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Si 衬底 Cu2ZnSnS4 太阳能电池的数值分析*

刘辉城    许佳雄†    林俊辉

(广东工业大学材料与能源学院, 广州　510006)

(2020 年 11 月 17日收到; 2021 年 1 月 7日收到修改稿)

在 Si衬底上制备的 Cu2ZnSnS4(CZTS)太阳能电池具有 CZTS与 Si衬底的晶格失配低的优点, 但目前其

转换效率仍较低. 本文采用异质结太阳能电池仿真软件 Afors-het对 Si衬底 CZTS太阳能电池进行数值计算.

对现有的 p-CZTS/n-Si太阳能电池的计算结果表明, 在该电池结构中 p-CZTS和 n-Si分别起窗口层和吸收层

的作用, 但 p-CZTS具有高光吸收系数, 使大部分入射光无法透过 p-CZTS层进而被 n-Si吸收, 限制了电池的

转换效率. 本文提出以 p-Si作为衬底的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池结构. 计算得到的 p-

CZTS/p-Si结构的暗态电流密度-电压 (J–V)特性曲线均为线性曲线 , 表明 p-CZTS与 p-Si为欧姆接触以及

p-Si作为 p-CZTS的背电极的可行性 . 进一步计算了 p-Si的厚度与掺杂浓度、p-CZTS的厚度与掺杂浓度对

n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池光伏特性的影响 , 在不考虑寄生串并联电阻效应和缺陷态

的理想情况下, 电池的最高转换效率为 28.41%. 本文计算结果表明, n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太

阳能电池可解决现有 p-CZTS/n-Si结构存在的问题, 是一种合适的 Si衬底 CZTS太阳能电池结构.

关键词：Cu2ZnSnS4, Si, 背电极, 光伏特性

PACS：88.40.H–, 88.40.hj, 88.40.fc, 73.40.Lq 　DOI: 10.7498/aps.70.20201936

 

1   引　言

近年来, 许多研究者专注于寻找适合制备太阳

能电池的光伏材料. 在众多的光伏材料中, 铜锌

锡硫 (Cu2ZnSnS4, CZTS)引起了学术界的极大兴

趣 [1,2]. CZTS薄膜具有与太阳光谱匹配的禁带宽

度 (1.4—1.5 eV)以及较高的光吸收系数 (> 1 ×

104 cm–1), 且其组成元素的来源非常丰富、价格低

廉 [3,4]. 根据报道, CZTS太阳能电池常用镀 Mo钠

钙玻璃作为衬底 [5−7]. 金属Mo作为背电极具有化学

性质稳定、耐高温、电导率高等优点. CZTS和Mo

的晶格常数 a 分别为 0.5427和 0.3150 nm, CZTS

和Mo之间的晶格失配产生界面态, 影响Mo背电

极对光生空穴的收集. 在 CZTS薄膜制备过程中,

由于硫扩散到Mo背电极发生硫化反应, 常在CZTS

与 Mo之间生成 MoS2 界面层 [8]. MoS2 的晶格常

数 a 为 0.3220 nm[9],  MoS2 界面层可减缓 CZTS

和Mo之间的晶格失配, 但 CZTS与MoS2 之间仍

存在一定的晶格失配. 因此, 有必要研究采用与

CZTS晶格失配度低的材料作为 CZTS的衬底 .

Si的晶格常数 a = 0.5430 nm[10], 与 CZTS的晶格

常数非常接近, 且 Si无毒, 在自然界中含量丰富,

具有良好的化学惰性及稳定性, 适合作为 CZTS

的衬底. 有文献报道在 n型 Si衬底上通过溅射 [11]、

热蒸发 [12]、脉冲激光 [13,14] 和溶液法 [15,16] 制备 p型

CZTS薄膜 , 构成 p-CZTS/n-Si结构的太阳能电

池, 但目前最高转换效率仅为 5.8%[16], 低于传统的

镀 Mo钠钙玻璃衬底 CZTS太阳能电池的最高转

换效率 12.6%[17].

