3C2@TiO2@MoS2 composites[18];  

(d) Schematic photocatalytic CO2 reduction for 2D/2D heterojunction of ultrathin Ti3C2/Bi2WO6 nanosheets[19] 

 

 
 

图 2  MAX 相选择性蚀刻 A 原子层制备 MXene[24] 

Fig. 2  Schematic illustration of two approaches to produce MXene by removal of A layers  
from MAX phases and related layered compounds[24] 

(1) MAX phase selectively etched in fluoride ion-containing acids; (2) MAX phase selectively etched in molten salts 

 

功能化取代基的存在使 MXene 表面具有亲水

性(水接触角为 21.5°~35°)[33], 且大部分MXene材料

具有高导电性, 其中 Ti3C2Tx 作为研究应用最广泛

的 MXene 材料, 其导电率可达 104 S/cm[34]。此外, 

MXene 凭借其二维层状结构, 展现出的高比表面积

和丰富的活性吸附位点, 可以与其他材料实现有效

界面接触并促进相互作用。 

1.2  MXene 的性质 

1.2.1  光学特性 

光学性能的基本问题就是材料的吸光性能。基

于第一性原理密度泛函理论(DFT), Ti3C2Tix MXene

薄膜在 300~500 nm的范围存在光吸收, 5 nm厚度下

的透光率高达 91.2%, 且表面功能化取代基团会显

著影响 Ti3C2T2 的光学性能[35]。–F 和–OH 基团会降

低 Ti3C2Tix MXene 在可见光范围内的吸收系数, 使

其更适合用于透明电极, 而在紫外光范围内, –F、

–OH 和=O 基团均会增加光反射(图 3)。另外, 介电

函数 ε(ω)可用于估算 MXene 的折射率、反射率和吸

收系数等光学性质[36-38]。计算结果表明, =O 基团功

能化的 M2C(M=Ti, Zr, Hf)化合物具有较大的可见光 
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图 3  Ti3C2T2 MXene 对低光子能量(a)和大光子能量(b)的吸

收光谱图[35] 

Fig. 3  Absorption spectra of Ti3C2T2 MXene for small (a) and 
large (b) range of photon energy[35] 
 

