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GaN基半导体在光电子、电子器件已具有重要应用, 如何结合其良好的电学特性进行其他应用方面的

理论或实验探索, 是当前新的研究课题. 本文利用 SCAPS-1D软件从理论上计算了GaN在FTO/GaN/ (FAPbI3)0.85
(MAPbBr3)0.15/HTL电池结构中电子传输的理论机制. 结果表明, 引入 GaN后, 电池的开路电压, 转换效率明

显提高. 通过进一步分析准费米能级分裂、界面电场、界面复合率、耗尽层厚度等因素的变化规律, 分析了GaN

的厚度和掺杂浓度对电池开路电压等器件参数的影响, 并从GaN作为电子传输层的物理机制方面进行了讨论.
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 1   引　言

氮化镓 (gallium nitride,  GaN)具有较宽的

直接带隙 (3.4 eV)、高导电性、高电子迁移率

(1000 cm2/(V·s))[1,2]、高稳定性、高熔点、高击穿临

界场等优势, 其能有效解决第一代、第二代半导体

器件不能在较高温度、较高功率等极端苛刻的条件

下工作的缺点, 是制造抗高强辐射、高温、高频、低

能耗、大功率和高密度集成电子器件和光伏器件的

理想材料之一. 目前钙钛矿电池中常用的电子传输

层 (electron transport layer, ETL)为介孔结构二

氧化钛, 但是其电子迁移率较低, 不利于与钙钛矿

层活性层界面处的电荷分离. 同时由于二氧化钛存

在光催化降解 [3], 光诱导的离子迁移 [4]、相分离 [5]、

阳离子或卤化物再分布 [6] 等现象, 导致电池的性能

不稳定, 因此研究者们尝试通过优化电子传输层材

料提高电池性能 [7−9]. Qiu等 [10] 利用离子体增强原

子层沉积 (plasma enhanced atomic layer deposi-

tion, PEALD)技术, 首次在掺氟的二氧化锡 (fluo-

rine doped tin dioxide, FTO)玻璃衬底上沉积了

GaN薄膜, 表明通过控制 GaN薄膜厚度可调节其

能级, 从而实现电池应用的可能性. Wei等 [11] 将

PEALD沉积的 GaN薄膜插入到为钙钛矿电池中,

GaN层促进了 FTO/钙钛矿界面的电子提取与传

输, 减少了电荷复合, 功率转换效率 (power conver-

sion  efficiency,  PCE)从 10.38%提高到 15.18%.

Lee等 [12] 引入纳米多孔 GaN(NP GaN)/n型 GaN

(n-GaN)阴极结构, 使得 MAPbI3 钙钛矿电池显

示出高达 18.79%的 PCE. Lin等 [13] 计算了 GaN

作为 B-g-CsSnI3 钙钛矿电池电子传输层时的 PCE

为 18.09%.
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上述研究证实了 GaN作为电池此电子传输层

的可行性和潜力. 但研究者多关注于电池材料对电

池性能的影响, 而忽略了电子传输层物理参数对电

池性能影响的物理机制. 电池效率的提高得益于开

路电压 (open circuit voltage, Voc)的改善, 而 Voc
的损耗大都发生在界面电荷传输的过程中 [14−16],

因此提高电子的提取与传输效率, 降低界面复合重

组是改善Voc 损耗的重要途径. 本文尝试通过SCAPS-

1D软件计算 GaN厚度、掺杂浓度以及两者共同对

电池各参数的影响, 从能带、界面复合分析等角度

分析作为 GaN作为 (FAPbI3)0.85(MAPbBr3)0.15 钙

钛矿电池电子传输层的理论机制.

 2   结构和能带

本模拟采用正式钙钛矿电池结构, 如图 1(a)

所示, GaN作为电子传输层 (ETL)、 (FAPbI3)0.85
(MAPbBr3)0.15 作为活性层 (active layer)、Spiro-

OMeTAD作为空穴传输层 (hole transport layer,

HTL), FTO和Au分别为电池的前电极和背电极, 模

拟太阳光由 FTO处入射. 活性层与电子传输层之

间的能级匹配是影响 ETL 电子传输能力的重要因

素 [17,18], 当两者能级不匹配时, 载流子在活性层/电

子传输层界面处的复合过程也会显著增加 [19], 这

将进一步影响钙钛矿电池的性能. 图 1(b)为电池

各结构能带, GaN在电池结构中较好的能带匹配

将有利于电子由钙钛矿活性层向 FTO电极传输.

