
物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 2 (2014) 028802

渐变带隙氢化非晶硅锗薄膜太阳能

电池的优化设计∗
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(云南大学光电信息材料研究所, 昆明 650091)

( 2013年 9月 15日收到; 2013年 10月 14日收到修改稿 )

利用一维微电子 -光电子结构分析软件 (AMPS-1D) 在AM1.5G (100 mW/cm2)、室温条件下模拟和比较
了有、无渐变带隙氢化非晶硅锗 (a-SiGe : H) 薄膜太阳能电池的各项性能. 计算结果表明: 渐变带隙结构电池
具有较高的开路电压 (Voc) 和较好的填充因子 (FF ), 转换效率 (Eff) 比非渐变带隙电池提高了 0.477%. 研究
了氢化非晶硅 (a-Si : H)、氢化非晶碳化硅 (a-SiC : H)和氢化纳米晶硅 (nc-Si : H) 三种不同材料的窗口层对
a-SiGe : H薄膜太阳能电池性能的影响. 结果显示: 在以nc-Si : H为窗口层的电池能带中, 费米能级EF已经

进入价带, 使得窗口层电导率及电池开路电压有所提高, 又由于 ITO 与p-nc-Si : H 的接触势垒较低, 使得接
触处的电场降低, 更有利于载流子的收集. 另一方面, 窗口层与 a-SiGe : H 薄膜之间存在较大的带隙差, 在
p/i界面由于能带补偿作用形成了价带势垒 (带阶) ∆Ev, 阻碍了空穴的迁移, 因此我们在 p/i界面引入缓冲
层, 使得能带补偿作用得到释放, 更有利于空穴的迁移和收集, 得到优化后单结渐变带隙 a-SiGe : H薄膜结构
太阳能电池的转换效率达到了 9.104%.

关键词: a-SiGe : H薄膜, 太阳能电池, 渐变带隙, 能带补偿
PACS: 88.40.hj, 61.43.Dq, 61.43.Bn, 85.60.Bt DOI: 10.7498/aps.63.028802

1 引 言

由于自然界存在丰富的硅材料, 且硅半导体生
产工艺较为成熟, 使得硅基薄膜太阳电池被认为具
有很好的发展前景. 近几年, 氢化非晶硅 (a-Si : H)
薄膜太阳能电池的份额有所增加, 低成本的优势使
其得到广泛的商业应用. 然而其转换效率 (Eff) 较
低, 且在长时间的光照下Eff会大幅下降, 因而无
法满足可持续使用的要求. 如何提高a-Si : H薄膜
太阳能电池的 Eff和稳定性成为当前的一个研究

热点.
近期硅锗合金在太阳能电池中越来越受到重

视, 氢化非晶硅锗 (a-SiGe : H) 薄膜因具有较高

的沉积速率、较大的光学吸收系数和可调的禁带宽

度使得其在叠层太阳能电池中作为较小带隙的中

电池和底电池时有很好的应用前景. 比如, 美国
联合太阳能公司报道的最佳a-Si : H/a-SiGe : H
双叠层太阳能电池初始和稳定的Eff分别为 14.4%
和 12.4%[1], 近期Huang等 [2]基于AMPS-1D软件
的数值模拟结果制备出的 a-Si : H/a-SiGe : H/µc-
SiGe : H三叠层太阳能电池的初始Eff 为 12.09%.
现今报道的单结a-SiGe : H薄膜太阳能电池的 Eff

值都比较低, 虽然其窄的带隙可以通过增加Ge组
分来调节, 然而Ge组分的增加却使得薄膜的光敏
性降低, Chou等 [3]指出, 随着Ge组分的增加, 薄
膜的光敏性可以从 105下降到 102数量级. 费英和
史力斌 [4]指出, Ge的掺入虽然使得电池的量子效
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率 (QE) 在近红外波段有所增益, 使得短路电流
(Isc) 有所提高, 但也使得薄膜的缺陷态密度增加,
因此对于a-SiGe : H薄膜太阳能电池来说 Eff的提