本文采用数值仿真方法对 p-CZTS/n-Si太阳

能电池进行研究, 分析限制该太阳能电池光伏特性
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的因素. 针对 p-CZTS/n-Si结构存在的问题, 提出

采用 p型 Si(p-Si)作为 CZTS太阳能电池衬底的

新思路, 先计算 p-CZTS与 p-Si的电学接触特性,

分析 p-Si作为 p-CZTS的背电极可行性. 在此基

础上 , 对采用 p-Si为衬底的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池进行计算, 并揭示

该结构的优点. 

2   计算方法

本文使用德国亥姆霍兹柏林材料与能源中心

开发的异质结太阳能电池仿真软件 Afors-het[18]

对 p-CZTS/n-Si, p-CZTS/p-Si, n-ZnO:Al/i-ZnO/

n-CdS/p-CZTS/p-Si结构进行数值计算 . 图 1给

出各结构的示意图, 其中 p-CZTS/p-Si结构只对

不加光照的暗态条件进行计算. 表 1列出了各层材

料的物理参数取值, 其中 n-CdS和 p-CZTS的参

数取自文献 [19],  p-CZTS的光吸收系数取自文

献 [20], n-ZnO:Al, i-ZnO, n-Si和 p-Si参数取自软

件自带参数 . 光学模型选用 Lambert-Beer模型 ,

光照条件为功率密度 100 mW/cm2 的 AM1.5光谱.

数值计算过程主要求解以下方程: 

∂

∂x

(
εoεr
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∂x
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q

∂Efp

∂x
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方程 (1)为泊松方程, 方程 (2)和方程 (3)分

别为自由电子和空穴连续性方程, 方程 (4)和方程

(5)分别为电子和空穴电流密度方程. 式中 x 为半

导体表面到内部的距离, e0, er 分别为真空介电常

数和相对介电常数 , y 为静电势 , q 为电子电量 ,

Cn, Cp 分别为电子浓度和空穴浓度, ND, NA 分别

为施主杂质浓度和受主杂质浓度, Cdef 为缺陷浓

度, Jn, Jp 分别为电子电流密度和空穴电流密度,

Un, Up 分别为电子复合率和空穴复合率, G 为产

生率, t 为时间, µn, µp 分别为电子迁移率和空穴迁

移率, Efn, Efp 分别为电子准费米能级和空穴准费

米能级. 可得到各个结构在热平衡条件下的光生载

流子产生率分布图和能带图, 以及光照条件下的电

流密度-电压 (J–V)特性和光谱响应等. 

 

入射光

入射光

p-Si

p-Sin-Si
p-CZTS

p-CZTSp-CZTS
n-CdS

i-ZnO

n-ZnO:Al
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图 1    仿真结构示意图　(a) p-CZTS/n-Si; (b) p-CZTS/p-

Si; (c) n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si

Fig. 1. Diagrams  of  different  structures:  (a)  p-CZTS/n-Si;

(b) p-CZTS/p-Si; (c) n-ZnO:Al/i-ZnO/CdS/CZTS/p-Si. 

表 1    仿真参数取值
Table 1.    Simulated parameters.

参数 p-CZTS n-CdS i-ZnO n-ZnO p-Si n-Si

介电常数 10 10 9 9 11.9 11.9

电子亲和能/eV 3.8 4.2 4.6 4.6 4.05 4.05

禁带宽度/eV 1.53 2.4 3.3 3.3 1.12 1.12

导带有效密度/cm–3 2.2 × 1018 1.8 × 1019 2.2 × 1018 2.2 × 1018 3.32 × 1018 3.32 × 1018

价带有效密度/cm–3 1.8 × 1019 2.4 × 1018 1.8 × 1019 1.8 × 1019 1.44 × 1019 1.44 × 1019

电子迁移率/(cm2·V–1·s–1) 100 100 100 100 1450 1450

空穴迁移率/(cm2·V–1·s–1) 57.6 25 25 25 500 500

受主掺杂浓度/cm–3 变量 0 0 0 变量 0

施主掺杂浓度/cm–3 0 1 × 1017 1 × 105 1 × 1018 0 变量

缺陷浓度/cm–3 1 × 1012 6 × 1016 1 × 1017 1 × 1017 — —

电子俘获截面/cm2 4.13 × 10–14 1 × 10–17 1 × 10–12 1 × 10–12 — —

空穴俘获截面/cm2 4.13 × 10–11 1 × 10–13 1 × 10–15 1 × 10–15 — —

厚度/µm 变量 0.05 0.2 0.2 变量 变量
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3   计算结果与讨论
 

