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辉光放电无定形硅氢薄膜光隙

计算的一个简化分析法

未维嘉

提要

在计入相干效应和考虑衬底影响的基础上，提出一种非破坏性的简易分析法.利用此沽，由非晶硅试
样的光谱透射曲线可确定民层的厚度、折射率及服收系数.作为例子，我们计算了 ø-Si:H 及 b缸C:H 薄

酶的光隙.

一、引 古H
H

辉光放电非晶态硅-氢(GD-a-Si: H)薄膜，是一种极有希望的廉价太阳能电池材料。近

年来，它受到人们广泛的重视并得到较深入的研究。随着非晶硅材料科学的进展和电池器

件设计的改进，非晶硅太阳电池的效率获得了稳步的提高E130

光隙，这是非晶硅研究中的一个重要概念。它既是非晶硅(α-8i)材料光学性能的主要

表征，也是非晶硅电池设计中的一个关键参量。因此，如何准确地测定 α-8i:H 薄膜的光隙，

一直是非晶硅材料领域中受人关注的问题之一.

按照光隙与吸收系数之间的关系叭

4 
(αhω)1/2 =B(ñω-E'ff-) (1) 

可知，为了求得 a~Si 薄膜的光隙 E:， 必须测定薄膜的光吸收

系数 α(ω)0 就光隙计算而言，主要感兴趣的吸收范围是 α〉

l()4 cm-飞亦即在吸收边限以上的高吸收 A 区(参见图 l)J 或

称方次律吸收区。

求算 å-Bi 薄膜的吸收系数时，常采用接近正入射的透射

测量，再根据 Oonnel 等[8]导出的公式计算。但这一公式未计

!av l λ光线透过薄膜时的相干效应，亦未考虑衬底的影响。本文
儿 从薄膜光学理论出发，在计及衬底吸收的基础上，推演出试样

图 l 非晶态半导体中
(包括 a-Si:H 藩膜与玻璃衬底)透射率与薄膜吸收系数之间

光吸收谱示意图
Fig. 1 Schematie 6f the 的关系u 以此为基础，同时给出a-Si 薄膜的厚度、折射率以
ab回rption spectrum of 及玻璃衬底吸收等的具体算式p 由此进而算得光隙。这样，
amorphous 回miconductors 只须通过对一块(α-Si:H 薄膜/政璃)试样光谱透射曲线的解

析，即可得到 α-Si:H 薄膜材料的光吸收系数与光隙。
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·国.-

E【-.、 公式的推演

1. 透射率 T与吸收系数 a 的关系

薄膜透射率 T 是入射光子能量(或波长)、膜层及衬底光学性质的复杂函数，解决这个

归题的基础是 Maxwell 方程。下面，我们依据薄膜光

学的若干结果，导出薄膜的透射率公式。所有推导均

假定光在正入射条件下进行。

1M 

2'1/ & 

'lIOa n. 

D 

试样的光学结构如图 2 所示。图中闯一一入射及

出射介质之折射率(一般为空气); ñ1一-a-Si 吸收膜
的复折射率，在1=叫一仿刀向一-透明衬底之折射率;

d一-a-Si 薄膜之厚度 D-一-透明玻璃衬底之厚

度。
图 2 相应于方程(10) 的试样光学结构

Fig.2 Op挝cal con:figuration 

由薄膜光学ω知，光通过厚为 d 的 α-Si 膜，并考

虑在膜中的多次反射后，其透射合振幅为

∞rresponding to Equation (10) 

T1= -.l二.t~ exp( -ið)(2) 
1+~1.~2exp( -2iÔ) " 

式中人 1 分别为界面的复菲涅尔反射、透射系数:足标 1 表示空气一薄膜界面p 足标 2 表示薄

膜-玻璃界面; 2Ô 为透过膜层的相邻二相干光束的复位相差， 2Ô= 主旦(刷一份l)d， nt 和 A分
λ 

别为膜层的实数折射率及消光系数。蹲膜透射率则为z

TFZf去 Tl.T~

-n2. |tlI2.lt212.exp( 一间的
问 1 -+ (~~~;e2~Ô +.rl~2e -' 2tÔ) 十 1~112.1~2J2.exp( -2α:l d)' 