高是上述两个因素相互竞争的结果.
近期国内外许多研究小组通过模拟和实验的

方法采用能带工程技术对电池的本征层进行能带

改性来提高单结SiGe : H薄膜太阳能电池的Eff.
例如, Zambrano等 [5]通过模拟不同类型能带结构

对a-SiGe : H薄膜太阳能电池Eff的影响, 模拟结
果表明E型的能带结构能使得电池的 Eff得到提高

Wang等 [6]制备了双渐变带隙 (x = 20%和 42%)
单结nc-SiGe : H 薄膜太阳能电池, 其实验结果表
明: 此双渐变带隙结构的nc-SiGe : H薄膜能提高
电池的 Isc, 从而提高电池的 Eff. Sun等 [7]通过实

验分析了四种不同本征层能带结构的a-SiGe : H
薄膜太阳能电池的性能参数, 实验结果表明, 通过
缓慢减小Ge组分 (18%—0%)制备的渐变带隙能
带结构的电池更有利于空穴的迁移和收集, 使得电
池的各项性能得到提高. 曹宇等 [8]采用功率梯度

的方法优化了µc-SiGe : H 薄膜太阳电池本征层
的纵向结构, 不仅使得本征层的质量得到提高, 而
且形成了沿生长方向带隙渐变的结构, 使得电池填
充因子 (FF )和 Isc得到明显改善, Eff比优化前提

高了 30%. 另外, 于晓明等 [9]从前背电极的陷光性

能出发, 采用标度相干理论对pin和nip型电池绒
面的陷光性能进行了数值模拟, 并从实验上证明
了采用表面粗糙度为 40 nm的背电极制备的单结
a-SiGe : H薄膜太阳能电池可获得最理想的陷光效
果 (与模拟结果相符), 使得电池的短路电流提高
了约24%.

然而目前渐变带隙a-SiGe : H薄膜太阳能电池
Eff提高的内在原因 (如态密度、载流子复合率等方
面)尚未能得到很好的解释 [5−7], 且对于渐变带隙
a-SiGe : H薄膜太阳能电池窗口层和p/i界面缓冲
层的设计也缺乏一定的理论支撑. 基于此, 本文在
AMPS-1D软件 [10]的理论框架下从能带结构、QE

和本征层载流子复合率等方面对渐变带隙a-SiGe :

H薄膜太阳能电池进行合理的分析, 并从导电率、
内建电场和接触势垒等方面研究了三种不同材料

窗口层对电池性能的影响, 最后从载流子的俘获
率、载流子寿命和界面电场强度等方面分析了缓

冲层的引入对电池性能的影响, 并在整个模拟过
程中用实验结论论证模型的正确性, 为后续提高
a-SiGe : H薄膜太阳能电池的性能奠定了基础.

2 电池模型与参数设置

本文所关注的电池模型及能带结构如图 1所

示. 模型设计的渐变带隙薄膜层数为 7层, 能带如
图 1 (b) 右上角所示. 但在AMPS-1D框架下能带
突变处缺陷态密度为零, 且设定不同带隙a-SiGe :

H薄膜的电子亲和能相等 (4 eV), 使得导带无突变,
即转化为图 1 (b) 右下角的能带结构图, 这种能带
结构在实际生产中可以通过改变不同阶段的SiH4

和GeH4流量比获得.

图 1 a-SiGe : H薄膜太阳能电池模型及能带图 (a) 非
渐变带隙; (b) 渐变带隙

由于 a-SiGe : H薄膜的带隙是渐变的, 且随
着Ge含量的增加, 各个带隙下的缺陷态密度是不
一样的, 因此本文采用费英和史力斌 [4]所建立的

a-SiGe : H薄膜中的缺陷态和迁移率随Ge组分变
化的模型对电池性能进行优化设计. 软件中还涉及
a-SiGe : H薄膜的介电常数, 假设介电常数不随Ge
组分x变化, 其值为 11.9. 对于光学吸收系数, 采用
Tauc公式 [11]进行计算, 其方程可表示为

α = B2[(hν − Eg)
2/hν], (1)

其中a-Si : H, a-SiC : H, a-SiGe : H的B值分别

取: 943.51, 980.88, 890.58 cm−1/2·eV−1/2, 其他各
层参数列于表 1 [12].

