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硅锗量子阱结构在硅异质结太阳电池中应用的

数值模拟∗
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( 2016年 3月 9日收到; 2016年 4月 5日收到修改稿 )

利用半导体工艺和器件仿真软件 silvaco TCAD (Technology Computer Aided Design), 模拟研究了采用
硅/硅锗合金 (silicon/silicon germanium alloy, Si/Si1−xGex)量子阱结构作为吸收层的薄膜晶体硅异质结太
阳电池各项性能. 模拟结果显示, 长波波段光学吸收随锗含量的增加而增加, 而开路电压则因 Si1−xGex层
带隙的降低而下降. 锗含量为 0.25时, 短路电流密度的增加补偿了开路电压的衰减, 效率提升 0.2%. 氢化非
晶硅/晶体硅 (a-Si:H/c-Si)界面空穴密度以及 Si1−xGex量子阱的体空穴载流子浓度制约着空穴费米能级的
位置, 进而影响到开路电压的大小. 随着锗含量增加, a-Si:H/c-Si 界面缺陷对开压的影响降低, Si1−xGex量
子阱的体缺陷对开压的影响则相应增加. 高效率含 Si1−xGex量子阱结构的硅异质结太阳电池的制备需要
a-Si:H/c-Si界面缺陷的良好钝化以及高质量Si1−xGex量子阱的生长.

关键词: Si/Si1−xGex量子阱, 异质结太阳电池, 界面复合, a-Si:H/c-Si
PACS: 88.40.hj, 88.40.jj, 88.40.H–, 61.72.uf DOI: 10.7498/aps.65.138801

1 引 言

薄膜晶体硅异质结 (heterojunction with in-
trinsic thin layer, HIT)太阳电池因其开路电压
高、制备工艺温度低和晶体硅 (crystalline silicon,
简记为 c-Si)可薄型化趋向耗材少 [1]等优点而受

到广泛关注. 然而, 光入射面的透明导电氧化物
(transparent conducting oxides, TCO)和氢化非晶
硅 (hydrogenated amorphous silicon, a-Si:H)薄膜
钝化层引起的光损耗可能造成太阳电池的短路电

流密度偏低. 此外, 开路电压对 a-Si:H/c-Si界面缺
陷密度非常敏感. 相关研究指出, 当 a-Si:H/c-Si界
面缺陷密度大于 1 × 1011 cm−2时, 开路电压显著
降低 [2]. 不同的研究组为HIT太阳电池的理论分
析 [3,4]、结构设计 [5−7]、性能优化做出了重要贡献,

其中松下公司通过选材以及工艺改进实现了高效

的界面钝化和金属栅线优化, 降低了电阻损耗与
光学损耗, 在晶体硅厚度为 98 µm的晶体硅上制备
出短路电流密度 39.5 mA/cm2、开路电压 750 mV、
转换效率为 24.7%的高效HIT太阳电池 [8]; 之后通
过将背接触结构与HIT太阳电池相结合, 去除了光
入射面金属栅线、窗口层铟锡氧化物 (indium tin
oxides, ITO)半导体透明导电膜以及 a-Si:H薄膜的
光学损耗, 将电池的效率提升到了 25.6% [9]. 目前,
HIT太阳电池的主要研究方向集中于界面钝化、串
联电阻减小、光学匹配以及对载流子输运机制的

研究.
另一方面, 低维尺寸结构如量子阱和量子线、

量子点结构因具备量子尺寸限制效应而具有能带

可调性、高迁移率和高吸收率等优点 [10], 从而被广
泛应用于发光器件 [11]与太阳电池 [12,13] 的设计中.
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Conibeer等 [14]指出, 通过对富硅层与晶体硅交替
生长形成的量子点阵列进行工艺调节, 有利于实现
最佳光学匹配, 从而获得高短路电流的全硅型多结
太阳电池. Luque和Marti [15]经过理论分析指明,
量子点阵列中间带结构的形成有利于提高对长波