吸收区域及较大比表面积, 通常吸收系数由大到小

的顺序是：Ti2CO2 > Zr2CO2 > Hf2CO2
[39]。 

溶液加工法制备的 MXene 透明导电电极透光

率高、导电性好, 且能稳定分散在水溶液中。但是

制备的透明薄膜结构疏松, 表面粗糙度大, 导致其

在高透光率下的电阻呈指数增长(即渗流问题)。Guo

等[40]通过优化 MXene 的制备工艺, 经蚀刻-剥离-梯

度离心三步法研发出具有高透光率和导电率的

Ti3C2Tix纳米片, 在可见光区的透光率可达 93%, 且

无明显渗流问题, 比较成功地解决了这一矛盾。 

1.2.2  电学特性 

电子导电率和电荷迁移率是主要电学性能参

数。一般而言, 高导电率能够促进界面电荷迁移, 提

高太阳能电池的光电转换效率。将 MXene 引入

DSSCs光阳极, 利用其高导电率和较大的比较面积, 

能够为光阳极处的电荷转移提供有效途径, 降低电

荷复合速率, 提高光生电荷的利用率[41]。在 PSCs

结构中, MXene 主要作为钙钛矿吸收层的添加剂和

电极/电荷传输层之间的夹层, 通过调节钙钛矿吸收

层和电荷传输层的功函数, 来提高器件的性能[42]。 

Anasori 等[43]通过理论计算发现 MXene 的电学

特性主要取决于外层的过渡金属层(图 4), 通过调

控其表面过渡金属可以改变 MXene 费米能级附近

的态密度。 

而当 MXene 表面被–F、–OH 和–O 等电负性基

团取代后, 取代基团可从外层金属原子中获得电子, 

并通过 p 轨道与 M 元素的 d 轨道杂化形成新的杂化

轨道, 从而降低费米能级。许多团队利用 DFT 计算

了部分 MXene 的能带结构[44-45], 由研究结果可知, 

–O 官能团修饰的 Mo-MXene 呈现金属性质, 而

–OH、–F 官能团修饰的 Mo-MXene 呈现半导体性

质。与呈现金属性质的 Ti2C1–xBxO2相比, Ti2C1–xNxO2

具有较高的带隙能量。在 Ti2CO2 中, 用 Sc 替换 Ti

元素、B 替换 C 元素后的 MXene 呈现 p 型半导体

性质; 用 N 替换 C 元素、V 替换 Ti 后的 MXene 呈

现出 n 型半导体性质。最近, Sc2CTx MXene 体系电 
 

 
 

图 4  Mo2TiC2, Mo3C 和 Ti3C MXene 的电子结构[43] 

Fig. 4  Electronic structures of Mo2TiC2, Mo3C and Ti3C MXene[43] 
(a-i) Total and projected densities of states for OH-, O-, and F-terminated Mo2TiC2 (a-c), Mo3C2 (d-f), and Ti3C2 (g-i) MXenes 
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图 5  表面官能团对 MXenes 功函数的调控[46] 

Fig. 5  Surface functional groups which affect the work 
functions of MXenes[46] 
 

学性质的研究也逐渐引起了人们的注意[45]。纯 Sc2C 

MXene 单层结构显示金属电导性, 官能团修饰后则

变成半导体并具有明显的带隙特征, Sc2CTx 的带隙

大小如下：Sc2CO2 (1.85 eV) > Sc2CF2 (1.07 eV) > 

Sc2C(OH)2 (0.44 eV)[45]。研究还发现, MXene 中的 X

原子也会影响其电学性质, N 原子相较于 C 原子而

言具有额外的电子, 因此 N-MXene 比 C-MXene 表

现出更强的金属性质, 如 Ti3CN(OH)2 比 Ti3C2(OH)2

的金属性更强。 

MXene 的功函数也与表面官能团直接相关。理论

计算研究发现, 改变 MXene 的表面官能团能够调控对

其功函数(图 5)[46], 功函数可在 1.6 eV(Sc2C(OH)2) ~ 

8.0 eV(Cr2CO2)的超宽范围调节。与–F 基团和–O 基

团修饰的 MXene 相比, –OH 端基的 MXene 普遍具

有超低功函数。此外, Ti3C2Tx 的功函数低于其他

MXene, 与 n-Si 接触时能在界面处形成良好的肖特

基接触或接近零的肖特基势垒, 构建高性能的电子

器件[46]。 

2  二维 MXene 材料增强太阳能电池

光电性能的机理 

DSSCs 和 PSCs 是第三代新型薄膜太阳能电池

研究的重点目标, 尽管其效率低于主流晶硅太阳能

电池, 但因原料丰富、成本低和制造工艺相对简单

等特点, 仍具备较大的发展前景。                                                                       

DSSCs 主要由导电玻璃基底(FTO)、半导体多

孔层薄膜、光敏剂、氧化还原电解质和对电极组成

(图 6(a))[16]。由 FTO、半导体多孔层薄膜和光敏剂

组成的光阳极是 DSSCs 的核心部件, 在负载敏化分

子和运输光生电荷方面起着重要的作用。首先, 光

敏剂吸收光辐照, 从基态跃迁至激发态, 并形成光

生电子-空穴对。电子被半导体的导带捕获, 通过半

导体传输至 FTO 基底并输送到外部电路。然后电子 

 
 

图 6  新型薄膜太阳能电池结构[16-17] 

Fig. 6  Structures of novel thin-film solar cells[16-17] 
(a) Schematic representation of a DSSC used the MXene[16]; 
(b) Schematic representation of a PSC used the MXene[17] 