3.1    p-CZTS/n-Si 太阳能电池

建立 p-CZTS/n-Si太阳能电池结构模型进行

仿真计算. 图 2为 p-CZTS/n-Si太阳能电池的开

路电压 Voc、短路电流密度 Jsc、填充因子 FF 和转

换效率 h 随 n-Si的厚度 dn-Si 和掺杂浓度 Nn-Si, p-

CZTS的厚度 dp-CZTS 和掺杂浓度 Np-CZTS 的变化.

在图 2(a)中, n-Si厚度为 400 µm时填充因子和转

换效率达到最大值. 在 p-CZTS/n-Si结构中, 入射

光从 p-CZTS侧进入太阳能电池 ,  p-CZTS的带

隙大于 n-Si的带隙, 因此 p-CZTS和 n-Si分别作

为太阳能电池的窗口层和吸收层. 当 n-Si厚度从

100 µm增大到 400 µm时, n-Si对入射光的吸收

增大, 因此太阳能电池的光伏特性得到提高. n-Si

厚度继续增大到 500 µm时, 转换效率有少量下降,

这是因为 n-Si对入射光的吸收达到饱和且 n-Si厚

度超过载流子扩散长度. 如图 2(b)所示, p-CZTS/

n-Si太阳能电池的短路电流密度、开路电压和转换

效率随 n-Si掺杂浓度增加而单调递增, 来源于太

阳能电池内建电势的增大 . 由图 2(c)与图 2(d)

可得, 太阳能电池的短路电流密度和转换效率均

随 p-CZTS的厚度和掺杂浓度的增大而减小, 这是

因为 p-CZTS窗口层对入射光的吸收随厚度的增

大而增大, 窗口层吸收损失的增大使 n-Si吸收层
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图 2    p-CZTS/n-Si太阳能电池性能随　(a) n-Si的厚度 dn-Si, (b) n-Si的掺杂浓度 Nn-Si, (c) p-CZTS的厚度 dp-CZTS, (d) p-CZTS

的掺杂浓度 Np-CZTS 的变化关系

Fig. 2. The performances of p-CZTS/n-Si solar cell with the changes of (a) the thickness of n-Si (dn-Si), (b) the doping concentra-

tion of n-Si (Nn-Si), (c) the thickness of p-CZTS (dp-CZTS), (d) the doping concentration of p-CZTS (Np-CZTS). 
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能够吸收的入射光减少, 而增大 p-CZTS掺杂浓度

导致载流子复合增大.

在图 2中, 最优的 p-CZTS/n-Si太阳能电池

的参数取值为: n-Si厚度 400 µm、n-Si掺杂浓度

1  ×  1019  cm–3、 p-CZTS厚 度 0.2  µm、 p-CZTS

掺杂浓度 1 × 1015 cm–3. 该太阳能电池的输出 J-V

特性曲线、光谱响应和光生载流子产生率如图 3

所示 . 在图 3(a)中 , 太阳能电池的开路电压

739.2 mV、短路电流密度 42.6 mA/cm2、填充因

子 58.92%、转换效率 18.57%. 图 3(b)中, 在波长

l 为 300—900 nm的范围内, 太阳能电池的外量子

效率 EQE 大于 0.9. 在波长 1000 nm附近, 对应的

光子能量接近 n-Si的带隙, 太阳能电池的外量子

效率显著下降, 说明 n-Si起吸收层的作用.