(3) 

式中"骨'J 号表示复数共辄， α1=兰王 h 为膜层的吸收系数。 (3)式右端诸项分别计算如下
λ 

(参见图 2):

卫生 .111 1 2 '1 儿归国 16帆(吨+耐) ,.,. ~ "., • (4) 
t (no+问)2+ki]. [(nl十n:a)2十 ki] , 

以及 ι儿叫(-硝) =../~问 -nl)2+k}.../~叫一句r.!+挝
V(no十~)2+k~ V (nt+~)2+ki 

·町- a.l d) •叫i(盯gbugh-4FM)]，
则 (3)式右端圆括弧内之和为:

而

2J~向一叫川iJ(同一句川f
(11，0+叫)2+k~ V (~+n2)2十日

(4:1口~d 飞
.exp(一吨的·制(一厂-arg 'Tl一吨坷。 (5) 
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=rl问-n1)2十品il.ri叫_~)2十砖]iF1|2|Fs|2||·|1 L(no+ n.t)2+珩r L-(i~ +n2) S1十日 JO

将 (4)、(町、何)三式代入 (8)式右端，得到:

TF=I~6闯闯(叫+崎) .町(-曲的 l/ 
F-l[(no十1l1.)2十J;iJ e[(问十~)2十kiJ J/ 

{1+2.Jt同一吨川~.J仲向川崎
叩 (no+ fZ.].)2+k~ V (n.t十 ns)ll+砖

(4 :n:nl d 飞xexp( -αld) -c佣(一一一- arg íf1 - arg;(2) 
飞 λ/

5 卷

(6) 

+[~no- 1l.í)2十日][+刷一句)2十时J.町(一叫)0 (盯
(~十n，.)2十 k~ j l (71，1-F71，2)且十kï

但由图 2 可见，实际测得的是整个试样的透射率TM， 而不是膜层l的透射率Tp， 因此，必须考

虑衬底光学特性的影响。我们按照文献[町对此类问题的处理方法，令总透射率为

T Jl =TsoTpo (8) 

引入凡是为了考虑光束在衬底内的附加损失2 其值经计算为(参见图 2):

T s== (l-Rs)exp(-α;2D)j[1-RsRi exp(-2的D)]

式中 α2=号的为衬底的眼收系就因消光系数与折射率相比均很仇所有时均可略去，

上式简化为:

TR= [卜(击和27·e句(叫D)
自叫辛苦r.(苦去y.蚓也Df

于是，我们由 (8)式得到膜与衬底组合之透射率z

TII- ÆT",. _， 16抛向(琦十kDe:xp(一吨的 1/ 
- l~ D [(均十~)自+lciJ[(~十n2)2+kiJ J/

式中 T8 由 (9) 式决定。

2. T8 之估算

←v阶同川?-J(叫一 71，2川f
(fltl+~)2十 lci 'v (~十 n2)2十芮

(40Jinl cl X exp( -cxt d).阳 t一-一- argrl- arg;:2) 
飞丸

十[(问-n:t)2+后][+叫一 n:a)2十ZLe
(11.0十2l1)2+b~ j l (~+ n:a :xp( -2α江功，

(9) 

(10) 

若在(7)式中令，与=t均=空气折射率=1， ~=1.5(玻璃折射率)，且不考虑干涉效应(即

略去含有余弦的被动项)，并注意到所有~相对于前项皆很小，可略去，则可求得衬底玻璃

透射率为

rp ,"",, (16 x 1. 52/2.伊)oexp( -α$l，dm) 
"'11 ,- 1+0.24oe:xp(-2α敬d，lt)

(7a) 

我们采用的衬底为 1mm 厚的 95 料玻璃，实测其可见光平均透射率为 90%，代入上式求得
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exp( -句句) =0.98, 

若按通常采用的平板玻璃透射率公式ω

f1一丝-1}~12一 l 币石)~J 呵( -(1，"$.d就)