 

迁移至对电极处, 在 Pt 的催化下将 I3
–离子还原为 I–

离子。I–离子又扩散至光阳极处, 将激发态的光敏剂

还原为基态, 自身被重新氧化为 I3
–离子并扩散回对

电极。在此循环过程中, 利用了光伏效应, 实现了能

源转化。然而, 在光阳极处的光生电子–空穴的快速

复合极大地限制了 DSSCs 的光电转换效率。 

PSCs 由 DSSCs 发展而来, 用无机/有机复合钙

钛矿材料替代了DSSCs中的分子光敏剂(图 6(b))[17], 

提高了器件的光谱吸收范围和吸收系数, 增强了其

对可见光的吸收。其次, 钙钛矿材料具有载流子迁

移率高的优异性能, 能够促进界面的电荷传输, 产

生较高的光电流, 从而提升器件的光电转换效率[47]。

PSCs 的主要工作原理如下：当钙钛矿层受到光辐照

时, 将吸收能量大于其禁带宽度的光子, 并产生光

生电子-空穴对。在内建电场的作用下, 电子和空穴

分离, 电子经钙钛矿/电子传输层转移至阴极, 空穴

经钙钛矿/空穴传输层转移至阳极, 由此在电路中完

成整个循环。PSCs 本身具有优异的性能, 通过掺杂

复合材料、调节表面官能团、调控其电学特性和界

面反应活性, 可以进一步提升器件的光电转换效率

和稳定性[48-49]。 

由于 MXene 的费米能级低于大部分光催化半

导体[50], 且具有较强的电导性和不同于主催化剂的

能带结构, 因此光生电子将从主催化剂的导带迁移

至 MXene。当光生电子在 MXene 上积累时, 主催化

剂的导带和价带的能级会向上弯曲, 形成肖特基势

垒, 促使光生电子在MXene和主催化剂之间快速穿
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梭, 并阻碍电子从 MXene 返回主催化剂, 这将有助

于降低光阳极处光生电荷的复合, 提高太阳能电池

的光电转换效率[47,51]。 

3  二维 MXene 材料在新型薄膜太阳

能电池中的应用 

3.1  改善电荷传递过程 

Agresti 等[42]使用具有不同终止基团的 Ti3C2Tx 

MXene 来调节 PSC 中的钙钛矿吸收层和 TiO2 电荷

传输层的功函数。结合紫外光电子能谱(UPS)、X 射

线光电子能谱(XPS)的测试(图 7)和理论计算结果, 

钙钛矿/Ti3C2Tx MXene 界面处的电荷转移诱导了界

面偶极的形成并改变了材料的能带对齐, 使钙钛矿

的功函数从 4.72 eV 降低到 4.37 eV, 且不会改变其

价带和能隙。进一步地, 瞬态光电性能测试表明, 

Ti3C2Tx 能够有效降低钙钛矿吸收层/电荷传输层之

间的电荷重组和表面陷阱态密度, 钝化 TiO2 表面。

另外 , 基于加入了紧凑型 TiO2(cTiO2)和介孔型

TiO2(mTiO2)的PSC器件结构(Glass/FTO/cTiO2/mTiO2/ 

perovskite/spiro-OMeTAD/Au), 通过对比 Ti3C2Tx 在

不同位置的掺杂效果, 发现在 cTiO2层中加入 Ti3C2Tx

能够降低 cTiO2/mTiO2 界面能垒(Glass/FTO/cTiO2+ 

MXene/mTiO2+MXene/MXene/perovskite+MXene/ 

spiro-OMeTAD/Au), 改善光生电子的提取。与未引

入Ti3C2Tx的PSC相比, MXene改性器件的最大光电

转换效率从 16%提高至 20%。 

与 PSCs 相比, DSSCs 的光电转换效率低和器件

长期稳定性差等问题在一定程度上制约了其发展空

间。利用 MXene 的高导电率, 可将其作为 DSSCs

的电子传输层, 用以提高能量转效率。Lemos 等[16]