在仿真计算中 , p-CZTS/n-Si太阳能电池的

最佳转换效率仅 18.57%, 低于常规的玻璃衬底

CZTS太阳能电池的仿真效率 [21]. 由前面的分析可

得, 在 p-CZTS/n-Si太阳能电池中, p-CZTS是窗

口层, n-Si是吸收层, 但 p-CZTS具有高光吸收系

数. 图 3(c)给出 p-CZTS/n-Si太阳能电池的光生

载流子产生率 G 在器件中的分布图, p-CZTS的载

流子产生率比 n-Si的载流子产生率高 5倍以上,

说明在 p-CZTS窗口层中有大量的光吸收损失, 到

达 n-Si吸收层的入射光很少, 使 n-Si无法有效地

吸收入射光. 因此, p-CZTS不适合作为窗口层, 这

是 p-CZTS/n-Si结构存在的缺陷 . 为了仍利用

CZTS与 Si的晶格失配度低的优点, 本文借鉴传

统的玻璃衬底 CZTS太阳能电池结构, 提出采用

p型 Si作为 CZTS太阳能电池衬底的新结构 n-

ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si, 包括 n-ZnO:

Al和 i-ZnO窗口层、n-CdS缓冲层、p-CZTS吸收

层、p-Si背电极. 该结构利用 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS构成的 p-n结作为基本结构产生光

伏特性. 与镀Mo钠钙玻璃衬底 CZTS太阳能电池

相比, p-Si衬底 CZTS太阳能电池仅需将衬底由

镀Mo钠钙玻璃替换为 p-Si, 电池的其他结构及工

艺流程保持不变. 与晶体硅太阳能电池相比, p-Si

衬底 CZTS太阳能电池的衬底作为背电极, 无需

较厚的 Si衬底; 而对于晶体硅太阳能电池, 由于

Si是间接带隙材料, 吸收系数不够高, 为保证一定

的入射光吸收, 通常需使用较厚的 Si衬底. 此外,

制备 CZTS太阳能电池常用 500 ℃ 左右的硫化热

处理温度 [22], 低于制备晶体硅太阳能电池常用的

扩散温度 1000 ℃[23], 可降低能耗. 但使用 p-Si作

为衬底和背电极使电极电阻大于 Mo电极, 会增

大 CZTS太阳能电池的串联电阻, 且 Si衬底的制

备过程存在污染和能耗问题. 

3.2    p-CZTS/p-Si 结构

研究以 p-Si作为衬底的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池首先要考虑 p-Si是

否可作为 p-CZTS的背电极. 本节建立 p-CZTS/

p-Si结构模型, 计算其暗态 J-V 特性曲线和热平衡

能带图, 分析 p-CZTS/p-Si是否形成欧姆接触.

图 4为 p-CZTS/p-Si的暗态 J–V 特性曲线

随 p-Si厚度 dp-Si 的变化 ,  p-CZTS/p-Si的暗态

J-V 特性曲线均为线性曲线 , 表明 p-CZTS与p-

Si形成欧姆接触. 随着 p-Si厚度减小, p-Si的体

电阻减小, 因此 J-V 特性曲线的斜率增大, 即p-

CZTS/p-Si结构的电阻减小.

图 5为 p-CZTS/p-Si的暗态 J-V 特性曲线随

p-Si掺杂浓度 Np-Si 的变化. 随着 p-Si掺杂浓度的

升高, p-CZTS/p-Si的线性 J-V 特性曲线的斜率增

大 . 图 6是 p-Si掺杂浓度为 1  × 1015,  1  × 1017
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图 3    最优 p-CZTS/n-Si太阳能电池的　(a) J–V 特性曲线, (b)光谱响应, (c)载流子产生率分布图

Fig. 3. The (a) J–V characteristic curve, (b) spectral response, (c) generation rate distribution of the optimal p-CZTS/n-Si solar cell. 
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和 1 × 1019 cm–3 时的 p-CZTS/p-Si热平衡能带

图, E 为能量, 以 p-CZTS表面的真空能级作为能

量零点, Ec, Ef 和 Ev 分别为导带底、费米能级和价

带顶. 当 p-Si掺杂浓度为 1 × 1015 cm–3 时, p-CZTS

与 p-Si界面处形成空穴势垒, 势垒高度为 0.25 eV,

较低的势垒使 p-CZTS与 p-Si仍为欧姆接触. p-

Si掺杂浓度增大时, p-Si的功函数增大, 使界面处

势垒降低. 当 p-Si掺杂浓度为 1 × 1017 cm–3 时,

势垒高度下降为 0.13 eV; p-Si掺杂浓度升高到

1 × 1019 cm–3 时, p-CZTS与 p-Si界面处已无势

垒 . 因此提高 p-Si掺杂浓度可改善 p-CZTS/p-

Si的欧姆接触.