段光子的利用率, 从而提高短路电流. Si/Ge量子
阱、量子点结构常常被嵌入p-i-n型硅电池的本征
区 [16], 实验证明在 1100—1500 nm波段的光学吸
收显著增强 [17]. 然而, 由于量子阱和量子点中的热
辐射复合效应 [18]、载流子热抽取 [19]以及阵列的不

规则性 [20], 开路电压常常被降低.
Si/Ge层形成的量子阱结构有利于HIT太阳

电池的光学吸收, 然而开路电压会大幅度下降, 不
利于转换效率的提升; 而将Si1−xGex层代替Ge层,
可以通过调节锗组分x, 调控短路电流密度的增
加且抑制开压的降低, 以便实现电学性能的优化.
高质量、低缺陷Si/Si1−xGex异质结外延层与量子
阱的生长可以通过超高真空化学气相沉积法实

现 [21,22], 锗组分和薄膜厚度可以通过调控生长温
度、气压和源气体流量比等精确调节.

本文主要利用半导体工艺和器件仿真软件

silvaco TCAD (Technology Computer Aided De-
sign)通过数值模拟分析与讨论了锗组分对HIT
太阳电池性能的影响, 其中包括锗组分对融入
Si/Si1−xGex量子阱的HIT太阳电池外量子效率以
及开路电压、转换效率的影响; 不同锗组分时电池
电学性能对a-Si:H/c-Si界面缺陷、Si1−xGex量子阱
体复合的敏感性. 研究结果对于HIT短路电流的
提升、电学性能改善以及载流子输运机制的研究具

有一定的物理意义.

2 物理模型与参数

本 文 采 用 的HIT太 阳 电 池 参 考 结 构
如 图 1 (a)所 示, 为 ITO/a-Si:H(p)/a-Si:H(i)/c-
Si(n)/a-Si:H(i)/a-Si:H(n+)/Ag型结构. 模型用厚
度 1 nm含有高斯分布界面缺陷的 c-Si层来模拟
a-Si:H/c-Si界面层, c-Si的厚度设为 100 µm. 模拟
中采用的复合模型包括间接复合、热辐射复合以

及俄歇复合模型, 光学传输模型则为计入干涉效
应的光学传输矩阵模型. 通过利用 silvaco TCAD
软件求解载流子分布、能带结构以及电流密度

分布. 为了高精准辨识Si/Si1−xGex量子阱表面

吸收层对器件数值模拟的影响, c-Si表面结构并
没有经过任何制绒处理, 结果仅代表抛光面的晶
体硅HIT太阳电池. 模拟中采用的电学参数如
表 1所列.

80 mm ITO

(a) (b)

5 mm a-Si:H(p)

5 mm a-Si:H(i)

5 nm a-Si:H(n)

11 layers Si/Su֓xGex QWs

10 nm Ag

100 mm c-Si(n)

5 nm a-Si:H(i)

80 mm ITO

5 mm a-Si:H(p)

5 mm a-Si:H(i)

5 nm a-Si:H(n)

10 nm Ag

100 mm c-Si(n)

5 nm a-Si:H(i)

图 1 (网刊彩色)模拟采用的太阳电池结构示意图
(a) HIT; (b) HIT-QW
Fig. 1. (color online) Structure of solar cells utilized
in the simulation: (a) HIT; (b) HIT-QW.
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图 2 (网刊彩色)不同锗组分 Si1−xGex的n与 k (a) n;
(b) k

Fig. 2. (color online) n and k of Si1−xGex layer with
different germanium fraction: (a) n; (b) k.

