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摘要　结合太阳能光谱对βＦｅＳｉ２ 薄膜的光子吸收系数进行了整理分析，对βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度

进行了分析和理论计算。结果表明，在理想高质量βＦｅＳｉ２薄膜的条件下，为获得９０％的太阳能辐射吸收率，βＦｅＳｉ２

薄膜太阳能电池的吸收层厚度至少在２００ｎｍ以上，其最佳厚度区间为２００～２５０ｎｍ，此计算结果与报道的实验结

果一致。同时，获得了反映βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度与光子波长之间关系的计算公式。
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１　引　　言

βＦｅＳｉ２是一种环境友好半导体材料，在室温时

其带隙宽度为０．７４～０．８９ｅＶ
［１～５］。光吸收系数很

大，光子能量在１ｅＶ 以上时光吸收系数超过

１０５ｃｍ－１，理论的光电转换效率为１６％～２３％ ，仅次

于晶体硅。βＦｅＳｉ２ 的光电特性优良和对环境友好，

其化学稳定性高（高达９３７℃），与传统的硅集成工

艺相兼容，其薄膜电池生产成本低。因此，βＦｅＳｉ２ 有

希望用于制作薄膜光电器件、高性能的薄膜太阳能电

池器件等，是很有发展潜力的新型光电子材料。

目前，人们对βＦｅＳｉ２ 薄膜的研究主要集中在基

础理论［３～６］和制备方法［７～１１］上，对其应用研究主要

集中在ＬＥＤ领域
［１２～１８］，如光致发光（ＰＬ）和电致发

光（ＥＬ）等，而对它应用于太阳能电池方面的研

究［１９～２２］还很少。通常是在制备βＦｅＳｉ２ 薄膜的实验

研究基础上，通过衬底的选择、薄膜中Ｆｅ／Ｓｉ原子比

的有效控制、后续退火温度和βＦｅＳｉ２ 薄膜厚度的初

步优化制备出太阳能电池的，所获得的光电转换效率

最高是３．７％
［２１］，远低于其１６％～２３％的理论值。

由于βＦｅＳｉ２ 的光电特性优良，人们日益重视其

在太阳能电池上的应用研究，但主要是通过实验进

行的。在理论上，对于βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸

０５３１００４１
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收层厚度与太阳光子波长之间的关系至今没有相关

的文献报道。本文对两者之间的关系进行了研究，

得到了计算公式，为实验研究中βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能

电池吸收层厚度的确定提供了可靠的依据，有助于

促进其在太阳能电池上的研究应用。

２　计算方法

２．１　β犉犲犛犻２ 吸收系数的计算方法

对βＦｅＳｉ２ 吸收系数的计算
［３］是采用ＣＡＳＴＥＰ

软件包完成的。利用平面波赝势方法，将离子势用

赝势替代，电子波函数通过平面波基组展开，电子

电子相互作用的交换和相关势由局域密度近似

（ＬＤＡ）或广义梯度近似（ＧＧＡ）进行校正。详细计

算方法参考文献［３］。计算用的晶格常数为犪＝

０．９７６４ｎｍ，犫＝０．７６７１ｎｍ，犮＝０．７７２０ｎｍ。

２．２　β犉犲犛犻２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度的计算

方法

βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度，也就是

膜厚，计算公式如下：［２３］

犐狏（狓）＝犐狏０ｅｘｐ（－犪狓）， （１）

式中犐狏（狓）表示光电流强度，单位是Ｊ／（ｃｍ
２·ｓ），犪代

表吸收系数，表示单位距离所吸收的相对光子数，单

位是ｃｍ－１；狓表示自材料表面为初始点的材料内部

深度，也就是材料的膜厚，单位是ｃｍ；在初始位置是

犐狏（０）＝犐狏０，设定吸收率为９０％，也即犐狏（狓）／犐狏０＝

１０％＝ｅｘｐ（－犪狓），从而求解材料内部深度 ，也就是

膜厚。

３　结果与讨论

３．１　太阳辐射光谱分析

太阳辐射光谱［２４］中能量集中在可见光和红外

波段，波长在０．２２～４．０μｍ 之间，占总能量的

９９％。其中可见光占４３％，红外波段占４８．３％；在

可见光中，波长为０．４７５μｍ的蓝光能量最大，其太

阳辐射最强。太阳辐射通过大气层后到达地球表

面，由于大气对太阳辐射有一定的吸收、散射和反射

作用，使投射到大气上界的辐射不能完全到达地表

面，有一定程度的衰减。

图１是太阳辐照度分布曲线
［２５］。从图中可以

看出，可见光的辐照度最大，红外光次之。在自然条

件下，太阳辐射到达地面的波长大多在 ０．３～

４．０μｍ内，其中９９％的太阳能是以低于４μｍ的波

长发射的，波长低于０．３μｍ的大部分能量被大气

层吸收［２６］。可见光中，波长为０．４７５μｍ的蓝光的

能量值仍然最大，其太阳辐射依然最强。因此，在制

备太阳能电池时，必须首先考虑吸收利用可见光和

红外波段。

图１ 太阳辐照度分布曲线

Ｆｉｇ．１ Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｓｏｌａｒｓｐｅｃｔｒａｌｉｒｒａｄｉａｎｃｅ