采用最小强度分层法制备了剥离的 Ti3C2Tx 悬浮液, 

并通过与TiO2浆料混合, 得到基于Ti3C2Tx/TiO2 MXene

的新型复合光阳极。在 AM 1.5G 模拟太阳光照射下

(100 mW/cm2), 与纯 TiO2 光阳极相比, 加入质量分

数为 0.075%的 Ti3C2Tx 后, DSSC 的光电转换效率提

高了约 20%, 其光电流密度从(10.17±0.28) mA/cm2

增大至(12.38±0.25) mA/cm2。结合密度泛函理论计

算结果, Ti3C2Tx 功能层具有更好的电荷传输通道, 

促进电荷向 Ti3C2Tx/TiO2 MXene 相迁移, 同时有效

地抑制了光阳极/染料/电解质界面的电荷复合, 提

高了光电转换效率。 

3.2  增强光吸收 

光吸收是光电转化过程的第一步, 要提升光电

转化性能, 必须保证光电极良好的光吸收性能。提

高光电极光吸收的策略通常有能级调控、形貌调控、

敏化等。 

He 等[52]将表面富羟基的 Ti3C2Tx/TiO2复合材料

引入钌基染料 Z907 敏化太阳能电池光阳极中, 实

现了光子捕获能力增强和载流子复合率降低的协同

作用(图 8)。Z907 在 Ti3C2Tx/TiO2 上的负载量可达

1.89 μmol/cm2, 相较于 TiO2 增加了 220.3%, 其短路

电流密度由 15.26 mA/cm2增大至 18.14 mA/cm2。通过

空间电荷限制电流(SCLC)技术, 测得 Ti3C2Tx/TiO2

薄膜的电子迁移率为 1.47×10–3 cm2/(V·s),是 TiO2薄

膜的 1.5倍。在 1.9 mW/cm2的T5荧光灯的辐照下, 性

能优化后器件的光电转换效率达到 29.68%。此外, 紫

外光电子能谱分析结果进一步证实, Ti3C2Tx/TiO2 的

功函数比 TiO2 提高了 240 mV, 光阳极表面缺陷 
 

 
 

图 7  原始 PSC 和掺杂 MXene 的 PSC 的 UPS 谱图和费米能级[42] 

Fig. 7  UPS curves and energy versus Fermi level of pristine and MXene-doped perovskite films[42] 
(a) UPS spectra in the valence band (VB) region; (b) Energy scheme for undoped and MXene-doped perovskite with respect  

to the EFermi. IE: Ionization energy; EVAC: Vacuum level; BE: Binding energy 
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图 8  TiO2/Ti3C2Tx 光阳极性能[52] 

Fig. 8  Photovoltaic performance of TiO2/Ti3C2Tx photoanode[52] 
(a, b) J-V curves (a) and IPCE curves (b) of champion DSSCs based on the TiO2 photoanode or TiO2/Ti3C2Tx photoanode  

under 100 mW/cm2; (c) Plots of PCE against FF of reported Z907-based DSSCs; (d) J-V curves of champion DSSCs based  

on the TiO2 photoanode or TiO2/Ti3C2Tx photoanode under dim light with an intensity of ∼1.9 mW/cm2 (6000 lux) 

 
 