SCAPS-1D软件一款较为成熟的太阳能电池

模拟计算软件 [20], 主要应用于 CIGS、钙钛矿电池

等一些平面薄膜太阳能电池的相关模拟计算 [21−23].

通过求解泊松方程 (1)、电子 (2)和空穴 (3)连续性

方程、电子 (4)和空穴 (5)的载流子输运方程得出

电池的性能参数: 

dy
dx

= − d2ψ
dx2

=
q

ε

[
p(x)− n(x) +N+

D (x)

−N−
A + pt(x)− nt(x)

]
, (1)

ψ

N−
A (N+

D )

式中,   为静电势, q 为电子电荷, e 为半导体材料

的介电常数 , p(n)为空穴 (电子)浓度 ,   

为电离受体 (供体)密度, nt (pt)为俘获电子 (空

穴), x 为位置坐标. 

dnp
dt

= Gn−
np − np0

τn
+npµn

dE
dx

+µnE
dnp
dx

+Dn
d2np
dx2

,

(2)
 

dpn
dt

= Gp −
pn − pn0
τp

+ pnµp
dE
dx

+µpE
dpn
dx

+Dp
d2pn
dx2

,

(3)

式中 , Gn 和 Gp 分别为电子和空穴的生成速率 ,

np 和 pn 分别为 p区和 n区的电子和空穴浓度 ,

np0 和 pn0 分别为 p区和 n区的平衡电子和空穴浓

度, tn 和 tp 分别为电子和空穴寿命, µp 和µn 分别

为空穴和电子的迁移率, E 为电场, Dn 和 Dp 分别

为电子和空穴扩散系数. 

Jn (x) = qnµnE + qDn
dn
dx

= nµn
dEFn

dx
, (4)

 

Jp (x) = qnµpE + qDp
dn
dx

= nµp
dEFp

dx
, (5)

式中, EFn 和 EFp 分别是电子和空穴的准费米能级.

表 1为电池各层所用参数, 取自于各文献中. 由于

电池各层界面的缺陷密度对电池的性能有着至

关重要的影响, 因此本次模拟中的缺陷密度取值

在表 2列出 , 界面之间的隧道传输效应均忽略

不计. FTO简化为功函数为 4.4 eV的电极处理,

本次计算在光照强度为 AM 1.5G, 入射光功率为

100 mW/cm2, 温度为 300 K的条件下进行, 电池

的面积 At 为 1 cm2.
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(a) GaNHTL Perovskite

FTOAu

-2.25 eV
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(b)

图 1    (a)钙钛矿电池的结构; (b) GaN层在电池中的理论能带匹配

Fig. 1. (a) Structure of perovskite cells; (b) theoretical band matching of GaN layer in batteries. 
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以 GaN作为电子传输层和无 GaN层时, 计算

得到的电池 J-V 曲线如图 2所示, 对应的电池性能

参数在表 3列出, 以 GaN作为电子传输层的电池

短路电流密度为 24.12 mA/cm2, 无 GaN层存在时

短路电流密度为 24.03 mA/cm2, 因为电池的 Jsc
大小主要依赖于钙钛矿带隙宽度、厚度以及器件载

流子的收集效率, 因此 GaN对电池的短路电流密

度提升较小. 由于 GaN能级可以与电池活性层能

级更好的匹配, Voc 由 0.78 V提升至 1.21 V, PCE由

15.87%提至 24.18%. FF是由最大功率点电流密

度 (maximum power point current density, Jmpp)、

最大功率点电压 (maximum power point voltage,

Vmpp), Voc 以及 Jsc 共同决定的, 由于有无 GaN的

电池的Jsc 与Jmpp 变化甚小, 而电池的Vmpp 由0.69 V

增至 1.05 V, 根据 (6)式, 所以 GaN作为电子传输

层的电池 FF降低. 图 2(b)为光照前电池处于热

平衡状态时的能带图, 取费米能级为能量零点. 根

据 Andersons能带规则 [28], (8)式为 GaN层与活

EETL
a = Eactive layer

g –|∆Ec|, Eactive layer
g

EETL
a EETL

a

性层异质结处的导带偏移值 DEc, DEc 会影响载

流子在界面上复合强弱, Gan等 [29] 研究表明当在

界面处形成悬崖结构时 , 流子复合的激活能为

 为活性层的带

隙值,   表征了载流子在界面复合的强弱,  

越大, Voc 越大, 因此适当的 DEc 有助于电池性能

的提升 [30]. 以 GaN为电子传输层的导带偏移值

DEc = –0.05 eV, 活性层/GaN导带界面形成较小

的能带悬崖 (cliff), 减小了界面复合, 使得开路电

压增大, 同时 GaN的加入, 电池内置电场增大, 有

利于活性层产生的光生电子向 GaN层传输 [31−34],

并提高电池的效率, 这与 Lin等 [13] 的模拟结果是

一致的. 