p-CZTS掺杂浓度 Np-CZTS 对 p-CZTS/p-Si的

暗态 J-V 特性曲线和能带图的影响分别如图 7和

图 8所示. 从图 7可以看出, 所有 p-CZTS/p-Si的

暗态 J-V 特性曲线均为线性, 体现出欧姆接触特

性. 图 8表明在三个 p-CZTS掺杂浓度条件下, p-

CZTS/p-Si均未形成空穴势垒. 随着 p-CZTS掺杂
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图 4    p-CZTS/p-Si的 J-V 特性曲线随 p-Si厚度 dp-Si 的变化

Fig. 4. J-V  characteristic  curves  of  p-CZTS/p-Si  with  the

change of the thickness of p-Si (dp-Si). 
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的变化

Fig. 5. J-V  characteristic  curves  of  p-CZTS/p-Si  with  the

change of the doping concentration of p-Si (Np-Si). 
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图 6    p-Si掺杂浓度为　(a) 1 × 1015 cm–3, (b) 1 × 1017 cm–3, (c) 1 × 1019 cm–3 时, p-CZTS/p-Si的能带图

Fig. 6. Band diagrams of p-CZTS/p-Si when the doping concentrations of p-Si are (a) 1 × 1015 cm–3, (b) 1 × 1017 cm–3, (c) 1 × 1019 cm–3. 
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浓度的升高, p-CZTS的电阻减小, 因此 p-CZTS/

p-Si的 J-V 特性曲线斜率增大.

在本节的计算范围内, p-CZTS与 p-Si都形成

欧姆接触, 表明 p-Si可作为 p-CZTS的背电极. 

3.3    n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-
Si 太阳能电池

在 3.2节得出 p-Si可作为 p-CZTS的背电极

的基础上 , 本节进一步建立 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS/p-Si结构的太阳能电池模型进行仿

真计算, 得到 p-Si的厚度 dp-Si、掺杂浓度 Np-Si 和

p-CZTS的厚度 dp-CZTS、掺杂浓度 Np-CZTS 对太阳

能电池光伏特性的影响, 如图 9所示. 从图 9(a)和

图 9(b)可以看出, 太阳能电池的开路电压、短路电

流密度、填充因子和转换效率随 p-Si厚度减小而

增大, 随 p-Si掺杂浓度增大而增大. 减少 p-Si厚度

和提高 p-Si掺杂浓度均有利于提高 p-CZTS/p-

Si的欧姆接触特性, 因此可提高太阳能电池的光伏

特性. 在图 9(c)中, 随着 p-CZTS厚度的增加, 太

阳能电池的开路电压、短路电流密度和转换效率增

大, 来源于 p-CZTS吸收层对入射光吸收的增加.

在图 9(c)和图 2(c)中, 太阳能电池的转换效率随

p-CZTS层厚度增大的变化趋势相反, 原因是 p-

CZTS层在两种太阳能电池中起不同的作用. 在 p-

CZTS/n-Si太阳能电池中, p-CZTS是窗口层; 在

n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电

池中, p-CZTS是吸收层. 在图 9(d)中, 太阳能电

池的转换效率随 p-CZTS掺杂浓度的升高而增大,

p-CZTS掺杂浓度增大时, 太阳能电池的内建电场

增强, 有利于提高太阳能电池的转换效率.

