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摘要 采用wxAMPS软件模拟了GaN/Si单异质结太阳电池,研究了电池各层掺杂浓度、厚度及温度对电池开路

电压(VOC)、短路电流密度(JSC)、填充因子(F)和光电转换效率的影响。模拟结果表明,随着Si层受主浓度的增

大,JSC 减小,VOC、F 和转换效率均增大。当GaN掺杂浓度为5×1018
 

cm-3、Si掺杂浓度为5×1019
 

cm-3 时,Si层

厚度为16
 

μm的超薄电池的转换效率可达到16.91%。随着Si层厚度的增加,VOC、JSC、F 和转换效率均增大。

GaN层厚度为0.005
 

μm、Si层厚度为100
 

μm时,转换效率可达到24.58%。研究结果表明,当GaN/Si单异质结

太阳电池的厚度为目前最高效硅基太阳电池厚度的60%时,前者的效率达到后者的92%。研究结果有助于制备

高效的GaN/Si单异质结太阳电池。
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Abstract The
 

wxAMPS
 

software
 

is
 

used
 

to
 

simulate
 

the
 

GaN Si
 

single
 

heterojunction
 

solar
 

cells 
 

and
 

the
 

effects
 

of
 

doping
 

concentration 
 

thickness 
 

and
 

temperature
 

of
 

each
 

layer
 

on
 

the
 

battery
 

open-circuit
 

voltage
 

 VOC  
 

short-
circuit

 

current
 

density
 

 JSC  
 

fill
 

factor
 

 F 
 

and
 

conversion
 

efficiency
 

are
 

investigated 
 

The
 

simulation
 

results
 

show
 

that
 

as
 

the
 

acceptor
 

concentration
 

in
 

the
 

Si
 

layer
 

increases 
 

JSC
 decreases 

 

but
 

all
 

of
 

VOC 
 

F 
 

and
 

conversion
 

efficiency
 

increase 
 

When
 

the
 

doping
 

concentration
 

of
 

GaN
 

is
 

5×1018
 

cm-3
 

and
 

the
 

doping
 

concentration
 

of
 

Si
 

is
 

5×
1019

 

cm-3 
 

the
 

conversion
 

efficiency
 

of
 

the
 

ultra-thin
 

cell
 

with
 

a
 

Si
 

layer
 

of
 

16
 

μm
 

thickness
 

can
 

reach
 

16 91% 
 

As
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

Si
 

layer
 

increases 
 

all
 

of
 

VOC 
 

JSC 
 

F 
 

and
 

conversion
 

efficiency
 

increase 
 

When
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

GaN
 

layer
 

is
 

0 005
 

μm
 

and
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

Si
 

layer
 

is
 

100
 

μm 
 

the
 

efficiency
 

can
 

reach
 

24 58% 
 

The
 

simulation
 

results
 

show
 

that
 

when
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

GaN Si
 

single
 

heterojunction
 

solar
 

cell
 

is
 

60%
 

of
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

current
 

most
 

efficient
 

silicon-based
 

solar
 

cell 
 

the
 

efficiency
 

of
 

the
 

former
 

can
 

reach
 

92%
 

that
 

of
 

the
 

latter 
 

The
 

research
 

results
 

are
 

helpful
 

to
 

fabricate
 

high-efficiency
 

GaN Si
 

single
 

heterojunction
 

solar
 

cells 
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1 引  言

太阳能取之不尽、用之不竭,高效和绿色的太阳

电池一直是研究热点。晶硅(c-Si)太阳电池的转换

效率高[1],但成本较高、工序复杂[2],而非晶硅薄膜

太阳电池的转换效率只有10.2%[1,3],且寿命较短。
硫化镉、碲化镉和铜铟镓硒薄膜[4]太阳电池成本较

硅太阳电池低,转换效率也较高,但镉剧毒且为稀有

元素,铟含量稀少。异质结[5]太阳电池具有高效、高
可靠性及相对简单的低温工艺制程的优点,异质结

及其相关技术的引入成为解决上述问题的关键。
在硅基异质结太阳电池领域,Kaneka公司通过

结合叉指背接触(IBC)方法,制造的厚度为165
 

μm
的非晶硅/晶硅异质结太阳电池的转换效率达到了

26.7%[6]。对于厚度小于20
 

μm的超薄晶体硅电

池,研究者已研制出硅基底厚度为16
 

μm的超薄晶
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硅太阳电池[7],效率达到16.4%。但利用等离子体