FF =
Jmpp × Vmpp
Jsc × Voc

, (6)
 

PCE =
Pmax

Pin
=
Voc × Jsc × FF

Pin
, (7)

 

∆Ec = χactiver − χGaN. (8)

表 1    模拟中使用的参数
Table 1.    Parameters used in the simulation.

参数 GaN 活性层 HTL

厚度/µm 0.10 0.55 0.10

带隙/eV 3.40[24] 1.55[11] 3.11

电子亲和势/eV 4.10[25] 4.05[26] 2.25

介电常数 (relative) 8.90 6.50 3.00

导带有效态密度/(1018 cm–3) 2.30 2.20 2.20[27]

价带有效态密度/(1019 cm–3) 4.60 1.80 1.80[27]

电子热速度/(107 cm·s–1) 1.00 1.00 1.00

空穴热速度/(107 cm·s–1) 1.00 1.00 1.00

电子迁移率/(102 cm·V–1·s–1) 10.0 5.00 1.00

空穴迁移率/(cm·V–1·s–1) 100 60 50

浅均匀掺杂施主浓度 ND/(1016 cm–3) 1.00 — —

浅均匀掺杂受主浓度 NA/(1015 cm–3) — 1.00 1.00×103[27]

缺陷浓度/(1015 cm–3) 1.00 1.00×10–2 1.00

表 2    GaN与活性层、活性层与空穴传输层之间的参数
Table 2.    Parameters of GaN/active and active/HTL layer interfaces.

参数 GaN/活性层界面 活性层/HTL界面

缺陷类型 中性 中性

电子捕获截面/(10–19 cm2) 1.0 1.0

空穴捕获截面/(10–19 cm2) 1.0 1.0

能量分布 单一 单一

缺陷能级Et的参考 高于最高价带能级 高于最高价带能级

相对于参考能级的能量/eV 0.6 0.6

缺陷密度/(1010 cm–3) 1.0×105 1.0
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 3   GaN厚度的影响

ETL的厚度会明显影响电池的光电性能, 合

适的厚度会在保证透光率的同时有效地传输电子,

计算 GaN厚度变化范围为 0—800 nm, 得到电池

各性能参数随 GaN厚度变化规律如图 3(a), (b)

所示, 随着厚度的增大, 电池的 Jsc 逐渐降低, 但变

化范围较小 (24.13—23.83 mA/cm2), Jsc 微弱的变

化主要有两个因素: 一是传输层厚度增大减弱了透

光率, 影响力活性层的光吸收, 二是受界面复合电

流、体复合电流与缺陷复合电流的影响. 当载流子

扩散长度大于钙钛矿活性层的厚度时 (本文中计算

所得活性层的电子扩散长度 (Ln)为 110 µm, 空穴

扩散长度 (Lp)为 39 µm), 载流子在 GaN层的作

用下向电池的对电极传输, 在 GaN层的内部与界

面分别发生缺陷复合、体复合和界面复合, 且体复

合会随 GaN厚度的增大而增大, 从而造成 Jsc 随

GaN厚度的增大而减小.
 

Voc,max =
EFn − EFp

q
. (9)