计算，结果是完全一致的。

将(7b)代入(9) 式p 并令 nt ==3 .5, 1马 =1. 5， 110=1， 得

T s =O.95 o 

1113 

(7b) 

为使表达式一般化，将(10)式中叫写成 n， k1 写成 k， 向写成 OC， 并令 no- 1 (空气)，

?Z.:} ....1.5(玻璃)，再将 Ts=O.95 代入，最后即得总透射率为

m ~ r22.8( n2喘) oexp(-crtl) 1 / 
.L JI- ~ r ~2'1. 2 , r _.2'1.:l ., r I II (1+n)2 + w;2Jl (1. 5+n)2 +诺言JJI

i J i J 豆
/Cn-1)2十子 r ! (n- 1. 5)2 十子3"

1+2 I 三:;~~ · exp ( - 00) 
" (n十1)2十茹2' '" (叫.5)2+岔矿

riπ7时4".-1 / ~α飞2/16:n;2 \ __ 4,,,,, -1 1-=3a.飞2/16π_2\l 
XOOSI 一一---馆 ~1" ~ \一幢 '.1 \1 \ J 

|儿 吧 i 才_'rI2_~主~J 唱( .,,2_9 ?臣，卫生=- J I 
L 飞-… 16:n;2J 飞……-~. 163百2/J

.- ~2 '1. 2 ., .- _.2 '1 2 寸、

I(n-1)2 +朵云门 (n-1.5) !l.+乞丘吉
+ I ~~V;2 1'1 _.2 '1 2 loexp( - 200) ~o 

L (n+1)2 +益主 J L (1叶 1.5)2+最2J J 

这个式子与国外结果阻，口略奋不同，见下式:

(11) 

T国(1- R1 ) (1- Rg) (1- Rs)exp( - WJ! l' O_.H 1 0 (12) 
(1-R2Rs){1- [R1R2+R1RS(1-R2)2Jexp( -2ad)} 

(12)式与 (11)式相比，显然未考虑衬底吸收的影响F 系数显得有差异z 此外，在式(11) 中出现

了含有余弦的波动项。可以认为，该项反映了在近红外低暖收区存在干涉效应。如众所周

知，实测的透射曲线在近红外区确实表现出这种干涉现象，见图 3。因此， (11)式较(12)式

更为合理。

计算光隙时，主要考虑高吸收区，见图 4。这时，干涉效应可忽略，即(11)式分母中余弦

项不予考虑;叉，在高服收区，一般我们有 exp(→卸的《f，则 (11)式分母中第三项相对于

勺"可略去，故有:

TII= 22.8( n2书).exp( -ad) 
J(= ..2~ 豆.- _.2 '1.;) ., (11a) 

1 (1+时2+最FJ"l (1. 5+n)2 +说3"J

* a 的数值一般不小于 5xl()4 c皿.1， à 的数量辑为 lO-'cm，则但p(-出à) 皿exp(-10) <<1. 
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圄 3 1.1 #JIm 厚。-Si:H 膜(玻璃基底〉

的近红外透射率谱

Fi宫. 3 Transmittan回 spectrum (800.-3000 nm) 

of a 1. 1μ皿 thich 命书i:H film on gla.回 substrate

图 4 左图中同一试样在波长510.-560nm

范围内的透射率谱(使用。D=3 光密度片)

Fig. 4 Tra.nsmi忱anl回 spectrum for the 
sam ple in Fig. 3 in the wa velength range 
510........560 nm (using a filter with OD=3) 

若更注意到庐胃4生与 n!l 等相比很小，则进一步简化为z
16π2 

T.，. =~?-W·叫:?")