含 Si1−xGex量子阱结构的硅异质结 (HIT-
QW)太阳电池结构示意图如图 1 (b)所示, 其
中 Si1−xGex层置于晶体硅衬底的入光面一侧,
Si1−xGex层以及Si1−xGex层间的间隔厚度均为
5 nm. 默认的量子阱层数为 11层, 以便尽可能减
小晶格失配的影响. 量子阱的量子尺寸效应由
一维抛物型量子阱模型模拟; Si1−xGex层的导带、

138801-2

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 13 (2016) 138801

价带有效态密度、能带带隙、介电常数以及迁移

率采用 silvaco TCAD默认的Si1−xGex模型计算;
Si1−xGex薄膜的折射率n以及消光系数 k由有效

介质理论计算而得, 300 nm到1600 nm波段的n与

k如图 2所示.

表 1 模拟HIT采用的电学参数
Table 1. Electrical parameters utilized in the simulation of HIT solar cells.

电学参数 a-Si:H(p) a-Si:H(i) c-Si(n) a-Si:H(n+)

厚度/ nm 5 5 1.0× 105 5

介电常数 11.9 11.9 11.9 11.9

电子亲和能/eV 3.8 3.8 4.05 3.8

带隙/eV 1.74 1.74 1.12 1.74

导带有效态密度/cm−3 1.0× 1020 1.0× 1020 2.84× 1019 1.0× 1020

价带有效态密度/cm−3 1.0× 1020 1.0× 1020 2.68× 1019 1.0× 1020

电子迁移率/cm2·V−1·s−1 5 20 1111 10

空穴/cm2·V−1·s−1 1 2 421.6 1

受主掺杂/cm−3 1.0× 1019 0 0 0

施主掺杂/cm−3 0 0 1.5× 1016 1.0× 1019

带尾态态密度/cm−3·eV−1 2.0× 1021 2.0× 1021 2.0× 1021

高斯态态密度/cm−3 1.0× 1017 1.0× 1016 8.0× 1017

3 模拟结果与分析

3.1 理想结果

为了获得理想情况下的模拟结果, 首先忽略
界面缺陷以及Si1−xGex薄膜中体缺陷的影响, 理
想情况下HIT-QW电池不同锗组分的外量子效率
(EQE)以及电流密度 -电压 (J-V )曲线如图 3所示,
HIT-QW电池电学性能以及相应的Si1−xGex带隙
如表 2所列. 其中, x = 0对应于纯硅型电池, 相关
结果与HIT电学性能以及光学性能结果相同, 而
x = 1对应于锗量子阱型电池. 如图 2中所示, 随
着锗组分的增加, Si1−xGex薄膜的消光系数增加,
因此图 3所示的HIT-QW电池长波波段外量子效
率显著增加, 少数载流子产生率增加, 短路电流
密度提升; 另一方面, 由于锗组分的增加将使得
Si1−xGex从硅向锗过渡, 故其带隙减小, 如表 2所
列. 在x = 0过渡到x = 0.25时, Si1−xGex带隙从
1.08 eV变为 0.94 eV, Si1−xGex量子阱中热辐射复
合效应不明显,开路电压从749 mV下降为733 mV,
开压下降远远小于Si1−xGex的带隙降; 而x > 0.5
时, Si1−xGex带隙进一步降低, 此时Si1−xGex量子
阱中热辐射复合以及俄歇复合占主导, 开压下降
较为明显, 开压降近似于Si1−xGex带隙降. 当x从

0.75过渡到 1时, 带隙并没有发生变化, 而其他参

数如价带有效态密度的影响使得空穴费米能级靠

近价带, 从而使开路电压略有提升.
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图 3 (网刊彩色) HIT-QW电池不同锗组分的EQE以
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Fig. 3. (color online) EQE and J-V curves of HIT-
QW solar cells with different germanium fractions:
(a) EQE; (b) J-V .
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表 2 Si1−xGex带隙及HIT-QW电池电学性能
Table 2. Energy bandgap of Si1−xGex and electrical
performance of HIT-QW solar cells.

