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通过实验和模拟计算对比分析了 )*+ 界面过渡层对太阳电池性能的影响 ,结合具体实验工艺参数，模拟计算了

不同带隙和缺陷态密度的过渡层对太阳电池的影响，同时结合实验情况重现了宽带隙高缺陷态密度过渡层对太阳

电池的损伤，为实验结果提供了理论依据 ,通过优化调整 )*+ 界面过渡层的制备方法得到了转换效率为 &-%’.的聚

酰亚胺衬底非晶硅薄膜太阳电池 ,
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# 通讯联系人 , ?@AB)C：DEF)BGHIBGJKGBGLB) , EDM, NG

! - 引 言

对于薄膜太阳电池，各层薄膜材料的光电和结

构特性研究很重要，然而将这些不同的功能材料匹

配成一个实用器件才是目的，也是提高太阳电池性

能的关键 ,硅基薄膜太阳电池主体由五层硅基薄膜

和电极材料组成，包含了四个同质和异质结界面 ,太
阳电池各层薄膜的界面处理过程是影响电池输出特

性的重要环节，界面处理后的效果直接体现在电池

的填充因子和串并联电阻上，进而影响电池的转换

效率 ,其中 +*) 界面被大家广泛认为是在各界面中

最重要的一个界面，有很多的文献从实验和模拟计

算两方面讨论 +*) 界面对电池的影响及形成原因 ,
文献［!—(］认为 +*) 界面缺陷态导致 +*) 界面局部

能带弯曲，费米能级被钉扎在 +*) 界面处的带隙中

央附近，使得内建电场降低，光生载流子收集效率下

降 ,文献［&］认为 +*) 界面的质量对于非晶硅薄膜太

阳电池的效率和稳定性具有重要影响 ,这是因为，+*
) 异质结界面存在晶格失配问题，引起界面缺陷态

增多，从而增加了载流子在此复合的概率 ,
相对于正结构（+)G 型）太阳电池 +*) 界面，倒结

构（G)+ 型）太阳电池因生长顺序的改变，此界面标记

为 )*+ 界面 , 本文针对柔性衬底非晶硅薄膜太阳电

池 )*+ 界面处理的实验结果，采用 /012 模拟不同光

学带隙和缺陷态密度的薄膜材料作为过渡层插入 )*
+ 界面，讨论其对太阳电池输出特性的影响 ,

" ,实验方法

采用 O:@1?=PQ 方法在聚酰亚胺衬底上制备

G)+ 型非晶硅薄膜太阳电池，热蒸发制备铝背反射电

极 ,采用孪生对向靶磁控溅射法制备掺铝氧化锌

（8/R）薄膜，靶材选用纯度为 ’’-’’.的氧化锌和纯

度为 ’’-’’. 的 氧 化 铝 烧 结 而 成（氧 化 铝 含 量 为

3ST.）的陶瓷靶，相对放置，靶间距为 (7 AA 左右 ,
电池 !@" 特性测试所用光源为 /0!-7，!%% AU*NA"，

"7 V ,本文所用的模拟计算软件是美国宾夕法尼亚

大 学 的 一 维 微 光 电 子 结 构 分 析 模 型（BGBCWX)X YZ
A)N[YECENT[YG)N BGD +IYTYG)N XT[MNTM[EX，/012@!Q）［5，’］,

$ - 结果与讨论

$%&% 实验结果

为了使 )*+ 界面带隙梯度变化，降低缺陷态密

度，在沉积 + 型 B@2)=：\ 层时，改变 2)\3，>"\( 和

=\3 的进气顺序和辉光时间，在 )*+ 界面形成一定结
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构和厚度的过渡层，讨论这些过渡层对于太阳电池