在图 9的参数取值范围内, n-ZnO:Al/i-ZnO/

n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池的最佳光伏特性

为开路电压 1084 mV、短路电流密度 29.68 mA/cm2、

填充因子 69.89%、转换效率 22.49%, 对应的结构

参数为 n-Si厚度 100 µm、n-Si掺杂浓度 1 × 1019

cm–3、CZTS厚度 3 µm、CZTS掺杂浓度 1 × 1019

cm–3. 在此基础上, 对太阳能电池做进一步的优

化, 在不考虑电池寄生串并联电阻效应和电池各

层材料缺陷态的理想情况下, n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池的最佳光伏特性为

开路电压 1087 mV、短路电流密度 29.91 mA/cm2、

填充因子 87.37%、转换效率 28.41%, 转换效率高

于 3.1节的 p-CZTS/n-Si太阳能电池的转换效率
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Fig. 7. J-V  characteristic  curves  of  p-CZTS/p-Si  with  the

change of the doping concentration of p-CZTS (Np-CZTS). 

 

-5.5

-5.0

-4.5

-4.0

-3.5

p-Sip-CZTS

(a)

10210110010-110-2

/mm

C

F

V


/
e
V

-5.5

-5.0

-4.5

-4.0

-3.5

p-Si
p-CZTS

(c)

10210110010-110-2

/mm

C

F

V


/
e
V

-5.5

-5.0

-4.5

-4.0

-3.5

p-Sip-CZTS

(b)

10210110010-110-2

/mm

C

F

V


/
e
V
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Fig. 8. Band  diagrams  of  p-CZTS/p-Si  when  the  doping

concentrations  of  p-CZTS  are  (a)  1  ×  1015  cm–3,  (b)  1  ×

1017 cm–3, (c) 1 × 1019 cm–3. 
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18.57%, 并超过目前单晶硅太阳能电池的最高效

率 26.7%[24]. 图 10为优化的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池的输出 J-V 特性曲

线、光谱响应、热平衡状态下的内建电场分布图和

能带图. 在图 10(b)的光谱响应中, 在波长 300—

740 nm范围内, n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/

p-Si太阳能电池的外量子效率 EQE 大于 0.9. 在

波长 900 nm附近, 电池的外量子效率下降到接近

0, 该波长对应的能量接近 p-CZTS的带隙, 说明

p-CZTS起吸收层的作用. 图 10(c)的太阳能电池

热平衡电场分布图以从 n-ZnO:Al指向 p-Si的方

向作为电场 Efield 的正方向 ,  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-

CdS/p-CZTS结构产生正向内建电场, 用于将光生

电子和光生空穴分离至电池两侧. p-CZTS和 p-

Si的功函数差导致 p-CZTS/p-Si界面处真空能级

E0 产生负向跳变 (见图 10(d)的热平衡能带图, 图

中以 n-ZnO:Al表面的真空能级作为能量零点),

在 p-CZTS/p-Si界面处产生方向相反的内建电场.

该反向内建电场分布窄, 且 p-CZTS/p-Si界面处

真空能级的变化量仅有 24 meV, 对内建电势、光

生载流子的分离收集以及太阳能电池光伏特性的

影响较小.

本节计算结果表明 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-

CZTS/p-Si结构可以在维持利用 p-CZTS与 Si晶

格失配度低的优势的同时, 有效利用 p-CZTS作为

吸收层的作用, 避免 p-CZTS/n-Si结构存在的问题. 
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图  9    n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池的性能随　(a) p-Si厚度 dp-Si, (b) p-Si掺杂浓度 Np-Si, (c) p-CZTS厚度

dp-CZTS, (d) p-CZTS掺杂浓度 Np-CZTS 的变化关系

Fig. 9. The performances of n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si solar cell with the changes of (a) the thickness of p-Si (dp-Si), (b) the

doping concentration of p-Si (Np-Si), (c) the thickness of p-CZTS (dp-CZTS), (d) the doping concentration of p-CZTS (Np-CZTS). 
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4   结　论