３．２　β犉犲犛犻２ 吸收系数的整理及分析

结合太阳能辐射光谱对计算得到的βＦｅＳｉ２ 光子

吸收系数［３］进行数据整理。整理数据遵循的原则：１）

能量小于βＦｅＳｉ２ 薄膜禁带宽度的光子，将不会被其

吸收，不予考虑；２）βＦｅＳｉ２ 薄膜对其吸收系数小于

１×１０４ｃｍ－１的光子，不予考虑；３）太阳光到达地球表

面时，能量很弱或其能量所占的比例很小的光子，不

予考虑。如图２、３所示，表１
［２７］是数据整理结果。

图２βＦｅＳｉ２ 的吸收系数与光子能量的关系

Ｆｉｇ．２ ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆβＦｅＳｉ２ｖｅｒｓｕｓ

ｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙ

图３βＦｅＳｉ２ 的吸收系数与光子波长的关系

Ｆｉｇ．３ ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆβＦｅＳｉ２ｖｅｒｓｕｓ

ｐｈｏｔｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

０５３１００４２



熊锡成等：　βＦｅＳｉ２薄膜的厚度与光子波长的关系研究

图２是经过数据整理后βＦｅＳｉ２ 的吸收系数与

光子能量的关系图。从图中可以发现，光子能量近

似为１．０～３．０ｅＶ之间时，βＦｅＳｉ２ 的光子吸收系数

近似直线上升，直线斜率很大。光子能量近似为

３．０～４．０ｅＶ之间时，βＦｅＳｉ２ 的光子吸收系数在一

定范围内急剧变化，近似锯齿状。

为便于分析，图３是经过数据整理后βＦｅＳｉ２ 的

吸收系数与光子波长的关系图。从图中可以发现，光

子波长为０．３～０．４５μｍ之间时，βＦｅＳｉ２ 的光子吸收

系数在一定范围内急剧变化，近似锯齿状；光子波长

为０．４５～０．６２μｍ之间时，βＦｅＳｉ２ 的光子吸收系数近

似直线下降，直线斜率绝对值较大，数据变化快。

表１βＦｅＳｉ２ 薄膜的膜厚与光子波长、光子能量的对照关系表

Ｔａｂｌｅ１ ＲｅｌａｔｉｏｎａｍｏｎｇβＦｅＳｉ２ｔｈｉｃｋｆｉｌｍｔｈｉｃｋｎｅｓｓ，ｐｈｏｔｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈａｎｄｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙ

Ｐｈｏｔｏｎａｂｓｏｒｂｅｄ Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／μｍ Ｅｎｅｒｇｙ／ｅＶ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ／ｃｍ
－１ Ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ／ｎｍ Ｖａｒｉａｂｉｌｉｔｙ／ｎｍ

Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄ ０．７７～１．０９ １．５９～１．１４ １．１０×１０４～５．１０×１０
４ ２００８～４５２ １５５６

Ｒｅｄ ０．６２～０．７７ ２．００～１．６１ ５．１０×１０４～９．７０×１０
４ ４５２～２３６ ２１６

Ｏｒａｎｇｅ ０．６０～０．６２ ２．０７～２．００ ８．６０×１０４～９．３０×１０
４ ２７０～２４７ ２３

Ｙｅｌｌｏｗ ０．５８～０．６０ ２．１４～２．０７ ９．３０×１０４～１．００×１０
５ ２４７～２２６ ２１

Ｇｒｅｅｎ ０．５０～０．５８ ２．４８～２．１４ ９．７０×１０４～１．１０×１０
５ ２３６～２０７ ２９

Ｂｌｕｅ ０．４６～０．５０ ２．７０～２．４８ １．０８×１０５～１．４０×１０
５ ２１３～１６５ ４８

Ｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ ０．３９～０．４６ ３．１８～２．７０ １．３０×１０５～１．５０×１０
５ １７７～１５３ ２４

Ｎｅａｒｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ ０．３０～０．３９ ４．１３～３．１８ １．１０×１０５～１．６６×１０
５ ２１０～１３９ ７１