态密度降低, 抑制了光生电子从光阳极向氧化还原

物质的反向转移 , 减少了光生电荷的复合。Yang

等[53]设计了 D149 吲哚染料敏化的双钙钛矿太阳能

电池体系, 通过引入高导电性 Ti3C2Tx MXene 纳米

片来调控Cs2AgBiBr6薄膜结晶, 从而增强可见光响应

和提高载流子迁移率。在 D149 吲哚染料和 Ti3C2Tx

的协同作用下 , 光阳极的光响应范围由原来的

500 nm 扩展到 700 nm, 短路电流密度由 3.15 mA/cm2

增加至 8.85 mA/cm2。通过对 Cs2AgBiBr6与 Ti3C2Tx

的异质结构的第一性原理计算, 进一步证实了二者

之间微弱的范德瓦尔斯力显著削弱了费米钉扎效应, 

Cs2AgBiBr6 的价带顶部穿过了费米能级并向上移动

了 0.452 eV, 因而提升了光吸收范围及强度, 并增

强了载流子在异质结中的迁移。最终, 在一个标准

太阳光辐照下, 器件的光电转换效率可达到 4.47%

的较高水平。 

3.3  作为电极材料 

在 DSSCs 器件中, 对电极用来收集外电路中来

自光阳极处的电子并催化还原电解质, 因此要求其

具备良好的导电性和催化活性。Pt 作为最常用的对

电极材料, 其导电性能好、电催化活性高, 但 Pt 有

资源稀缺、成本高和易被碘体系电解液腐蚀等缺点, 

又限制了其实际应用[54]。为此, 研究 Pt 对电极的廉

价替代品对推动 DSSCs 进一步向工业化发展至关

重要。 

近年来, 过渡金属磷化物以其高效稳定的电解

水析氢活性而成为具有应用潜力的催化材料[55-56], 

科研人员尝试将其用作为 DSSCs 的对电极材料。

He 等[57]在 MoP/MoNiP 复合材料中引入 Mo 原子, 

通过水热法和磷化法制备得到 MoP/MoNiP2杂化物, 

并将其掺入 Ti3C2 MXene 夹层中 ,  得到 MoP/ 

MoNiP2@Ti3C2复合材料, 作为DSSC器件的对电极

材料。优化后的 MoP/MoNiP2@Ti3C2(80%, 质量分

数)具有优异的导电性和电化学催化活性(图 9), 在

100 MW/cm2 (AM 1.5)的光照条件下, DSSC 器件的

光电转换效率达 10.01%, 优于 MoP/MoNiP2 对电极

(6.56%)和 Pt 对电极(8.22%)。通过各种表征测试发

现, MoP/MoNiP2 纳米颗粒能够在 MoP/MoNiP2@ 

Ti3C2 复合材料中形成“柱撑效应”, 促进复合材料和

FTO 衬底之间的电荷传输, 从而提高对电极的电化 
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图 9  MoP/MoNiP2@Ti3C2、MoP/MoNiP2 和 Pt 对电极的光电性能比较[57] 

Fig. 9  Photoelectric properties of MoP/MoNiP2@Ti3C2, MoP/MoNiP2 and Pt counter electrodes[57] 
(a) Photocurrent density-voltage curves of DSSCs with various CEs; (b) Distribution of PCEs of the DSSCs assembled  

with the MoP/MoNiP2@Ti3C2-80% CE; CE: counter electrode; PCE: power conversion efficiency 

 