3 结果与讨论

3.1 渐变带隙a-SiGe : H薄膜太阳能电池
的模拟

以下的模拟均在电极与半导体为理想欧姆接

触条件下进行, 假设前背面反射率分别为 20% 和
80%. 模型 (1) 本征层禁带宽度 (Eg) 保持 1.55 eV
不变, 模型 (2)本征层Eg为渐变型, 与p型层相连
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的a-SiGe : H薄膜的 Eg最低为 1.55 eV (x ≈ 0.3),
之后Ge组分每减少 0.05增加一层直到 Eg达到最

高1.8 eV (x ≈ 0), 模拟结果如图 2所示.
从图 2 (a)中可以得出, 当d为150 nm时, 模型

(1)的最高Eff为 8.237%, 而对于模型 (2) 来说, 当
d为 250 nm时, 最高Eff为 8.714%, 比模型 (1) 提
高了 0.477%. 为了更好地解释Eff提高的原因, 取
d为200 nm进行分析比较. 当d为200 nm时, 模型
(1) 与模型 (2) 模拟结果如表 2所示. 模拟结果表
明: 模型 (2) 的FF及开路电压 (Voc) 都得到提高,
表明渐变带隙使得电池的性能变得更佳. 另外, 从
图 2 (b) 中可以得出模型 (2) QE低于模型 (1), 从
而导致模型 (2) 的 Isc 下降, 此结果与表 2的模拟

结果及Hsu等 [13]的实验结论相符.
图 3 (a) 为本征层载流子复合图, 从图中可以

得出模型 (2) 本征层载流子复合率明显低于模型
(1), 其归咎于渐变带隙中的梯度能带及随着Ge含
量降低而逐渐变好的薄膜质量, Hsu等 [13]采用与

本模型相符的渐变带隙a-SiGe : H薄膜作为 i/n层,

结果表明: i/n层的引入有利于提高电池的Voc及

FF , 同时 Isc却相应地下降, 实验结果很好地证明
了本模型的正确性, 但他们没有对其内在机制进行
说明. Yun等 [7]的实验结果与本模型模拟结果有

点出入, 实验结果表明 Isc在渐变带隙后有所提高,
我们认为这可能与最低 Eg的取值有关系, 因为当
Eg减小时, a-SiGe : H薄膜中的缺陷态密度增加,
特别是当 Eg小于 1.5 eV时, 缺陷态密度几乎随Ge
含量成指数增加 [4], 缺陷态的增加也会对载流子的
迁移产生影响, 导致 Isc下降. 但另一方面 Eg减小

使得电池的光谱响应范围得到拓展, 导致 Isc增加,
因此本文根据其实验数据也做了带隙从 1.44 eV到
1.77 eV渐变的模型, 得到有、无渐变带隙电池模拟
结果, 如表 3所示. 计算结果表明: 当渐变带隙的
初始层 Eg较小时, 渐变带隙太阳能电池的 Isc比非

渐变带隙太阳能电池有所提高, 因此可以得出 Isc

是缺陷态与光谱响应范围共同作用的结果, 这也基
本符合Yun等 [7]的实验结果.