x Eg Jsc/mA·cm−2 Voc/mV FF/% η/%

0.00 1.08 34.3 749 83.8 21.5

0.25 0.94 34.8 733 85.0 21.7

0.50 0.78 35.4 603 84.9 18.1

0.75 0.67 35.8 503 82.5 14.9

1.00 0.67 36.2 516 83.5 15.6

理论上, HIT电池的电流由光生电流、肖克利
扩散电流、耗尽区复合电流以及界面复合电流主

导 [23−25],故HIT电池的J-V 特性可以用下式表示:

J = JL − Jdiff

[
exp

(
qV

nkT

)
− 1

]
− JR

[
exp

(
qV

2nkT

)
− 1

]
− Joe

[
exp

(
qV

nkT

)
− 1

]
, (1)

其中, JL, Jdiff, JR 以及Joe分别为光生电流密度,
肖克利扩散暗态反向饱和电流密度、耗尽区复合暗

态反向饱和电流密度和界面复合暗态反向饱和电

流密度; q, n, k, T和V 分别对应于电子电荷、二极

管因子、玻尔兹曼常数、开尔文温度以及外加偏压.
(1)式中, Jdiff以及JR可以表示如下:

Jdiff =
qDppn0

Lp
= q

√
Dp
τp

n2
i

Nd
, (2)

JR =
qWni

2τp
, (3)

其中, Dp, pn0, Lp, Nd, τp和W分别为空穴扩散因

子、平衡条件下的晶体硅的空穴浓度、空穴扩散长

度、施主掺杂、空穴载流子寿命以及耗尽区宽度. 高
偏压情况下, 暗态电流载流子输运以肖克利扩散为
主, 故在光照条件下, 开压由下式给出:

Voc =
nkT

q
ln
(
1 +

Jsc
J0

)
=

nkT

q
ln
(
1 +

Jsc

q

√
Dp
τp

n2
i

Nd

)

≈n ·
EgSi
q

− nkT

q
ln
(
qNcSiNvSi
JscNd

·

√
Dp
τp

)
, (4)

其中, EgSi, NcSi以及NvSi分别是晶体硅带隙、导带

以及价带有效态密度. 而当量子阱中热辐射复合占
主导时, 相应的开压为

Voc =
2nkT

q
ln
(
1 +

Jsc
J0

)
=

2nkT

q
ln
(
1 +

Jsc
qWni

2τ∗p

)

≈ n ·
EgGe
q

− 2nkT

q
ln
(
qW

√
NcGeNvGe
2τ∗pJsc

)
, (5)

其中, EgGe, NcGe以及NvGe分别是Si1−xGex带隙、
导带以及价带有效态密度. τ∗p为势垒区量子阱中

载流子寿命. 在x = 0与x = 0.25时, JR ≪ Jdiff,
开压由 (4)式给出, 进一步的计算说明, 此时JR引

起的开压降为
nkT

q

JR√
JLJdiff

, 相对于初始开压很

小; 而当x = 0.5, 0.75和 1时, 由 (5)式知开压降与
带隙降几乎相等, 模拟结果与理论推导结果相似.

3.2 界面缺陷与Si1−xGex体复合影响

图 4为开路条件下HIT-QW电池的空穴载
流子分布以及能带结构图. 随着锗组分的增

加, Si1−xGex量子阱价带势阱深度增加, 陷入
Si1−xGex量子阱的空穴数目增加; 另一方面, a-
Si:H/c-Si界面空穴密度随之降低. 在x = 0和 0.25
时, 界面空穴密度远远大于Si1−xGex量子阱中的
空穴浓度, 故此时空穴费米能级主要由 a-Si:H/c-Si
界面空穴密度决定, a-Si:H/c-Si界面带接无变化;
而在x = 0.5, 0.75和 1时, 界面空穴密度进一步
降低至小于量子阱中的空穴浓度, 此时空穴费米
能级由陷入Si1−xGex量子阱的空穴浓度决定, a-
Si:H/c-Si界面带接向空穴费米能级偏移方向弯曲.