性能的影响 !图 " 比较了没有界面过渡层和几种不

同类型界面过渡层对太阳电池 !#" 曲线的影响 !
$%& 界面未经过任何处理（没有过渡层），太阳电

池的填充因子只有 ’() ! & 型 *#+$,：- 层的带隙要

大于本征非晶硅 $ 层，两者直接接触导致带隙不匹

配，导带不连续 !而且在生长 & 型层时，. 和 , 原子

有可能向本征 $ 层扩散，形成界面缺陷态，导致能带

弯曲，形成势垒，阻碍载流子输运 !从图 " 中可以看

出，界面处理方式!和"没有明显改善 $%& 界面和

电池的输出特性 !界面处理方式#电池的填充因子

严重下降，这可能是由于 ,-’ 先于 ./-0 注入反应

室，和 +$-’ 电离后沉积形成高缺陷态的高阻层，导

致了太阳电池填充因子降低 !界面处理方式$明显

改善太阳电池的输出，特别是电池的短路电流和填

充因子都有了明显提高，电池的转换效率也随之改

善，得到聚酰亚胺衬底倒结构太阳电池转换效率

1234)，功率比重量超过 ’33 5%67!

图 " 具有不同 $%& 界面处理方式的太阳电池的 !#" 曲线

!"#" 模拟计算

$%& 界面问题很难通过光电子能谱（如 +89+ 和

:;+）等测试方法讨论，因此本文采用 <9;+ 模拟在

$%& 界面插入不同条件的过渡层，讨论其对太阳电池

的影响 !考虑到实验过程中不同的掺杂方式和掺杂

量有可能形成不同带隙和缺陷态密度的过渡层，因

此本节模拟 = >? 厚不同带隙（"21/—/2" @A）和不同

缺陷态密度（" B "3"1 C?D (—" B "3/" C?D (）的 & 型过

渡层插入 & 和 $ 层之间，分析它对太阳电池能带和

输出性能的影响 !表 " 列出了 <9;+ 模拟所用到的

太阳电池 >，$，& 型层的主要参数 !