表 1 a-SiGe : H薄膜太阳能电池各层模拟参数

参数 p-a-Si : H p-a-SiC : H p-nc-Si : H p-nc-Si : H p/i-a-SiGe n-a-Si : H

x/nm 10 10 10 5 3 20

EPS 11.9 11.9 11.9 11.9 11.9 11.9

chi/eV 3.8 3.7 3.7 3.75 4 3.8

Eg/eV 1.8 1.92 2.03 1.91 1.55 1.8

Eopt/eV 1.77 1.87 2 1.88 1.52 1.77

Nc/cm−3 2.5× 1020 2.5× 1020 2.8× 1019 2.8× 1019 2.5× 1020 2.5× 1020

Nv/cm−3 2.5× 1020 2.5× 1020 1.04× 1019 1.04× 1019 2.5× 1020 2.5× 1020

ND/cm−3 1× 1019

NA/cm−3 3× 1019 3× 1019 3× 1019 1× 1016

µn/cm2·V−1·s−1 20 10 2 2 5.7 20

µp/cm2·V−1·s−1 2 1 0.2 0.2 0.57 2

d(S e/Sh)/cm2 1× 10−15/ 1× 10−15/ 1× 10−15/ 1× 10−15/ 1× 10−13/ 1× 10−15/

1× 10−17 1× 10−17 1× 10−17 1× 10−17 1× 10−14 1× 10−17

a(S e/Sh)/cm2 1× 10−17/ 1× 10−17/ 1× 10−17/ 1× 10−17/ 1× 10−14/ 1× 10−17/

1× 10−15 1× 10−15 1× 10−15 1× 10−15 1× 10−13 1× 10−15

GDO/cm−3·eV−1 1× 1021 1× 1021 2× 1020 2× 1020 8.56× 1019 1× 1021

GAO/cm−3·eV−1 1× 1021 1× 1021 2× 1020 2× 1020 1.42× 1020 1× 1021

EA/ED/eV 0.06/0.03 0.1/0.05 0.02/001 0.02/001 0.06/0.03 0.06/0.03

NG/cm−3 4× 1018 3× 1018 1× 1017 1× 1016 3× 1017 4× 1018

注: x为本征层厚度; EPS为介电常数; chi为电子亲和能; Eg为禁带宽度; Eopt为光学带隙; Nc为导带有效态密度;
Nv为价带有效态密度; ND为施主浓度; NA为受主浓度; µn为电子迁移率; µp为空穴迁移率; d(S e/Sh)为类施主带

尾缺陷态电子/空穴俘获截面; a(S e/Sh) 为类受主带尾缺陷态电子/空穴俘获截面; GDO为类施主带尾缺陷态密度;
GAO为类受主带尾缺陷态密度; EA/ED为类施主/类受主带尾特征能量; NG为间隙态缺陷密度
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图 2 有、无渐变带隙 a-SiGe : H薄膜太阳能电池转换效
率和量子效率曲线 (a) 转换效率随本征层厚度变化曲线
图; (b) 量子效率图

表 2 d为 200 nm时有、无渐变带隙 a-SiGe : H
薄膜太阳能模拟结果

模型 Isc/mA·cm−2 FF Voc/V Eff/%

(1) 15.160 0.719 0.747 8.144

(2) 13.166 0.798 0.830 8.715

此外本文所用的模型为带隙递增模型, 能带结
构如图 3 (b) 所示. 从图中可以得出, 模型 (2) 中价
带带阶的存在阻碍了空穴的倒流, 即形成空穴的背

散射, 因此也提高了电极对空穴的收集, 此分析结
果与 Yun等 [7]的实验结果相符.
表 3 有、无渐变带隙 a-SiGe : H薄膜太阳能电池模拟结果

电池能带结构 Isc/mA·cm−2 FF Voc/V Eff/%

非渐变带隙 14.944 0.426 0.732 4.659

渐变带隙 16.097 0.659 0.786 8.336

3.2 不同材料窗口层的模拟

根据以上的模拟结果, 取 Eg为 1.55 eV, d为
150 nm的非渐变带隙a-SiGe : H太阳能电池作为
比较的主体, 分别模拟了以a-Si : H, a-SiC : H, nc-
Si : H为窗口层的a-SiGe : H薄膜太阳能电池 (如
图 4中的插图所示). 对于nc-Si : H的光学吸收系
数采用加权平均算法, 两相结构材料的吸收系数可
表示为 [14]

