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非晶硅太阳电池结构模拟设计

何卓铭，金尚忠，梁培，岑松原
（中国计量学院 光学与电子科技学院，杭州３１００１８）

摘　要：为了从理论上分析提高非晶硅太阳能电池的转化效率，运用微电子和光子结构分析一维器

件模拟程序模拟非晶硅太阳电池ａＳｉＣ∶Ｈ／ａＳｉ∶Ｈ／ａＳｉ∶Ｈ 结构，分析比较了不同前端接触透

明导电层的功函数ФＩＴＯ、禁带宽度、本征层厚度、掺杂浓度、缺陷态密度等因素对太阳电池性能的

影响．模拟得到，在功函数达到５．１ｅＶ，禁带宽度１．８ｅＶ，本征层厚度２６５ｎｍ等最优化条件下，非

晶硅太阳能电池转化效率达到９．８５５％，比一般非晶硅太阳能电池转化效率高近２％．
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０　引言

在光伏产业中，硅材料太阳电池由于具有相对

成熟的技术，一直以来都占有太阳电池产量的一大

部分，而相比于晶体硅的高成本来说，非晶硅具有生

产成本较低，工艺制作简单，适合大面积适用等优

点，在当今市场中占据了相对大部分的销售份额．鉴

于晶体硅材料的短缺和薄膜太阳能电池的技术还未

十分成熟，人们的目光又聚焦于非晶硅太阳能电池，

在过去二三十年的发展当中，非晶硅太阳能电池技

术已经比较完善，再加上成本优势，占据了很大一部

分的市场份额．然而，相对于目前完善的制备技术，

其转化效率一直是非晶硅太阳能电池的短板．单晶

硅太阳能电池转化效率达到１４％～１８％，而非晶硅

单结太阳能电池的最高转换效率为１３．２％，一般市

场上的非晶硅太阳能电池在６％～８％左右，在太阳

光照射下早期的ａＳｉ太阳能电池模块的转换效率

的衰减一般达到３０％～５０％
［１３］．因此，非晶硅电池

的稳定性和转化效率的提高是主要研究方向．

本文应用美国宾夕法尼亚州立大学研发的微电

子和光子结构分析一维器件模拟程序（Ａｎａｌｙｓｉｓｏｆ

ＭｉｃｒｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃａｎｄＰｈｏｔｏｎｉｃＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ＡＭＰＳ