增强化学气相沉积法(PECVD)制备掺杂非晶硅时,
掺杂源(硼烷和磷烷)易燃易爆且有剧毒,非晶硅带

隙较小(约为1.7
 

eV),电池的短路电流密度较低,
因此寻找一种新的半导体材料并使其与硅形成异质

结是非常有必要的。GaN[8]为直接带隙宽禁带半导

体材料,具有高化学稳定性、无毒环保和耐高温的优

点,适合用于制备太阳电池的窗口层[9-10]。并且硅

基氮化镓(GaN-on-Si)技术中Si衬底的成本低,尺
寸大,具有巨大的应用潜力。目前关于 GaN/Si单

异 质 结 太 阳 电 池 的 研 究 鲜 有 报 道,本 文 采 用

wxAMPS[11]软件,模拟了n-GaN/p-c-Si单异质结

太阳电池,研究了结构对电池开路电压、短路电流密

度、填充因子以及光电转换效率的影响,并且对电池

各层的掺杂浓度(浓度,全文同)和厚度进行了优化,
为实验制备提供了参考。

2 建模与仿真

GaN/Si单异质结太阳电池的典型结构由n-GaN
层和p-Si层组成,如图1所示,在模拟GaN/Si异质结

时首先对c-Si进行模拟。初设16
 

μm厚的p-Si层和

0.005
 

μm厚的n-GaN层,研究GaN/Si单异质结太阳

电池的转换效率,并与文献[7]进行对比。在标准太

阳光谱照度(AM1.5)下,利用wxAMPS软件进行数

值模拟,wxAMPS软件的主要模型理论与 AMPS-
1D[12]软件相同,均是基于电流连续性方程和泊松方

程的联列求解,相比AMPS-1D软件,wxAMPS软件

在界面风格和算法上有改进,最重要的是其隧穿模型

更适合异质结及其界面[11]。
 

图1 GaN/Si单异质结太阳电池的结构

Fig 
 

1 Structure
 

of
 

GaN Si
 

single
 

heterojunction
 

solar
 

cell

太阳电池的光电转换效率为

η=
FVOCISC

Pi
×100%, (1)

式中:F 为电池的填充因子;VOC 为开路电压;ISC 为

短路电流;Pi为入射光功率。

随着禁带宽度的增加,短路电流减小,开路电压

增加,禁带宽度为1~2
 

eV的半导体适合作为太阳

电池的材料[10],Si的禁带宽度为1.12
 

eV,于是选

择Si作为太阳电池的吸收层[13]。窗口层[9]是表面

层,表面复合现象严重,缺陷非常多,吸收太阳光后

不利于电池输出,降低了电池效率。窗口层要尽量

避免吸收光产生载流子,普遍采用禁带宽度大的材

料来制备,而GaN的带隙为3.4
 

eV(>3
 

eV),是宽

带隙材料,适合用于制备窗口层[9]。目前GaN-on-
Si行业的生产良率较低,但在降低成本方面有着巨

大的潜力:Si是最成熟的无缺陷的衬底材料,成本

低,且与现有微电子技术兼容;Si容易制备成直径

为200
 

mm的晶圆,降低了生产成本,其晶圆成本只

有SiC基的1%;Si的生长速度是SiC晶体材料的

200~300倍。同时,Si(100)仍然是主流硅技术的

标准衬底[14],但由于不同的晶体表面对称性,在
Si(100)上进行高质量 GaN 的生长是一个挑战,

GaN与Si(100)之间的界面在很大程度上决定了

GaN层的质量,并且界面态主要影响光生载流子的

传输,界面态密度越大,电子复合的数量越多,载流

子寿命越短,进而影响电池效率。Liu等[15]用原子

层沉积(ALD)生长了GaN/Si(100)界面,这有利于提

高Si(100)上GaN膜的质量。在Si(100)上生长高质

量的GaN仍然是未来发展趋势,通过研究者的努力,
未来定能在Si(100)上开发出高质量的GaN,并且能

通过表面钝化技术使界面钝化,从而优化界面态。
为了对太阳电池性能进行模拟,有必要引入各

项精确的材料参数。这些参数包括:公共参数,即所

有材料都共用的参数,如温度和光子流密度等;各种

材料自身的参数,如材料的带隙、亲和势、光吸收系

数和缺陷态密度等。用于计算GaN电子/空穴迁移

率的函数[16]为

μi(N)=μmin,i+ μmax,i-μmin,i

1+(N/Ng,i)
γi
, (2)