a-Si:H/c-Si界面空穴密度与Si1−xGex量子阱
的空穴浓度影响与制约着空穴费米能级, 从而对
开路电压具有重要作用, 而a-Si:H/c-Si界面缺陷以
及Si1−xGex量子阱的体缺陷会对附近的空穴产生
明显的复合作用, 从而影响到开路电压. 图 5 (a)所
示为界面缺陷密度Nss对电池开路电压的影响. 在
x = 0与x = 0.25 时, 界面缺陷密度对开路电压具
有明显的作用, 在Nss小于 1 × 1010 cm−2时, 复合
不明显, 开压几乎不变; 当Nss = 1×1011 cm−2时,
此时暗态饱和电流仍然由肖克利扩散主导, 开压分
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别下降 16 mV和 7 mV; 在Nss = 1×1012 cm−2时,
暗态饱和电流由界面复合电流主导, 此时二者相
近. 而当x = 0.5, 0.75, 1时, 由于暗态饱和电流由
Si1−xGex量子阱热辐射复合主导, 故几乎不受界面
缺陷影响.
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图 4 (网刊彩色)开路条件下HIT-QW电池的空穴载流
子分布以及能带结构图 (a)空穴载流子分布; (b)能带结
构图

Fig. 4. (color online) Hole distribution and related en-
ergy band distribution of HIT-QW solar cells at open
circuit condition: (a) Hole distribution; (b) energy
band distribution.

图 5 (b)所示为Si1−xGex量子阱中载流子寿命
τ∗p对开路电压的影响, 载流子寿命的降低对应于
体复合的增加. 在x = 0时, 由图 4 (a)知Si1−xGex
量子阱空穴载流子浓度为 1016 cm−3量级, 远远
低于 a-Si:H/c-Si界面空穴密度 (1019 cm−3量级),
Si1−xGex量子阱体复合作用微弱, 载流子寿命对开
压近乎无影响; 而在x = 0.25—1时, Si1−xGex量
子阱中空穴载流子密度为 1018—1019 cm−3量级,
体复合效应显著. 在载流子寿命大于5 × 10−5 s时,
体复合作用微弱, 开压近乎不变; 而在载流子寿命
小于 5 × 10−5 s时, 随着载流子寿命的进一步降低,

Si1−xGex量子阱中复合增加, 空穴严重复合, 空穴
费米能级远离价带, 开路电压迅速下降.
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图 5 (网刊彩色) a-Si:H/c-Si界面缺陷密度Nss 及

Si1−xGex 量子阱载流子寿命 τ∗p 对HIT-QW电池开路电
压的影响 (a) a-Si:H/c-Si界面缺陷密度; (b) Si1−xGex
量子阱载流子寿命

Fig. 5. (color online) Voc of HIT-QWsolar cells with
interface defects density Nss at a-Si:H/c-Si interface
and lifetime of carriers τ∗p of Si1−xGex quantum wells:
(a) Interface defects density at a-Si:H/c-Si interface;
(b) lifetime of carriers of Si1−xGex quantum wells.

4 结 论

本文模拟了Si/Si1−xGex量子阱作为表面吸收
层置于HIT太阳电池晶体硅入光侧, 该结构可以有
效提高长波波段的光学吸收, 而随着锗含量x的增

加, Si1−xGex带隙减小, 量子阱中热辐射复合与俄
歇复合作用明显, 电池开路电压下降.