　　表１是βＦｅＳｉ２薄膜的膜厚与光子波长、光子能量

的对照关系表。从表中可知，βＦｅＳｉ２ 薄膜对绿光、蓝

光、近紫外光的吸收系数均大于１×１０５ｃｍ－１，欲达到

９０％的吸收率时，βＦｅＳｉ２ 薄膜的厚度在１５０～２５０ｎｍ

范围内。βＦｅＳｉ２薄膜对近红外、红色光、橙色光和黄色

的吸收系数均介于１．１×１０４～１×１０
５ｃｍ－１之间，欲达

到９０％的吸收率时，βＦｅＳｉ２ 薄膜的厚度在２３０～

２００８ｎｍ范围内。

３．３　β犉犲犛犻２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度与光子

波长的关系分析

结合βＦｅＳｉ２ 的光子吸收系数整理结果，对

βＦｅＳｉ２薄膜太阳能电池的吸收层厚度进行了相应

的数据计算，图４是经过数据计算后βＦｅＳｉ２ 薄膜太

阳能电池的吸收层厚度与光子波长的关系图。

图４βＦｅＳｉ２ 的吸收层厚度（９０％ 吸收率）与

光子波长的关系

Ｆｉｇ．４ ＴｈｉｃｋｎｅｓｓｏｆβＦｅＳｉ２ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｌａｙｅｒ（９０％

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ）ｖｅｒｓｕｓｐｈｏｔｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

从图４中，可以发现，光子波长在０．４５～０．６２μｍ

之间时，βＦｅＳｉ２薄膜太阳能电池的吸收层厚度近似直

线变化，直线斜率小，其吸收层厚度值变化较小。

确定薄膜厚度遵循的原则是：１）薄膜吸收的太

阳光子所占波段的能量百分比要尽可能大，吸收的

光子能量要尽可能大；２）薄膜材料的吸收系数要尽

可能大，也就是膜厚度尽可能小；３）薄膜材料的吸收

系数要尽可能相对稳定，变化幅度要小，也就是膜厚

度基本没有太大的变化。

比较图１，３，４发现，在薄膜质量理想的状况下，

光子波长取０．４６～０．６μｍ较为合适；βＦｅＳｉ２ 薄膜

对其吸收系数超过１×１０５ｃｍ－１，其薄膜太阳能电池

的膜厚度为２０４～２５０ｎｍ之间。在此区间内，太阳

能光谱的能量分布达到最大。太阳能光谱中，能量

值为最大的蓝光（波长为０．４７５μｍ），其波长也恰好

在这一数值区间内。

图５是βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度

与光子波长之间关系的 Ｍａｔｌａｂ数据拟合图。从图

５中，可以发现，βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层

厚度与光子波长在一定范围内近似直线变化。总体

上讲，光子波长越大，βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸

收层厚度也随之增大。

二次曲线拟合的结果与直线的拟合结果几乎完

全一致。横轴犔（光子波长，单位μｍ）与纵轴犜（薄

膜电池的吸收层厚度，单位ｎｍ）的关系可表示为

犜＝４３３．３犔－１０．７， （２）

或者

犜 ＝２０９．６犔
２
＋２２５犔＋４０， （３）

式中犔取值区间为０．４６～０．６μｍ。这两表达式基本

０５３１００４３
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图５ 吸收层厚度与光子波长之间的关系拟合结果

Ｆｉｇ．５ Ｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｏｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｌａｙｅｒｔｈｉｃｋｎｅｓｓａｎｄｐｈｏｔｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

反映了βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度与光子

波长之间的变化关系。

文中的分析计算，隐含有一个前提条件，就是

βＦｅＳｉ２薄膜的质量足够高，达到理想化的状况，各

项性能参数都达到理想值。实际上，不可能做到这

一点。理论分析计算的理想化条件与客观实验条件

的差距永远客观存在，因此，通过计算得到的理想薄

膜的厚度值同实验中的实际薄膜厚度值相比，其值

要偏小，也就是说，采用不同的工艺、不同的结构所

制备的βＦｅＳｉ２ 薄膜太阳能电池的吸收层厚度必须

超过２００ｎｍ ，才能有９０％的太阳能辐射吸收率，进

而才能有较高的光电转换效率，其最佳厚度值区间

为２００～２５０ｎｍ。此计算结果与文献［２１，２２］报道

的实验结果一致。

４　结　　论

在理想状况下，采用βＦｅＳｉ２ 薄膜制备太阳能电

池其吸收层厚度必须超过２００ｎｍ ，才能有９０％的

太阳能辐射吸收率，进而才能制备光电转换效率高

的太阳能薄膜电池，其最佳厚度值区间为２００～

２５０ｎｍ。在实验中，采用不同的工艺和不同的结构

制备太阳能电池，为了提高电池的光电转换效率，必

须提高电池的太阳能辐射吸收率，为此βＦｅＳｉ２ 薄膜

太阳能电池的吸收层厚度必须超过２００ｎｍ ，其值

的变化量不会太大，其具体厚度值取决于所采用的

工艺和结构，这需要通过实验进行更加深入的研究。
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