α = αcf + αa(1− f), (2)

式中 aa 和 ac 是典型的非晶硅和单晶硅的吸收系

数, f为晶化率, nc-Si : H的参数取自文献 [15], αa

和αc的数据分别取自AMPS-1D 官网 [16], 根据三
种不同窗口层材料的B 值及Tauc公式可以计算出
各个波长下的吸收系数, 如图 4所示. 从图中可以
看出a-Si : H材料在可见光范围内的吸收系数比其
他两种材料高.
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图 3 a-SiGe : H薄膜太阳能电池载流子复合率及能带图 (a) 有、无渐变带隙电池本征层载流子复合; (b) 渐变带
隙电池能带图
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图 4 不同窗口层吸收系数随波长变化, 插图为电池结构
示意图

不同窗口层电池的 I-V 曲线如图 5 (b) 所示.
从图中可以看出以nc-Si : H 为窗口层的电池 Isc

(15.164 mA/cm2) 和Eff (8.752%)明显地高于以a-
Si : H为窗口层的电池 (Isc = 14.333 mA/cm2;
Eff = 8.169%)和以 a-SiC : H为窗口层的电池

(Isc = 14.828 mA/cm2; Eff = 8.428%). 作为窗
口层, 需要有较高的电导率和较低的光学吸收
系数, 且在长时间光照下能保持稳定 [17]. Chang
等 [18]指出, 由于a-Si : H薄膜的光学吸收系数比
较高, 且存在光致衰退效应, 因此不适合于做窗口
层. 对于a-SiC : H来说, 虽然其高带隙可以使得
光学吸收系数较小、Voc 较高, 但其电导率不高, 且
C原子有可能扩散进入本征层, 使得本征层的质量
下降, 从而限制了太阳能电池Eff的进一步提高, 甚
至会加速光致衰退效应 [19]. 而nc-Si : H有较高的
电导率和在可见光范围内高透过率的优势 [20], 且
本身nc-Si : H窗口层对本征层没有杂质原子扩散
作用, 因此nc-Si : H更适合作为硅基薄膜太阳能电
池的窗口层. 为了使得窗口层的光吸收降低, 一般
p-nc-Si : H的厚度都控制在 20 nm以下 [21]. 上述
的分析结果与本模拟所设置的吸收系数 (图 4 )很
好地符合, 从而验证了模型的可靠性.
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图 5 a-SiGe : H薄膜太阳能电池能带及 I-V 曲线 (a) 以 nc-Si : H为窗口层的电池能带; (b) 不同窗口层电池的
I-V 曲线

图 5 (a)是以nc-Si : H为窗口层的电池能带图.
从图中可以得出nc-Si : H的费米能级已经进入价
带, 而相同掺杂浓度下其他两种窗口层费米能级都
没有进入价带 (这里未列出), 说明在适当的掺杂浓
度下nc-Si : H窗口层的导电率比另外两个高, 更有
利于载流子的收集. 其次由于费米能级进入价带,
使得电池的内建电势Vb增大, 又由于在p/i界面导

带的电子背散射比其他两种窗口层强, 使得氧化铟
锡 (ITO)/p界面复合减小, 从而导致电池的各项性
能都提高 [22]. 同时 Chen等 [23]根据平带分析指出

当在一定范围内 ITO的功函数越高时, 电池的性能
越好. 因为当 ITO的功函数较高时, 在 ITO/p接触
处的电场降低, 更有利于载流子的迁移, 同时 ITO
功函数升高有利于提高内建电场, 使电池性能得到
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提高 [24,25]. 本文在忽略界面态情况下根据金属与
p型半导体接触能带图 (图 6 )列出 (3)式和 (4) 式,
其中 qφps为金属端接触势垒, χ, Eg, Wm 分别为

半导体电子亲和能、禁带宽度及金属功函数. 根据
(3)式可以得出当φb0增大时, Wm相应地增大, 代
入 (4)式得出金属端的接触势垒降低. 因此当金属
功函数增加时, 更符合欧姆接触的要求.