式中:i代表电子(e)或空穴(h);N 是掺杂浓度;

μmin、μmax、Ng 和γ 是给定半导体材料的参数。表1
给出了这些参数的值。

在300
 

K时,根据表1的参数,利用(2)式计算

GaN/Si单异质结太阳电池的仿真参数。其中部分

数值取自文献[16-17],如表2所示。
对于理想化的直接带隙半导体,吸收系数(α)

的值是与能量有关的函数[16],可以表示为

α(λ)=α0 E-Eg, (3)
式中:吸收系数α的单位是cm-1;α0 为比例常数;E
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表1 用于计算GaN载流子迁移率的参数[16]

Table
 

1 Parameters
 

used
 

to
 

calculate
 

carrier
 

mobility
 

of
 

GaN
 [16]

Carrier
 

type μmin
 /(cm2·V-1·s-1) μmax

 /(cm2·V-1·s-1) Ng
 /cm-3 γ

Electron(e) 55 1000 2×1017 1
Hole(h) 3 170 3×1017 2

表2 每一层的仿真参数[16-17]

Table
 

2 Simulation
 

parameters
 

for
 

each
 

layer[16-17]

Parameter GaN Si
Relative

 

permittivity 8.90 11.90
Band

 

gap
 

/eV 3.42 1.12
Electron

 

affinity
 

/eV 4.16 4.05
Effective

 

conduction
 

band
 

density
 

/(1019
 

cm-3) 0.23 2.86
Effective

 

valence
 

band
 

density
 

/(1019
 

cm-3) 1.80 1.04
Electron

 

mobility
 

/(cm2·V-1·s-1) 325 1350
Hole

 

mobility
 

/(cm2·V-1·s-1) 47.21 500
Band

 

tail
 

density
 

of
 

state
 

/(cm-3·eV-1) 1×1014 1×1014

Characteristic
 

energy
 

of
 

donor-like
 

and
 

acceptor-like
 

tails/eV 0.01 0.01
Capture

 

cross
 

section
 

for
 

acceptor
 

states
 

/cm2 1×10-17(e),1×10-15(h) 1×10-17(e),1×10-15(h)

Capture
 

cross
 

section
 

for
 

donor
 

states
 

/cm2 1×10-15(e),1×10-17(h) 1×10-15(e),1×10-17(h)

是光子能量,与波长λ的关系可以表示成E=hc/λ,
其中h 为普朗克常数,c 为光速;Eg 为禁带宽度。

GaN材料为直接带隙半导体,α0 的值为2.2×105。
由(3)式可得GaN的吸收系数,c-Si的吸收系数取

自文献[18],GaN、Si的吸收系数与波长的关系如

图2所示。Si在短波处的吸收系数远大于GaN,截

图2 GaN、c-Si的吸收系数与波长的关系

Fig 
 

2 Relationship
 

between
 

absorption
 

coefficients
 

of
GaN

 

and
 

c-Si
 

and
 

wavelength

止波长也扩展至近红外波段,可以直观地看出Si适

合用作吸收层,而GaN的吸收系数在波长还没到可

见光波段时就截止了。太阳光辐射能量7%来自紫

外波段,其余都在可见光波段以及红外波段,所以

GaN吸收的太阳光较少,再次证实了 GaN适合用

作窗口层。

3 结果与讨论

3.1 掺杂浓度对 GaN/Si单异质结电池性能的

影响

对于Si衬底上的n-GaN薄膜,由于Si杂质会

通过并入位错中心的方式在薄膜中引入张应力,为
了调控应力和抑制裂纹产生,不采用太高浓度的Si
掺杂,所 以 n-GaN 掺 杂 浓 度 在 5×1015 ~5×
1018

 

cm-3 范围内进行调整。模拟掺杂浓度对电池

性能的影响时,设置参数如表2、3所示,该电池前后

接触电势均为0。
表3 GaN/Si太阳电池的参数设置

Table
 

3 Parameters
 

setting
 

of
 

GaN/Si
 

solar
 

cell

Parameter n-GaN p-Si

Thickness
 

/μm 0.005 16

Donor
 

concentration
 

/cm-3 5×1015-5×1018 0

Acceptor
 

concentration
 

/cm-3 0 5×1015-5×1019

  主要研究窗口层(n-GaN层)中施主浓度以及

光吸收层(p-Si层)中受主浓度对电池性能的影响,
因此电池中的变量为掺杂浓度,电池每层的厚度不

变,其中窗口层厚度设为0.005
 

μm,光吸收层的厚

度设为16
 

μm。模拟结果如图3所示,其中 ND 为

n-GaN层施主浓度,JSC为电池短路电流密度,η为
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图3 掺杂浓度对电池特性的影响。(a)开路电压;(b)短路电流密度;(c)填充因子;(d)转换效率