表 " 非晶硅 >$& 太阳电池模拟的主要参数

参数 & 层 $ 层 > 层

厚度%>? E =33 /=

迁移率边禁带宽度 #%%@A "240 "2E "2E

光学禁带宽度 #7 %@A "24 "21/ "21/

掺杂浓度 FG%C?D ( 3 3 = B "3"4

掺杂浓度 F<%C?D ( = B "3"4 3 3

受主激活能%@A 32/= — —

施主激活能%@A — — 32"3

导带、价带有效态密度%C?D ( /2= B "3/3 /2= B "3/3 /2= B "3/3

缺陷态密度（FG%F<）%C?D ( = B "3"1 = B "3"= = B "3"1

模拟计算时选过渡层带隙在 "21/ @A—/2"3 @A
范围内变化，厚度为 = >?，缺陷态密度保持 ( B "3"E

C?D (不变，其他参数与 & 型层相同 !图 / 为具有不同

带隙过渡层电池的热平衡状态能带图，它们主要差

异集中在 $%& 界面 !与无过渡层相比，加入过渡层后

电池 $ 层空间整个能带上移 !图 /（H）和（C）为 $%& 界

面导带和价带局部图 !过渡层对导带的影响不大，只

是将接触势垒由原来 E >? 移至 4 >?，这种势垒不会

影响电子的输运 !而过渡层对价带的影响较大，在 &
和 $ 两侧都分别形成了势垒（见图 /（C））!当过渡层

带隙小于 & 层带隙时，$%& 界面形成凸状势垒 !在无

隧穿的情况下，此势垒会使空穴陷落在过渡层 !当过

渡层带隙大于 & 层带隙时，$%& 界面形成凹状势垒，

此势垒会阻碍空穴输运，使空穴堆积在界面 $ 一侧，

导致界面复合增加 !
图 ( 为非晶硅薄膜太阳电池热平衡空间电场随

过渡层带隙的变化，插入不同带隙过渡层后对空间

电场的影响主要集中在 & 型层，本征层有少许变化 !
随着过渡层带隙的增加，& 型层电场不断减小，导致

& 型层施主复合不断增加（见图 ’）!界面缺陷态陷落

的空穴和非晶硅表面类施主缺陷态建立了非常强的

正电荷区，导致在异质结附近势垒陡峭降低，本征层

内建电场降低 !
图 = 为太阳电池 !#" 曲线随过渡层带隙的变

化 !随着过渡层带隙的增加，电池的 ! IC，JJ 和 KLL 先

有少许增加，而后下降 !当过渡层带隙小于 & 层带隙

（"24 @A）时，空穴隧穿过 $%& 界面势垒的概率要大于

过渡层带隙大于 "24 @A 时的概率，因此电池的 ! IC

开始变化平缓，之后降低 ! 同样的原因导致电池的

JJ 在过渡层带隙大于 "24 @A 之后降低 !过渡层为 &
型 *#+$,：-，充当了 & 型层的角色，因此随着过渡层
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图 ! 具有不同带隙过渡层的太阳电池热平衡能带图 （"）能带

全貌；（#）$%& 界面处导带能带图；（’）$%& 界面处价带能带图

带隙的增加，它与 ( 型层费米能级差不断增大，电池

的 !)’不断增加，但增加的程度要小于 " *’降低的幅

度，因此电池的 +,, 变化规律与 " *’ 相同，先增加后

减小 -
在 ./0 节中，$%& 界面处理方式!使电池的输出

劣化，特别是 11，作者猜测的原因是过渡层制备方

式形成了高阻层 -因此本文还讨论了不同缺陷态密

度过渡层对太阳电池的影响 - 图 2 主要讨论了不同

缺陷态密度 & 型"34$5：6过渡层对非晶硅薄膜太阳

图 . 具有不同带隙过渡层太阳电池的热平衡空间电场

图 7 具有不同带隙过渡层太阳电池的光照条件下全复合

图 8 具有不同带隙过渡层太阳电池的 "3! 曲线

电池性能的影响 -设 8 (9 厚 & 型 #34$5：6 过渡层的

缺陷态密度在 0 : 0;0<—0 : 0;!0 ’9= .范围内变化，其

他参数与 & 型"34$5：6层相同 -当过渡层缺陷态密度

小于 0 : 0;0> ’9= .时，电池的输出特性、能带结构与

无过渡层情况基本相同；当缺陷态密度超过 0 : 0;!;
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图 ! 具有不同缺陷态密度过渡层太阳电池的 !"" 曲线

#$% &时，各项输出迅速降低，且 ’() 界面处的势垒迅

速增加，本征层能带逐渐拉平 *势垒和空间电场的变

化必然导致 ’() 界面和整个本征层空间载流子复合

增加，当过渡层缺陷态密度提高 + 个数量级，施主复

合增加了 +—& 个数量级，因此导致电池的输出迅速

降低 *因篇幅的关系这里不再给出空间电场和复合

随过渡层的变化 *

!"!" 模拟与实验结果比较

实验过程中合理的界面处理方式对电池各项性

能具有明显的改善作用，而且达到了模拟计算近似

理想的结果 *但实际实验过程中，除界面问题仍有许

多问题需要考虑 *
在界面处理方式!中，首先通入 ,-.，一方面可

以加大了过渡层的带隙，另一方面 , 的掺入形成高

缺陷态密度的高阻层，导致电池的 // 降低至 01+. *
因此图 2 模拟了既具有宽带隙（+13 45）又具有高缺

陷态密度（3 6 30+0 #$% &）的过渡层的电池的 !"" 曲

线 *模拟出太阳电池的 // 严重降低，与实验结果非

常相似，证实了 &13 节中对界面处理方式!的解释 *

图 2 模拟和实验太阳电池 !"" 曲线的对比

.1 结 论

本文通过实验和模拟计算对比分析了过渡层对

太阳电池的影响 * 实验过程中通过优化 ’() 界面处

理，得到了转换效率为 21078的聚酰亚胺衬底非晶

硅薄膜太阳电池 *模拟计算了不同带隙和缺陷态密

度的过渡层对太阳电池的影响，同时结合实验情况

重现了宽带隙高缺陷态密度过渡层对太阳电池的影

响，为实验研究提供了理论依据 *
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