qφps = χ+ Eg −Wm, (3)

φb0 = Wm − χ. (4)

本模拟结果都是建立在平带理论的基础上,
ITO功函数变化范围为 4.3—5.1 eV[26], φb0的值

高, 对 ITO的工艺要求也高. 根据上文分析, 我们
认为nc-Si : H性能提高还有另一方面的原因, 即
较低的接触势垒. 因此我们认为较高的电导率、较
大的内建电势、较强的电子背散射及较低的接触势

垒是使以nc-Si : H为窗口层的电池Eff提高的主要

原因.
最后将nc-Si : H材料窗口层应用于渐变带隙

a-SiGe : H薄膜太阳能电池, 从模拟结果 (Isc =

14.265 mA/cm2; Eff = 9.183%; FF = 0.787;
Voc = 0.818 V) 可以看出电池Eff提高了0.468%.

qVD/Ws֓Wm

qΦps

Φb0

χ

E0

Wm

EF

Ev

Ec

图 6 ITO与 p型半导体接触时的能带

3.3 p/i界面缓冲层对电池效率的影响

在模拟实际p/i界面时, 需要考虑界面态的影
响. 因此在无缓冲层的渐变带隙电池的p/i界面
插入一层 3 nm厚的高缺陷态的本征a-SiGe : H 层
来代替界面, 而插入缓冲层的电池假设缓冲层为
5 nm的轻掺杂、低缺陷态的p’-nc-Si : H, 其参数取
自文献 [15]. 有、无缓冲层的a-SiGe : H薄膜太阳能
电池结构如图 7所示.

模拟结果如表 4和图 8所示. 从表中可以得出
优化后太阳能电池的各项性能参数都比优化前有

所提高, 其中Eff 提高了0.389%.

250 nm250 nm

图 7 a-SiGe : H薄膜太阳能电池结构 (a) 有缓冲层;
(b) 无缓冲层

表 4 有、无缓冲层 a-SiGe : H薄膜太阳能电池模拟结果

电池结构 Isc/mA·cm−2 FF Voc/V Eff/%

有缓冲层 14.181 0.786 0.817 9.104

无缓冲层 13.727 0.782 0.812 8.715

从图 8 (a)中可以看出, 在窗口层与本征层之
间由于能带补偿作用, 使得在价带的p/i界面处形
成一个小势垒∆Ev阻碍了空穴的迁移, 根据 (5)
和 (6)式, 可粗略计算出 ∆Ec 与 ∆Ev 约分别为

300 meV和 180 meV. 当插入缓冲层后其p/i界面
处能带如图 8 (b)所示. 从图中可以看出价带补偿
作用被削弱, 经计算可得出 ∆Ec与 ∆Ev分别约为

250 meV 和110 meV, 当空穴到达p/i界面时, 由于
缓冲层的引入, 使得空穴在p/i界面受到的势垒降
低, 使得空穴更容易迁移.

∆Ec = χ1 − χ2, (5)

∆Ev = Eg2 − Eg1 −∆Ec. (6)

为了了解p/i界面载流子迁移的具体情况, 我
们还对p/i界面处的电场、载流子俘获率和空穴寿
命进行分析, 如图 9和图 10所示. 从图 9 (a)中可以
得出, 在没有缓冲层的电池p/i界面, 由于存在大
量的缺陷, 且由于能带补偿势垒的存在, 在界面处
俘获了大量的载流子 [27], 使得p/i界面处的电场增
强. 加入缓冲层后p/i界面处的缺陷态减小, 且能
带补偿作用被减弱, 使得空穴更容易迁移到p区被
收集, 因此p/i界面的空穴俘获率减小, 使得电场
明显减弱. 图 9 (b) 为空穴在p/i界面处的寿命图,
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从图中可以得出, 在无缓冲层情况下, 空穴的寿命
较短, 约为 5 × 10−4 s, 因此空穴在p/i界面被俘获
的概率较大, 而插入缓冲层之后, 空穴的寿命约为
3.8 × 10−3 s, 寿命明显比没有缓冲层的长, 因此空
穴被p/i界面俘获的概率减小.
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图 8 渐变带隙 a-SiGe : H薄膜太阳能电池 p/i 界面能
带模拟 (a) 无缓冲层 p/i界面能带; (b) 有缓冲层 p/i 界
面能带
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图 9 有、无缓冲层 a-SiGe : H薄膜太阳能电池 p/i界
面电场强度和空穴寿命模拟曲线 (a) p/i界面电场强度;
(b) p/i 界面空穴寿命