Fig 
 

3 Effect
 

of
 

doping
 

concentration
 

on
 

battery
 

characteristics 
 

 a 
 

Open
 

circuit
 

voltage 
 

 b 
 

short
 

circuit
 

current
 

density 

 c 
 

fill
 

factor 
 

 d 
 

conversion
 

efficiency

电池光电转换效率。
从图3可知,电池开路电压不随n-GaN层施主

浓度的变化而变化,短路电流密度、填充因子和转换

效率随着n-GaN层施主浓度的增大而增加,但增加

幅度较小。当n-GaN层施主浓度不变时,短路电流

密度随着p-Si层受主浓度的增大而减小,填充因子

在p-Si受主浓度为1×1019
 

cm-3 时存在极值,电池

开路电压和转换效率均随着p-Si层受主浓度的增

大而增加。当n-GaN层施主浓度为5×1018
 

cm-3,

p-Si层受主浓度为5×1019
 

cm-3 时,转换效率达到

16.91%,对比已研制出的基底厚度为16
 

μm的超

薄晶硅太阳电池[7],GaN/Si单异质结太阳电池的理

论效率更高。对于n-GaN/p-Si结构电池,提高光吸

收层的掺杂浓度可以很好地增大电池的效率。这主

要是由于掺杂浓度的增加,内建电场电势差变大,对
应的尖峰势垒高度和宽度均变小,这有利于光生载

流子的输运,电子迁移率变大,增加了半导体的导电

性[19]。但当掺杂浓度的增加导致缺陷密度过大时,
填充因子降低,从而电池质量下降,所以在掺杂浓度

的选择上应该综合考虑。

3.2 电池厚度的优化

厚度是影响太阳电池光电转化效率的又一关

键因素,通过调整电池厚度可以使太阳光谱在电

池各层之间得到更精细的分配,从而提高器件的

转换效率。由于GaN的光吸收系数达到了105 数

量级,因此窗口层过厚势必会影响光吸收,从而影

响电池效率。为了探究电池各层的最佳厚度,分
别模拟电池各层厚度对电池性能的影响,参数如

表2、4所示。
表4 太阳电池的参数设置

Table
 

4 Parameter
 

setting
 

of
 

solar
 

cell

Parameter n-GaN p-Si
Thickness

 

/μm 0.005--0.500 0.500--500.000
Donor

concentration
 

/cm-3
5×1018 0

Acceptor

concentration
 

/cm-3
0 5×1019

  主要研究窗口层以及光吸收层的厚度对电池性

能的影响,因此电池中的变量为每层的厚度,电池每

层的掺杂浓度不变。由前面的模拟结果可知,当

n-GaN层施主浓度为5×1018
 

cm-3,p-Si层受主浓

度为5×1019
 

cm-3 时,效率最佳。因此,n-GaN层

施主浓度取5×1018
 

cm-3,p-Si层受主浓度取5×
1019

 

cm-3,模 拟 结 果 如 图 4 所 示,其 中 TGaN 为

n-GaN的厚度。
从 图 4 可 知,对 于 n-GaN 层 厚 度 不 同 的

GaN/Si单异质结太阳电池,存在相同的规律,即开

路电压、短路电流密度、填充因子和转换效率均随着

p-Si层厚度的增加而增加,但增加的幅度减小。这
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是因为光吸收层厚度的变化不仅会引起短路电流的

改变,还会引起开路电压的改变。当p-Si层厚度由

0.5
 

μm增加到200.0
 

μm时,透射光引起的损失随

着p-Si层厚度的增加而减小,更多的光子被p-Si层

吸收,从而产生了更多的光生载流子[20],增加了电

池的效率。当p-Si层厚度增加到200.0
 

μm时,继
续增加p-Si层厚度,电池效率基本不变,这时少数

载流子扩散长度小于p-Si层厚度,背表面的复合速

度对电池效率几乎无影响。当p-Si层厚度不变时,
转换效率随n-GaN厚度的增加而变小,符合前文对

窗口层的预测。此外,填充因子随着n-GaN层厚度

的增加先减小后增大,变化幅度较小,当窗口层厚度

为0.005
 

μm时填充因子相对较高,电池质量也较

高,因此厚度取0.005
 

μm最佳。但在实际制备中,
由于工艺的影响,n-GaN 层厚度值可以稍微大一

点,这对电池性能的影响不大。

图4 厚度对电池特性的影响。(a)开路电压;(b)短路电流密度;(c)填充因子;(d)转换效率
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  p-Si厚度过高会导致成本过高,因此在制作太