本文采用 Afors-het软件对 Si衬底 CZTS太

阳能电池进行数值计算. 对于文献报道的 p-CZTS/

n-Si太阳能电池, 计算 n-Si的厚度和掺杂浓度、p-

CZTS的厚度和掺杂浓度对太阳能电池光伏特性

的影响, 结果表明该太阳能电池受 p-CZTS窗口层

存在较多的光吸收损失、n-Si无法有效地吸收入射

光的限制, 优化的转换效率仅为 18.57%. 为了仍利

用 p-CZTS与 Si的晶格失配度低的优点, 本文提

出采用 p-Si作为衬底和背电极的 n-ZnO:Al/i-

ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池结构. 对 p-

CZTS/p-Si结构的暗态 J-V 特性的计算表明, p-

CZTS/p-Si为欧姆接触, 减小 p-Si厚度、增大 p-Si

和 p-CZTS的掺杂浓度可以提高 p-CZTS/p-Si的

J-V 特性曲线的斜率. n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-

CZTS/p-Si太阳能电池的优化光伏特性为开路电

压 1087 mV、短路电流密度 29.91 mA/cm2、填充

因子 87.37%、转换效率 28.41%. 本文计算结果揭

示了现有 p-CZTS/n-Si太阳能电池存在的问题 ,

提出具有更优光伏特性的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/

p-CZTS/p-Si太阳能电池结构, 为下一步的实验工

作提供指导.
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图 10    优化的 n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si太阳能电池的　(a) J–V 特性曲线, (b)光谱响应, (c)内建电场, (d)能带图

Fig. 10. The  (a)  J –V  characteristic  curve,  (b)  spectral  response,  (c)  built-in  electric  field,  (d)  band  diagram  of  the  optimal  n-

ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si solar cell. 
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Abstract

The  Cu2ZnSnS4  (CZTS)  solar  cell  prepared  on  Si  substrate  has  an  advantage  of  low  lattice  mismatch

between CZTS and Si substrate, but the conversion efficiency of reported p-CZTS/n-Si solar cells is still low at

present.  In this work, the CZTS solar cells  on Si substrate are calculated numerically by heterojunction solar

cell simulation software Afors-het. The calculated results show that the p-CZTS and n-Si act as window layer

and absorber respectively in the p-CZTS/n-Si solar cell because the band gap of p-CZTS is larger than that of

n-Si.  The  conversion  efficiency  of  p-CZTS/n-Si  solar  cell  increases  as  the  thickness  of  p-CZTS  window  layer

decreases.  The  highest  calculated  conversion  efficiency  of  p-CZTS/n-Si  solar  cell  is  18.57%.  In  the  best  p-

CZTS/n-Si solar cell, most of the incident light cannot pass through the p-CZTS window layer due to the high

absorption  coefficient  of  p-CZTS,  which  limits  the  conversion  efficiency  of  solar  cell.  In  order  to  solve  the

problems  existing  in  the  p-CZTS/n-Si  structure,  a  novel  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si  solar  cell

structure is proposed, where n-ZnO:Al and i-ZnO are window layers, n-CdS is buffer layer, p-CZTS is absorber,

and  p-Si  is  substrate  and  back  electrode.  The  dark  current  density-voltage  (J-V)  characteristic  curves  of  p-

CZTS/p-Si structure varying with the thickness and doping concentration of p-Si and the doping concentration

of p-CZTS are calculated to investigate the feasibility of p-Si as a back electrode of p-CZTS. All the calculated

J-V  characteristic  curves  of  p-CZTS/p-Si  structure  are  linear,  indicating  the  formation  of  ohmic  contact

between p-CZTS and p-Si.  The  photovoltaic  properties  of  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si  solar  cell  are

further calculated. The built-in electric field distributed in n-ZnO:Al, i-ZnO, n-CdS, and p-CZTS contribute to

the  collection  of  photo-generated  carriers.  The  conversion  efficiency  of  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-CZTS/p-Si

solar cell is enhanced with the decrease of the thickness of p-Si and the increase of doping concentrations of p-Si

and  p-CZTS  and  the  thickness  of  p-CZTS.  Without  considering  the  effect  of  parasitic  series  resistance  and

parallel  resistance  and  defect  states,  the  highest  conversion  efficiency  of  ideal  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-

CZTS/p-Si  solar  cell  is  28.41%. The calculated results  in  this  work show that  the  n-ZnO:Al/i-ZnO/n-CdS/p-

CZTS/p-Si solar cell has an appropriate structure for CZTS solar cell on Si substrate.

Keywords: Cu2ZnSnS4, Si, back electrode, photovoltaic property
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