Voc 在 GaN厚度 0—100 nm内急剧下降, 由

1.30 V降低至 1.21 V, 当 GaN的厚度超过 100 nm

之后, Voc 保持稳定 (～1.21 V). 在持续光照条件

下, 入射光激发电子从价带进入导带, 活性层产生

电子-空穴对, 电池处于准热平衡状态, 费米能级分

裂为图 4(a)所示的电子准费米能级 EFn 和空穴费

米能级 EFp, 分裂程度用电势差 Dµ=EFn－EFp 表

示. 根据普朗克黑体辐射定律, Voc 产生的根源是

准费米能级之间的电势差 [35−38], 如 (9)式所示. 如

图 4(a),  (b)所示 , 在 0—100 nm内 , 随着 GaN

厚度的增大, GaN层的电子准费米能级逐渐降低,

电势差 Dµ急剧下降, 同时界面电场衰减剧烈, 相

应产生的界面复合会逐渐增大, 从而造成 Voc 的急

剧下降; 当厚度超过 100 nm后, 电子准费米能级

位置稳定, Dµ值变化微弱, 而界面电场衰减缓慢,

界面复合缓慢增大, 造成开路电压的微弱减小, 可

忽略不计. 以 100 nm厚度为节点, PCE同样呈现

出先减小后增大, 而后缓慢减小, 效率最高点在

24.76%, 对应的 GaN厚度为 245 nm. FF呈现先

减小后增大, 最终趋于平稳的趋势. 通过模拟得到

Jmpp, Vmpp 随 GaN厚度的变化如图 5(a), (b)所示,

结合 (6)式, 两者与 FF与 PCE的变化规律匹配

良好. Duha等 [39] 计算的钙钛矿电池中二氧化钛电

子传输层厚度与本文计算的 GaN的厚度有相似的

变化规律.
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图 2    (a)光照下有 GaN层与无 GaN层的电池 J-V 曲线; (b) 光照后电池处于热平衡状态时的能带图

Fig. 2. J-V curve of solar cells with and without GaN layer under lighting; (b) the band of GaN as ETL in perovskite solar cell after

illumination. 

表 3    有 GaN与无 GaN时电池模拟参数对比
Table 3.    Comparison of solar cell simulation parameters with and without GaN.

Samples Jsc/ (mA·cm–2) Voc/V FF/% PCE/% Vmpp /V Jmpp / (mA·cm–2)

With GaN 24.12 1.21 82.67 24.18 1.05 22.99

Free GaN 24.03 0.78 84.44 15.87 0.69 22.93
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图 3    (a)—(d) GaN厚度变化对电池各参数的影响

Fig. 3. (a)–(d) Effect of GaN thickness variation on battery parameters. 
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Fig. 4. Results of the active layer is in contact with GaN layer of different thickness: (a) Energy band map; (b) band map of con-

duction band and quasi-Fermi level of electrons; (c) interfacial electric field map diagram. 
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 4   GaN厚度和施主掺杂浓度 (Nd)
对电池的影响

本文同时计算 GaN层的厚度变化范围为 0—

300 nm, 施主掺杂浓度值从 1015 cm–3 增至 1019 cm–3

时电池的性能 , 结果如图 6(a)—(d)所示 , 随着

施主掺杂浓度的提高 , Jsc 随厚度增大而减小的

趋势逐渐明显, 但总体的变化范围较小 (24.13—
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Fig. 5. Variation of (a) Jmpp and (b)Vmpp with GaN thickness. 
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23.90 mA/cm2).

如图 6(b)所示 , 当 GaN的施主掺杂浓度为

1018 cm–3 时, 随着 GaN厚度的增大, 电池的 Voc
先减小后增大 (本文将此变化趋势称为“凹坑”, 对

应最低点称为“凹点”)终趋于稳定. 施主掺杂浓度

由 1015 cm–3 增至 1019 cm–3 时, “凹点”的位置左移,

“凹坑”变窄, 随厚度变化而稳定的 Voc 由 1.209 V

增至 1.294 V, 根据 (6)式和 (7)式 , 结合图 6(b)

所示, FF和 PCE具有同样的变化趋势, 此变化规

律与 Xiao等 [40] 对硅基模拟 P掺杂的 Si太阳电池

的施主掺杂浓度和厚度的探究得到的结果一致.

考虑到 GaN的施主掺杂浓度可以直接影响费

米能级的高低, 因此计算出不同氮化镓掺杂浓度

下 (GaN的厚度为 200 nm)电池光照前后的能级

分布, GaN层右侧为 FTO, 其功函数取值 4.4 eV.

在光照前, 电池处于热平衡状态, 各层内部的费米

能级统一 (取费米能级的位置为能级零点), 如

图 7(a)—(e)所示 , 当 GaN的施主掺杂浓度由

1015 cm–3 增至 1019 cm–3 时, GaN的导带逐渐靠近

费米能级, 在施主掺杂浓度为 1019 cm–3 时, 费米能

级跃到导带上方, 形成简并掺杂.

光照前, 随着氮化镓施主掺杂浓度的提高, 活

性层/GaN界面的内建电场强度增加, 如图 8(a)所

示, 从而为载流子分离提供更大的驱动力, 有助于

激子的分离并减少复合 [41], 这与图 7所示的能级

变化相对应.