１Ｄ）来模拟ｐａＳｉＣ∶Ｈ／ｉａＳｉ∶Ｈ／ｎａＳｉ∶Ｈ 单结

太阳电池结构，通过不同的特征参量设计分析影响

太阳电池性能特性的主要因素．

１　物理模型参量

ＡＭＰＳ１Ｄ采用包括态密度（ＤｅｎｓｉｔｙｏｆＳｔａｔｅｓ，

ＤＯＳ）和载流子寿命（ｌｉｆｅｔｉｍｅ）两种半导体电子模式

分别对器件进行结构模拟，本设计采用态密度模式

模拟．在该模式下，半导体的电子态包括价带、导带

扩展带和价带、导带尾定域态以及隙间定域态，因此

能够从多方面反映太阳电池的性能参量情况．其中

的带尾定域态主要由于键角畸变引起，隙间定域态

主要是由悬键造成［４］．对ａＳｉＣ∶Ｈ／ａＳｉ∶Ｈ／ａＳｉ：

Ｈ太阳电池结构建立泊松方程来表示其空间电荷

效应［５］

ε（狓）
ｄ２φ（狓）

ｄ狓２
＝ρ（狓） （１）

式（１）中，ε（狓）是材料介电常量；φ（狓）为局部真空能

级，它的数值与电子静电势相同，但符号相反，单位

为ｅＶ．方程右边空间电荷密度ρ（狓）则表示为

ρ（狓）＝狇×［狆（狓）－狀（狓）＋犖
＋
犇（狓）－犖

－
犃（狓）＋

狆狋（狓）－狀狋（狓）］ （２）

式（２）中，狀（狓）、狆（狓）为自由载流子浓度；狀狋（狓）、

狆狋（狓）为局域态上俘获电子空穴浓度；犖
＋
犇 （狓）、

犖＋
犃（狓）为电离施主、受主浓度．

式（２）边界条件为

φ（０）＝φ犫０－φ犫犔 （３）

φ（犔）＝０ （４）

犑犘（０）＝－狇犛犘
０
（犘０（０）－犘（０）） （５）

犑犘（犔）＝狇犛犘犔（犘（犔）－犘０（犔）） （６）



２期 何卓铭，等：非晶硅太阳电池结构模拟设计

犑犖（０）＝狇犛犖
０
（犖（０）－犖０（０）） （７）

犑犖（犔）＝－狇犛犖犔（犖０（犔）－犖（犔）） （８）

式（３）和（４）中，φ（０），φ（犔）分别表示狓＝０和狓＝犔

表面的真空能级．φ犫０是狓＝０处势垒高度，φ犫犔是狓＝

犔处势垒高度，选取φ犫０＝１．２０ｅＶ，φ犫犔＝０．２０ｅＶ．

式（５）～（８）中，犛犖
０
，犛犖犔，犛犘０，犛犘犔表示两端表面的

电子空穴复合速率；犖０（０），犖０（犔），犘０（０），犘０（犔）

表示在热力学平衡下狓＝０和狓＝犔处的导带和价

带中电子空穴数量；犖（０），犖（犔），犘（０），犘（犔）表示

在偏置电压下的电子空穴数量；犑犖，犑犘 表示局部电

子空穴电流密度．在热力学平衡条件下，式（５）～（８）

都为零．

由于泊松方程（１）为非线性微分方程，很难得到

精确解析解，通过差分法把其转化成一组差分方程

组，然后在边界条件式（３）和（４）下，由 Ｎｅｗｔｏｎ

Ｒａｐｈｓｏｎ解法求解差分方程组．显然，在器件给定适

当的物理参量，方程（１）、（３）、（４）求解是在没有任何

先决条件下进行的［６］．

设计中，在ＩＴＯ／Ｐ层界面和Ｎ／ｍｅｔａｌ层界面处

的电子空穴界面复合速率设定为１×１０７ｃｍ／ｓ．正表

面反射系数设定为０．１，背面反射系数为０．６（在理

想条件下计算转化效率除外）．光源选择太阳模拟器

ＡＭ１．５，１０００Ｗ／ｍ２．不同半导体材料对光有不同

的吸收系数，最主要的是本征吸收

α（ν）＝犃（ν－犈ｇ）
１
２，ν≥犈ｇ （９）

式（９）中，犃为常量．当ν＝犈ｇ 时，是能够引起本征

吸收的最低限度光子能量，称为本征吸收限．实验证

明，当ν≥犈ｇ，本征吸收产生连续的光谱．而ν＜犈ｇ

时，也存在一定的吸收，包括激子吸收和自由载流子

吸收等等．对应于某一特定的频率，其总的吸收系数

为各吸收过程的吸收系数之和［７］．如式（１０）

α＝∑
犻
α犻 （１０）

其他参量均选用典型物理参量，见表１．

表１　非晶硅电池典型设计参量

犜犪犫犾犲１　犜犺犲狊狆犲犮犻犳犻犮犱犲狊犻犵狀狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊狅犳犪犿狅狉狆犺狅狌狊狊犻犾犻犮狅狀犮犲犾犾狊

Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｓｉｃ∶Ｈ ｉａｓｉ ａｓｉ

Ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ／ｎｍ ８ ２５０ １５

Ｅｌｅｃｔｒｏｎａｆｆｉｎｉｔｙχ／ｅＶ ４．０ ３．９ ３．９

Ｍｏｂｉｌｉｔｙｇａｐ犈ｇ／ｅＶ １．９２ １．８０ １．８０

Ｏｐｔｉｃａｌｂａｎｄｇａｐ犈ｏｐｔ／ｅＶ １．８５ １．７２ １．７２

Ｒｅｌａｔｉｖｅｐｅｒｍｉｔｔｉｖｉｔｙε １１．９０ １１．９０ １１．９０

Ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ犖犮／（ｃｍ
－３·ｅＶ－１） ２．５×１０２０ ２．５×１０２０ ２．５×１０２０

Ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ犖ｖ／（ｃｍ
－３·ｅＶ－１） ２．５×１０２０ ２．５×１０２０ ２．５×１０２０

Ｅｌｅｃｔｒｏｎｍｏｂｉｌｉｔｙμ狀／（ｃｍ
－３·Ｖ－１·ｓ－１） １ １０ １

Ｈｏｌｅｍｏｂｉｌｉｔｙμｐ／（ｃｍ
－３·Ｖ－１·ｓ－１） ０．１ １ ０．１

Ｄｏｐｉｎｇ犖Ｄ／ｃｍ
－３ ０ ０ ５×１０１８

Ｄｏｐｉｎｇ犖Ａ／ｃｍ
－３

５×１０１８ ０ ０

Ｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｔａｉｌｓｔａｔｅｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ

ｅｎｅｒｇｙ犈Ｄ／ｅＶ
０．１９ ０．０５ ０．０５

Ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｔａｉｌｓｔａｔｅｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ

ｅｎｅｒｇｙ犈Ａ／ｅＶ
０．０７ ０．０３ ０．０３

Ｔａｉｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ犌ｄｏ犌ａｏ／ｅＶ １０２１ １０２１ １０２１

Ｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎ／ｃｍ
－２ １０－１７ １０－１７ １０－１７

Ｈｏｌｅｃａｐｔｕｒｅｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎ／ｃｍ
－２ １０－１５ １０－１５ １０－１５

Ｂａｎｄｔｏｂａｎｄｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｌｏｃａｌｉｚｅｄｓｔａｔｅｓ
９．５×１０１８ｄｏｕｂｌｅ

Ｇａｕｓｓｉａｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

５×１０１５／５×１０１６Ｇａｕｓｓｉａｎ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

５×１０１７／５×１０１６

Ｇａｕｓｓｉａｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

Ｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎ／ｃｍ
－２ １０－１５ １０－１５ １０－１５

Ｈｏｌｅｃａｐｔｕｒｅｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎ／ｃｍ
－２ １０－１４ １０－１４ １０－１４

２　分析与结论

２．１　功函数Ф犐犜犗的影响

对于非晶硅太阳电池的性能影响很大的是前端

接触 的 透 明 导 电 层 ＴＣＯ／Ｐ 层，透 明 导 电 层

（ＴｒａｎｓｐａｒｅｎｔＣｏｎｄｕｃｔｉｖｅＬａｙｅｒ，ＴＣＯ）通常都是由

透明导电材料（ＩｎｄｉｕｍＴｉｎＯｘｉｄｅ，ＩＴＯ）构成，其功

函数ФＩＴＯ的大小直接关系到非晶硅太阳电池的各

项性能参量，一般其数值为４．３～５．２ｅＶ
［８］．不同的

功函数使得非晶硅电池的内建电势有差异，而内建

电势的改变直接影响到载流子的漂移和复合．图１

为不同功函数ФＩＴＯ对应的内建电势犞ｂ．

可以看出：功函数ФＩＴＯ和内建电势犞ｂ 几乎成

正比例关系．而正面过低的内建电势则会阻碍空穴

５０２
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图１　功函数ФＩＴＯ与内建电势犞ｂ 关系

Ｆｉｇ．１　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｆｕｎｃｔｉｏｎФＩＴＯａｎｄｂｕｉｌｔｉｎｅｌｅｃｔｒｉｃ犞ｂ

穿过Ｐ层到达ＩＴＯ层表面．图２表示由不同功函数

ФＩＴＯ引起的电场变化以及各项参量性能变化情况．

图２　ФＩＴＯ与各参量性能的关系

Ｆｉｇ．２　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆＩＴＯｆｕｎｃｔｉｏｎａｎｄｖａｒｉｏｕｓ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ′ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ

从图２可以得知：随着功函数ФＩＴＯ的减小，其Ｐ

层上的电场不断增大，由于Ｐ层处低电势的电场作

用下，空穴向ＩＴＯ层飘移将受到更大的阻力，从而

增大了空穴在Ｐ层内的电子空穴复合几率．图２（ｂ）

（ｃ）列出了不同功函数条件下的短路电流密度犑ＳＣ、

开路电压犞ＯＣ、太阳电池效率、填充因子ＦＦ．随着前

表面ＩＴＯ功函数ФＩＴＯ的增大，非晶硅电池的各项性

能参量指标都明显提高．短路电流密度 犑ＳＣ从

１２．６ｍＡ／ｃｍ２增加到１２．９ｍＡ／ｃｍ２；填充因子从

０．５３增加到 ０．６６；开路电压从０．６４Ｖ 增加到

０．９４Ｖ，逐渐趋向于某一特定值平衡状态；转化效

率从４．３％线性增大到８％．故选择功函数较高

（５．１ｅＶ左右）的ＩＴＯ生长在太阳电池上，会取得

较好的性能指标．

２．２　本征层厚度的最佳设计

一般来说，非晶硅太阳电池的 Ｎ型层、Ｐ型层

相对于本征层来说较薄，故光电流主要来自其本征

层吸收光子而产生的光生载流子［９］．而对于某种确

定的禁带宽度的半导体材料，可以设计其本征层的

最佳厚度．

图３是在某一特定的带尾、隙间定域态模拟情况

下，各层材料的禁带宽度确定后，改变其本征层的厚

度，得出的犑ＳＣ和犈ｆｆ性能参量指标．从图３中可以看

出：在本征层厚度变化过程中，存在一个最佳值点使

得其转化效率达到最大．而上述模拟值的最佳本征层

厚度为２５０ｎｍ，对应的转化效率达到９．０９３％．如果

改变本征层材料的禁带宽度，太阳电池的最高转化效

率的最佳厚度点会有所变化［１０］．表２为不同禁带宽

度对应的最佳本征层厚度，犱表示犻层厚度值．

图３　本征犻层厚度对各项参量性能的影响

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆ犻ｌａｙｅｒｔｈｉｃｋｎｅｓｓｔｏｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ

ｏｆｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

非晶硅的禁带宽度大约在１．５～２．１ｅＶ左右．

从表２不同禁带宽带对转化效率的影响可以看出：

随着禁带宽度的变大，太阳电池转化效率呈由小变

大再变小的趋势，在约１．８ｅＶ左右处达到最佳值；

而 禁带宽度的变化，使得犻层的最佳厚度也发生变

６０２
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表２　禁带宽度对最佳ｉ层厚度的影响

犜犪犫犾犲２　犜犺犲犲犳犳犲犮狋狅犳犅犪狀犱犵犪狆狋狅狋犺犲犫犲狊狋犻犾犪狔犲狉狋犺犻犮犽狀犲狊狊

犱／ｎｍ

犈ｆｆ／％犈ｇ／ｅＶ
２３５ ２４０ ２５０ ２５５ ２６０ ２６５ ２７０ ２７５

１．５ ７．１８０ ７．１８２ ７．１８６ ７．１８７ ７．１８６ ７．１８６ ７．１８５ ７．１８１

１．６ ７．１８４ ８．１８７ ８．１９２ ８．１９３ ８．１９５ ８．１９３ ８．１９１ ８．１９６

１．７ ９．１６９ ９．１７２ ９．１８１ ９．１８４ ９．１８４ ９．１８７ ９．１８５ ９．１８１

１．８ ９．８２２ ９．８３０ ９．８４４ ９．８４８ ９．８５０ ９．８５５ ９．８５４ ９．８５０

１．９ ９．１６１ ９．６１６ ９．６２２ ９．６２１ ９．６２１ ９．６１９ ９．６１８ ９．６１０

２．０ ９．１８９ ９．１９５ ９．１９３ ９．１８９ ９．１８３ ９．１８２ ９．１７３ ９．１６１

化，从犈ｇ＝１．５ｅＶ 的２５５ｎｍ 到犈ｇ＝１．８ｅＶ 的

２６５ｎｍ、犈ｇ＝２．０ｅＶ的２４０ｎｍ，可以看出不同的禁

带宽度对本征层最佳厚度也产生一定影响，其趋势

也是由小变大再变小．结合上述两种情况，可以选择

禁带宽度在１．８ｅＶ和本征层大约为２６５ｎｍ厚度时

可达到最大转化效率９．８５５％．

２．３　掺杂浓度和隙态密度的影响

在理想条件下，即正面反射系数为０，背面反射

系数为１，接触面之间为理想的欧姆接触，ＴＣＯ／Ｐ

以及Ｎ／ｍｅｔａｌ界面不存在界面态，其他参量同表１

给出，非晶硅太阳电池的转化效率可达１３．２２７％．

但是，实际太阳电池的工作中，在介质结合面上都存

在大量的界面态，图４给出了用高斯分布模拟的不

同隙间定域态的转化效率．

图４　不同缺陷态密度对转化效率的影响

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｅｆｅｃｔｄｅｎｓｉｔｙｏｆ

ｓｔａｔｅｓｔｏｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ

图４中，犖ＤＧ为高斯施主态密度，犖ＡＧ为高斯受

主态密度，单位为ｃｍ－３．从图４看出，随着缺陷态密

度犖ＤＧ（犖ＡＧ）的增大，其转化效率由理想无界面态

时的１２．３７９％逐渐降低直至无法工作．当缺陷态密

度小于５×１０１３时，转化效率几乎与理想状态下相

同，当缺陷态大于５×１０１８时，转化效率已经降到

１％以下．在一般情况下，缺陷态密度在１０１５～１０
１７

左右，在这区域对应的转化效率变化趋势非常明显，

因此改进生产工艺，改善非晶硅材料的缺陷态密度

能有效地提高太阳电池的转化效率．

影响隙态密度的因素很多，其中掺杂浓度的改

变也可能对隙态密度产生影响．图５表示在不考虑

影响其他半导体物理参量（如禁带宽度变化）的情况

下，掺杂浓度对太阳电池的性能影响的变化关系．

图５　掺杂浓度对转化效率的影响

Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｄｏｐｉｎｇｔｏｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ

可以看出，随着掺杂浓度的变大，其转化效率由

一个近似无掺杂状态非正常工作的转化效率，逐渐

变为一个正常工作的太阳电池转化效率，最后趋近

于一个极限值．但是该情况是在理想的状态下模拟，

由半导体理论可知：当掺杂浓度高于一定程度的时

候，也就是达到通常所说的中等掺杂情形，会发生杂

质的电离能开始下降的现象，使得犖＋
Ｄ 犖Ｄ，犖

＋
Ａ

犖Ａ．当接近重掺杂情形时，杂质带和主带将在能量

上发生重叠，会降低禁带宽度，也会对缺陷态密度产

生影响，从而使得太阳电池不能正常工作［６］．因此，

结合各种因素，掺杂浓度一般取在１０１８～１０
２０之间

最佳，即能满足高的转化效率，也能降低掺杂工艺的

难度．

３　结论

综上所述，对于非晶硅太阳电池，影响其各项性

能参量的因素很多，包括正面生长的ＩＴＯ材料的功

函数、本征层厚度、掺杂浓度、材料的禁带宽度、缺陷

态等等．本文运用了 ＡＭＰＳ１Ｄ程序模拟设计了非

晶硅太阳电池的各种参量对性能的影响以及分析各

种影响的理论依据．通过软件模型模拟，在最优化条

件功函数达到５．１ｅＶ，禁带宽度１．８ｅＶ，本征层厚

７０２
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度２６５ｎｍ等，得到非晶硅转化效率达到９．８８５％，

比市场上一般非晶硅太阳能电池６％～８％提高了

将近２％左右．本文为实际生产非晶硅太阳电池的

制作，改进工艺条件，提高转化效率起到了指导

作用．
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