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Fig. S1  The HSE + SOC functional project density of states (PDOS) of (a–c) α/β/γ-CsPbCl3,  

(d–f) α/β/γ-CsPbBr3 and (g–i) α/β/γ-CsPbI3. 

 

Table S1  HSE+SOC functional calculated effective masses of α/β/γ-phase CsPbX3 (me
* and mh

* for  

electron and hole, respectively). 

 
cubic 

m* 

tetragonal 

m* 

orthorhombic 

m* 

<100> <100> <001> <100> <010> <001> 

CsPbCl3         

me
* 0.1 0.1 0.132 0.113 0.134 0.164 0.115 0.173 0.146 

mh
* 0.115 0.115 0.148 0.119 0.127 0.164 0.115 0.151 0.14 

CsPbBr3  

me
* 0.081 0.081 0.097 0.084 0.092 0.131 0.106 0.138 0.123 

mh
* 0.078 0.078 0.097 0.084 0.092 0.131 0.132 0.138 0.134 

CsPbI3  

me
* 0.05 0.05 0.092 0.057 0.076 0.091 0.078 0.099 0.089 

mh
* 0.056 0.056 0.101 0.078 0.092 0.13 0.104 0.11 0.114 

The transport effective masses m* calculated by the formula: 1/m* = 1/3(1/mx + 1/my + 1/mz). 

 