阳电池时还需遵循低成本高效率的原则。根据

Andreani等
 [21]的计算结果可知,最佳c-Si厚度约

为100
 

μm。当n-GaN厚度为0.005
 

μm、p-Si厚度

为100.0
 

μm 时,太 阳 电 池 转 换 效 率 可 以 达 到

24.58%,此时电池厚度是目前最高效的硅基太阳电

池[6]厚度的60%,但效率为后者的92%,n-GaN/

p-Si单异质结太阳电池具有较为可观的应用前景。

Si的带隙为1.12
 

eV,根据细致平衡理论,
 

Rühle[22]

提出了基于 AM1.5的 单 结 太 阳 电 池 Shockley-
Queisser(S-Q)极限的列表值,其中太阳电池光吸收

体带隙为1.1~1.2
 

eV时,单结太阳电池的转换效

率极限可以达到32.23%~32.74%,VOC 极限可以

达到0.842~0.935
 

V,JSC 极 限 达 到44.32~
39.99

 

mA/cm2,F 极 限 为 86.6% ~87.7%。

n-GaN/p-Si单异质结太阳电池的转换效率还有优

化空间,VOC 和F 接近其S-Q极限,JSC 与S-Q极限

还有一定差距,可以通过寻找改进JSC 的方法来提

高转换效率。

3.3 温度对GaN/Si单异质结电池性能的影响

在模拟温度对电池性能的影响时,研究电池的

开路电压、短路电流密度、填充因子和转换效率在

240~380
 

K间的变化,模拟结果如图5所示。
由图5可知,短路电流密度随温度的升高而略

有提高,开路电压、填充因子和转换效率都随温度的

升高而降低。短路电流密度和开路电压的变化可以

通过半导体材料带隙宽度的温度效应来解释,温度

升高会造成材料的晶格膨胀和晶格振动的增强,导
致材料的带隙宽度减小,而温度降低时,带隙会变

大,这与红外探测器中低温探测范围蓝移的现象吻

合[23]。带隙宽度的减小拓宽了电池的光吸收范围,
电池可以吸收更多的光子,使短路电流密度略有提
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图5 温度对电池特性的影响。(a)开路电压;(b)短路电流密度;(c)填充因子;(d)转换效率
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高。而带隙宽度变窄导致本征载流子浓度迅速增

加,进而造成开路电压明显下降。另外,温度升高,
扩散层的薄层电阻会增大,从而导致填充因子降低,
而开路电压的显著变化会导致效率随温度的升高而

下降。

4 结  论

利用数值模拟的方法设计了具有平面结构的

GaN/Si单异质结太阳电池,研究了掺杂浓度、厚度

和温度对GaN/Si单异质结太阳电池VOC、JSC、F 和

转换效率的影响,研究结论有助于在实验中制备高

效的GaN/Si单异质结太阳电池。根据模拟结果可

知:在n-GaN施主浓度为5×1018
 

cm-3、p-Si受主

浓度为5×1019
 

cm-3 时,电池达到16.91%的转换

效率;n-GaN 层厚度为0.005
 

μm、p-Si层厚度为

100
 

μm时,转换效率可以达到24.58%。当GaN/

Si单异质结太阳电池的厚度为目前最高效硅基太

阳电池厚度的60%时,前者的效率 达 到 后 者 的

92%,转换效率较高,成本较低。但模拟的是界面缺

陷态密度保持在1×1014
 

cm-3·eV-1 以下的结果,
考虑到界面态的缺陷,未来的目标是控制和稳定半

导体的表面特性,进而得到高质量少缺陷态大晶粒

尺寸的p-Si吸收层及高质量n-GaN薄膜[24]。可以

通过 前 电 极 与 背 电 场 的 处 理、绒 面 陷 光 结 构 优

化[25]、串联电阻的减小、抗反射膜的蒸镀及聚光技

术[26]等方法来提高太阳电池的整体性能。
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