a-Si:H/c-Si界面空穴密度与Si1−xGex量子阱
的体空穴浓度影响与制约着空穴费米能级, 而 a-
Si:H/c-Si界面缺陷以及Si1−xGex量子阱的体缺陷
会使附近的空穴产生明显的复合, 从而影响到开路
电压. 随着 a-Si:H/c-Si界面缺陷密度的增加, 锗含
量分别为 0与 0.25时量子阱电池开压下降明显, 而
在锗含量分别为 0.5, 0.75和 1时, 界面缺陷影响弱
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于Si1−xGex体复合影响; 随着Si1−xGex量子阱体
寿命的降低, 量子阱中复合效应增强. 锗含量为 0
时, 界面输运占主导, 开压几乎不受影响; 而在锗含
量增加时,量子阱中复合效应增强,开压降低. 当锗
含量为0.25时, a-Si:H/c-Si界面缺陷以及Si1−xGex
量子阱的体缺陷均会对开压有影响. 在晶体硅表面
没有陷光绒面的情况下, 太阳电池的短路电流密度
为34.8 mA/cm2, 开路电压为 733 mV, 转换效率为
21.7%, 短路电流密度的增加有效平衡了开压的损
失, 效率提升0.2个百分点, 该量子阱结构可以作为
下一步量子阱电池模拟优化、量子点电池模拟对比

以及实验工艺的参考结构.
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Abstract
Heterojunction with intrinsic thin-layer (HIT) solar cells attract attention due to their high open circuit voltage

and stable performance. However, short circuit current density is difficult to improve due to light losses of transparent
conductive oxide and hydrogenated amorphous silicon passivation (a-Si:H) layer and low absorption coefficient of crys-
talline silicon (c-Si). Silicon germanium alloy (Si/Si1−xGex) quantum wells and quantum dots are capable of improving
low light utilization by strong optical absorption in the infrared region. In this article, opto-electrical performances of
the HIT solar cells integrated with Si/Si1−xGex quantum wells (HIT-QW) as a surface absorber are investigated by
numerical simulation with Technology Computer Aided Design (TCAD). The influences of germanium content on the
electrical performances of HIT solar cells with long carrier lifetimes of Si1−xGex layers (τ∗

p ) and defect-free a-Si:H/c-
Si interface are investigated at first. The simulation results indicate that optical utilization in the infrared region is
enhanced with the increase of germanium fraction, while open circuit voltage degrades due to the decreasing of the en-
ergy band gap of Si1−xGex, radiative recombination and auger recombination mechanism in the Si/Si1−xGex quantum
wells. And the conversion efficiency reaches a maximum value at a germanium fraction of 0.25 then drops distinctly.
When the germanium fraction increases from 0 to 0.25, the short circuit current density increases from 34.3 mA/cm2

to 34.8 mA/cm2, while the open circuit voltage declines from 749 mV to 733 mV. Hence, the conversion efficiency in-
creases from 21.5% to 21.7% due to the fact that the enhancement of short circuit current density compensates for the
reduction of open circuit voltage. When the germanium content increases to more than 50%, a serious open circuit
voltage loss of more than 130 mV associated with the energy band gap loss of Si1−xGex arises in the HIT-QW solar
cells, which indicates that the dominating carrier transport mechanism changes from shockley diffusion to recombination
in the Si/Si1−xGex quantum wells. Subsequently, the influences of interface defects at a-Si:H/c-Si interface and bulk
recombination centers in the Si/Si1−xGex quantum wells are discussed. Both interface holes at a-Si:H/c-Si interface and
bulk holes in Si1−xGex quantum wells can be recombined through the interface defects at a-Si:H/c-Si interface and bulk
recombination centers in the Si/Si1−xGex quantum wells, respectively, which restricts the position of hole fermi level
in the open circuit condition. When the germanium fraction increases, the influence of interface defects at a-Si:H/c-Si
interface becomes weak on the degradation of open circuit voltage compared with the significant influence of the bulk
trap centers. Moreover, τ∗

p of longer than 5 × 10−5 s is necessary for the retention of electrical performance of HIT-QW
solar cells by the simulation. Based on this research, high-efficiency HIT solar cells can be achieved by incorporating
high-quality Si/Si0.75Ge0.25 quantum wells, which also requires the impactful passivation of a-Si:H/c-Si interface.

Keywords: Si/Si1−xGex quantum wells, heterojunction with intrinsic thin-layer solar cell, interface
recombination, a-Si:H/c-Si
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