从图 10 (a) 中可以看出, 缓冲层的引入对p/i
界面电子俘获率没有太大的影响, 而图 10 (b) 显示
缓冲层对空穴俘获率的影响较大. 在引入缓冲层之
前, 空穴的俘获率约为 4 × 1018 cm−3, 而引入缓冲
层后空穴的俘获率约为2.5× 1018 cm−3, 因此缓冲
层的引入减小了p/i界面空穴的被俘获的概率, 更
有利于空穴越过p/i界面到达电极.
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图 10 有、无缓冲层 a-SiGe : H薄膜太阳能电池 p/i界
面载流子俘获率 (a) p/i界面电子俘获; (b) p/i界面空
穴俘获

4 结 论

1) 采用能带工程技术对a-SiGe : H薄膜太阳
能电池进行优化设计, 得出渐变带隙结构电池由于
较高的开路电压和较好的填充因子, 使得转换效率
比非渐变带隙结构电池提高了0.477%.

2) 分析了理想情况下a-Si : H, a-SiC : H, nc-
Si : H三种不同材料的窗口层对电池性能的影响,
得出以nc-Si : H为窗口层的电池由于较高的电导
率、较大的内建电势、较强的电子背散射以及较低

的前电极接触势垒, 使得效率最高.
3) 在渐变带隙电池p/i界面引入nc-Si : H材

料缓冲层使得能带补偿作用得到释放, 减少了p/i
界面对空穴的俘获, 降低了p/i界面的电场强度, 同
时降低了表面的缺陷态密度, 得到优化后渐变带隙
电池转换效率为9.104%.
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Abstract
The simulation program AMPS-1D (analysis of microelectronic and photonic structures) employed to simulate and

compare the performances of hydrogenated amorphous silicon germanium (a-SiGe : H) thin film solar cell with and
without band gap grading at a radiation of AM1.5G (100 mW/cm2) and room temperature by introducing energy band
engineering. The simulation results show that the efficiency of the solar cell with band gap grading is 0.477% higher than
that without band gap grading due to the higher open circuit voltage (Voc) and better fill factor (FF ). Subsequently,
a-SiGe : H thin film solar cells with three different window layers such as hydrogenated amorphous silicon (a-Si : H),
hydrogenated amorphous silicon carbide (a-SiC : H) and hydrogenated nanocrystalline silicon (nc-Si : H) are simulated,
respectively. The numeric calculation results indicate that the fermi level EF of the a-SiGe : H thin film solar cell crosses
the valence band when nc-Si : H window layer is employed in the simulation. This will improve the conductivity and the
open circuit voltage of the solar cell. In addition, the electric field at front contact interface is reduced due to the lower
contact barrier height. This may be more beneficial to the carrier collection by front contact. On the other hand, thanks
to the wider band-gap difference between the window layer and the intrinsic layer, a potential barrier is built at the
valence-band p/i interface due to the band offset. This will hinder the hole migration and collection. Thus, an nc-Si : H
buffer layer, which can relax the valence-band offset and be more beneficial to the carrier migration and collection, is
introduced at p/i interface. Finally, the optimum conversion efficiency of the a-SiGe : H thin film solar cell with graded
band gap is achieved to be 9.104%.

Keywords: a-SiGe : H thin film, solar cell, band gap grading, band offset
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