学性能和 DSSC 器件的光电性能。另外, 引入的 Mo

原子可以进一步提高复合材料在含碘电解质溶液中

的耐腐蚀性。 

一系列研究表明, 掺杂 N 原子能够提高催化剂

的电化学性能, 进而增强 CO2 分子的吸附活化能。

Enyashin 等 [58]采用密度泛函理论的紧束缚方法

(DFTB)计算了 Ti3C2-xNx MXene 的结构、电子特性

和稳定性, 为其应用提供了理论依据。基于其优异

的物理化学和机械性能[59], 目前 Ti3CN 的应用主要

集中在生物传感器和光纤传感器等[60-62]。据报道, 

氮化物 MXene 比碳化物 MXene 具有更高的电导率

和活性位点, 表明 Ti3CN 在能源转化领域具有更大

的应用潜力 [63-64]。Xu 等 [65]通过水热法制备了

TiO2/Ti3CN 异质结, 并作为光电阴极用于光电催化

还原 CO2 为甲酸、甲醇和乙醇等碳基能源化学品。

扫描电镜图表明原位合成的 TiO2/Ti3CN 可为 CO2

的吸附提供充足的表面活性位点, 并减少电子传输

距离。原位衰减全反射傅里叶变换红外光谱(In situ 

ATR-FTIR)研究和 DFT 计算结果进一步表明, 富含

Ti3+的 TiO2/Ti3CN 异质结能够自发激活 CO2, 稳定

中间产物, 促进 HCOOH 在 TiO2/Ti3CN 表面的生

成。CO2 光催化还原的反应步骤主要如下： 

 CO2(g) + * → CO2*    (1) 

 CO2* + H+(aq) + e– → HCOO*    (2) 

 HCOO* + H+(aq) + e– → HCOOH*   (3) 

 HCOOH* → HCOOH + *   (4) 

式中星号(*)表示表面吸附位点, 星号分子表示表面

结合物质。 

他们的工作能够为提高 CO2 的转化效率及含氮

MXene 材料在太阳能电池技术领域中的应用提供

重要的理论支撑。 

传统的 PSCs 大多选择 Ag、Au 等贵金属作为

对电极材料, 且需通过蒸镀或磁控溅射等方法真空

制备。使用碳基对电极能够降低 PSCs 器件的工艺

成本, 提高稳定性[66], 但其光电性能仍无法超越使

用贵金属的 PSCs。鉴于 Ti3C2 MXene 的高导电性和

电荷迁移率, Cao 等[67]通过热压法将 Ti3C2 电极层与

钙钛矿层无缝接触, 制备了不含贵金属的 PSC。结

合透射电镜(TEM)和 UPS 的表征结果, Ti3C2 MXene

的功函数为 4.96 eV, 能够与钙钛矿的价带形成良好

的能级匹配, 促进电荷提取。通过对关键参数的优

化, 器件的最优光电转换效率提高至 13.83%, 优于

碳基对电极的 (10.87%)[66-67]。该工作提供了一种

MXene 材料应用于太阳能电池的新策略。 

4  总结与展望 

二维 MXene 材料因具有优异的光学透明度、电

学特性和表面化学可协调性, 在太阳能电池应用中

已成为一类具有前途的材料。纵观近年来 MXene 在

太阳能电池制备方面的研究进展, 面临的挑战与机

遇主要包括以下几个方面： 

目前用于太阳能电池的二维 MXene 材料的构建

主要集中在 Ti3C2Tx 上, 由于其层状结构、高导电率

和表面活性基团丰富等特点 , 具有出色的光电性

能。然而, 二维片层团聚和表面易于氧化依然是其

面临的问题。近年来, V2C 和 Zr2C 等新型 MXene 材

料已成功制备并在储能领域有良好的应用前景, 并

有望进一步扩展到太阳能电池应用领域;  

制备高质量的二维 MXene 材料需要一系列复杂

的化学处理步骤, 涉及到刺激性强酸试剂导致的剧

烈化学反应和高温高压处理等。这些过程可能会导

致材料的结构畸变, 限制其性能的发挥, 并造成安

全和环境问题。因此, 探索新型、绿色简便的制备方
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法, 避免使用危险性化学试剂和繁杂的制备方法, 

对于优化二维 MXene 材料的制备和应用具有重要

意义;  

分析二维 MXene 材料中 MXene 的表面官能团

和电学特性的方法需更加多样化和系统化。MXene

表面端基的组成和配位不仅取决于 MAX 相的化学

蚀刻过程, 而且在 MXene 材料的制备和光电反应过

程中也可能发生变化。因此, 结合 X 射线结构精细谱

仪和瞬态吸收光谱仪等表征技术, 可以更全面地了

解与 MXene 及其复合材料在微观尺度上的表面化学

行为和性质, 从而揭示它们光催化反应过程中的作

用机理。 
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