(11a)与 (11b)式，即我们据之以求 α 的式于.一般采用 (11的式即已足够。

3. 薄膜析射率的计算

在近红外区，命Si!H 薄膜的折射卒实际基本不变，我们考虑其色散可略;再者在此区

膜层的阪收很小s exp( -00)→L 照例可略去 P 项，则 (11)式简化为z
22.81♂ 

T- (1+n)2.(1.5十 n)
1+2j n-11fn-1·61{4mndHNlfn-112/n-1.5YP 

(一一:; Jl-:一一~ -; J ∞叫一一一:"'-arg f'1- arg r2 J+ t 一一一 J (-::一一一}
\n十1/\ n+l.õJ \λ/\n十1/\n十 1.51

显然 T具有最太值T皿u，2运最小值 Tmm，若用 E 表示两者之比的平方根，则由上式易得

(11b) 

K_{~max y/2 = n:il+2-•5 
… 1--=唱:... 1 

飞 TlIlín / 2.5n 

或

及以
或

n~ - 2.5 K n + 1.5 = 0., 

(T mîn)1/2 = 2、11.5nj(n2十 1.5)

(18) 

!l 2 .45n 一 (14) 
~ .. FT:二

由实测的透射率曲线近红外区量得 Tmar.及 T血in，分别代入(13)或 (14)式，可算得薄膜折射

率"。例如，在图 8 中p 按 A、 B 点算得 %=3.25; 按 0、 D 点算得 ~=3.23J 故折射率可取

为 n=3.24。这样算得的 n 自然指的是薄膜在近红外区的折射率。 由于我们工作的着眼点

在于使测量简易可行和分析快速，因此，以近红外区的折射率 n代替可见区的折射率来计算
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光隙而不考虑色散。我们对由此引入的误差作个简略分析。由 (11b)式易得

r... nfJ十 2. 岛~ 1 .:1n 
~...一11← 1 l 一- ... d L ~ (n~十 2.5饵十 2.5) fJ J n 0 

计算光隙时， α 的取值应大于 104 cm-1，最好能超过 5xl04 cm-1，厚度 d的数量级为

10-'cm，因此，

I <-=-__~.，....，...---~←一 I =O .4 I~一|生民 2 血^ ...1 .:1n 
αI '" 5xl0垂 xl0-岳 I n I - --1 n 

这样，折射率的相对偏差为 20% 时， α 的相对误差不超过 8%，就光隙计算而言，此误差仍

是可容许的。当然，随着光子能量的增大，折射率"代用"引起的偏差生1 会增大，然而幸运
n 

的是，这时 α 也会增大。

4. 薄膜厚度之确定

在由透射率曲线求算命Si:H 薄膜厚度时，存在着一个具体困难，即:一般讲，干涉条纹

的级次(即下面式 (15)中的 M值)并不知道。克服此困难的办法是测量两相邻透射极值处

的波长，并应用正入射条件，得

2nà-MÂ1 -- (M +1)Â2, (15) 

M为某一自然数。而有

d=Jλ51τλ11)-1=1(16) 
2nL1(λ-1) , 

结合(13) 或(1~式p 即可算得膜厚 do 例如，仍见图 3。由 A、 C 两点算得膜厚为 1.10μill，

由 B、 D 两点算得为1.18μm，故膜厚可取为 d=1.14 μillo

至此，我们已完成了求算 α 的准备工作，只须依次将由实验曲线所测得的 TJ[ 和 λ，以

及计算得到的 n 和 d-并代入(11a)或(11b)式中，然后解超越代数方程，便可求得 α(λ〉

值。

三、测试与结果

光隙测试及计算步骤如下。

首先测量试样的光谱透射率TJ[; 由所得透射率曲线的红外区(见图 3)按 (13)或(14)式

可算得薄膜的折射率饵，由 (15)式得出薄膜厚度 d，然后将它们代入(11a)或(11时，求出膜

层在高吸收区〈见图 4)之吸收系数 α(λ)i 最后，根据式。)，作、/豆而~阳图，应为一直线，
外推直线于 α翩。必，横轴截距即为所求光隙 EF。作为例子，我们举出图 5 中 a-BiO:H

试样 C.Â者〉计算光隙时所须的有关数据如下。

光谱透射率是用 Beckmen 仪器公司制造的 UV5240 及 UV5270 型紫外-可见-近红外

分光光度计测量的。由 (11)式的推演过程可知，测量时须将膜面正对入射光束，且在参考光
阑内不应放置衬底玻璃伴样;此外，为使可见光区内短波部分的透射率读数精密起见，沿该

区内波长递减的方向，依次使用了进口的 OD=1--3 的光密度片。
所研究的样品系采用射频辉光放电法沉积的 a-Si:H 薄膜及 a-SiC:H 薄膜，衬底为

非20mm、厚 1mm 的国产 95 料抛光玻璃片，衬底加热温度为 300
0

00
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费 1 ø-SiC:H 试样(图町的有关数据

Table 1 Experimental da恤 for the a-SiC:H ~mple in Fig. 5 

、波 长 透(过%) 翠 吸收(cm系-教1) α 光子O能V量〉 E ..JëiE 
(Á) (eV;，锢)川

4795 0.0800 6.1Xl04 2.57 396 

4770 0.0595 6 .4xl()4 2.59 407 

4745 0.0440 6.6xl04 2.60 414 

4720 0.0322 6.9 xl04 2.62 425 

46!15 。 .0232 7.2xl04 2.63 基35

4,670 0.00411臼7‘ 

7.6xl04 ,2.64 盈盈8

4645 O. 7 .9x 104 2.66 458 

4620 0.0082 8.2x104 2.67 468 

盛595 0.0055 B.6 Xl04 2.69 ! ‘.481 

4570 0.0039 8.9xl04 2.70 490 

4545 O.∞25 9.3xl04 2.72 50S 

4520 O.∞117 9.7xl(l4 2.78 515 

4495 O.∞07 1.0xl05 2.75 52岳

4445 O.α)05 1. 1xl伊 2.78 553 

该膜层之厚度与折射率业已分别算得为 d-1.1阻，如2.8(见图 5) 。

厚度 dc也) 9 1.7 
a泊;·1.1

Å 1.1 
折射卒 11 9 a.3 

e ;J .l 
"' ~.b 

1佣

ö:I .O 

ÓOO 

400 

翩
翩

E
A
E
仨
s
f
局
每

@τ 

图 5 a-Si:H 膜与世SiC:H 膜的

(a.E)1!2，...，E 对画图

Fig.5 Dependence of (aE)l/' on photo 
energy for 仕Si:H and 世SiC:H :films 

图 5 是有关试样的，.，)aE '" E 图。其中

"Â"号为 α:-SiO:H 试样".'"号为 Qi-缸:B

试样，均由本所制备"飞7"号是1988年美国芝

加哥大学物理系 H.IFritzsche 教授来我所进:

行访问研究时所带样品F 他们测定的数值是

E'ff=1.71eVo 我所按本文前述方法测定光
隙p 所有主要计算均编成计算机程序，

号样品结果为 D:= 1.73eV，与国外数据基

本吻合。

我们制备的 a-Si:H 及 a-SiO:H 样品，

经由上法测定，光隙分别为1. 7ó sV及 2.05

eVo 由图显见，加入碳原子后使膜的光隙变
大，成为宽带隙窗口材料。这原因很可能是

由于酸的电负性 (2.5) 比氢(2.1)及硅(1.8)

为大，因此，它的加入使得最紧邻原子 i， 旷

的配偶轨道 j 之间的互作用矩阵元回

V 2 =<i, jlH li' ， ρ， 

发生改变，增强了键能，导致了能隙展宽。

参加本工作的还有陈惠明、施雪君。美

国芝如哥大学 H. Fritzshe 教授审阅了本文原稿并提出宝贵意见，本所程如光副研究员对
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本工作给予关心，作者表示衷心感谢。我所苗华兰、章敏权等同志提供有呆样品，比起坤、陈

幼新进行了光谱透射率的测量，在此一并表示谢意。
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Abstraot 

For material resea.rch and device design of amorphoussilicon solar 臼11a ， it is 

required to determine the ref;ractive indiceS) thickness and abso~ption coe面cients of 

a-Si fìlms. Taking interferences and subs忧ac抽 effects into account" we propose a 

sirnple analytioal m的hod that al10ws ns to determine 也he 也hickness， refrac也ive index 

and a bsorption coefficient of a :film froro 也he nsnal transmittance spectru皿 at Dormal 

JncidenC6. As aD exa皿ple， we calculated the optical gap of "-Si:H and a-SiC:H films. 