图 7(f)—(j)为光照后能带图, 当 GaN的掺杂

浓度为 1015 cm–3 时, 活性层导带向上弯曲, 在 GaN

和活性层之间形成势垒尖峰, 阻碍电子继续从活性

层向 GaN层转移, 随着施主掺杂浓度的提高, 势

垒尖峰逐渐减小, 直至在掺杂浓度为 1018 cm–3 时,

活性层与 GaN之间的势垒尖峰消失, 钙钛矿活性

层的导带向下弯曲, 在施主掺杂浓度为 1019 cm–3

时更为明显. Voc 受钙钛矿活性层和电子传输层能

级分布的影响 [42,43], 当 GaN的施主掺杂浓度逐渐

增大时, 光生电子-空穴对在更大的内建电场之下

分别向 GaN层与 HTL层漂移, 产生更大的电势

差 Dµ, 因此会产生更大的 Voc. 这与图 6(b)所示

的当 GaN的厚度为 200 nm时, Voc 随掺杂浓度的

增大而增大的趋势一致. 本次电子传输层的掺杂浓

度对于准费米能级分裂和 Voc 的模拟结果与 Deng

等 [44] 的研究有相同的趋势, 而 Xu等 [45] 同样发现

电压的提升归因于器件内部准费米能级的分裂.

根据 (9)式计算所得的 Voc(max) 为开路电压的

最高理论值, 而 GaN稳定厚度区域的 Voc 存在一

定的损失, 因为活性层/GaN界面之间的存在界面

复合, 且以间接复合 (shockley-read-hall recombin-

ation, SRH)为主, 如图 8(b)所示, 在持续光照条

件下, 随着掺杂浓度的增大, 活性层/GaN界面处

的界面复合率增大, 但是 GaN/FTO界面处的复

合率减小得更多, 同时 ETL较高的电子准费米能

级 EFn 和导带底值 (CBM)可对电子的注入和运输

有促进作用 [46], 因而 Voc 和 PCE得以提高 [20,47,48].

虽施主掺杂浓度的增大能提高 Voc, 但会减小异质

结界面处光生载流子的收集和耗尽层宽度, 且活性

层/GaN界面的复合率、活性层内部复合率均呈增

大趋势, 因此会导致 Jsc 随掺杂浓度的提高而减小.

图 9为活性层/GaN/FTO结构的能带匹配图,

活性层/GaN界面形成异质结势垒, 而 GaN/FTO

接触界面形成肖特基势垒, 两处势垒对应的 GaN

的耗尽区的宽度分别记作 W1 和 W2. 经计算得知,

图 6(b)所示的 Voc 的凹点”随 GaN施主掺杂浓度

变化规律是由 W1 的值决定的, 相应的“凹坑”的宽

度是由 GaN/FTO界面 GaN耗尽区的宽度 W2 决

定, 四者的数据对比在表 4列出, 计算结果可以与

图 6—图 9相匹配.

以 GaN的施主掺杂浓度为 1018 cm–3 时为例,

Voc 的“凹点”处对应 GaN的厚度为 13 nm, 最初

达到饱和时 GaN的厚度为 29 nm, 因此取 GaN厚

度 (x)分别为 3 nm, 13 nm, 29 nm, 50 nm, 80 nm.

光照前的能带如图 10(a)所示, 当 GaN与 FTO接

触时, 因为 W2 < WFTO, GaN层的表面形成一个

正的空间电荷区, 其中电场方向由体内指向表面,

它使半导体表面电子的能量高于体内, 能带向上弯

曲, 形成表面势垒. 在势垒区中, 空间电荷主要由

电离施主形成, 电子浓度要比体内小得多, 因此它

是一个高阻的区域. 当 0 < x < W2 时, 随着 GaN

厚度的增大, GaN层的电子浓度逐渐提高, 空穴浓

度降低, 导带逐渐靠近费米能级, 直至 x > W2 时,

GaN的导带位置、电子空穴浓度不再受厚度的影

响. 光照后的能带如图 10(b), (c)所示, 当 0 < x <

W1 时, 整个GaN层同时作为活性层/GaN与GaN/

FTO的耗尽区, 被完全耗尽. 活性层/GaN界面导

带出现能带尖峰, 并且随着厚度的增大能带尖峰减

弱, 最终在 x > W1 之后, 导带尖峰转换为导带悬

崖. 持续光照后, 由于准费米能级分裂, 当 GaN厚
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度为 13 nm (W1 耗尽层的宽度)时, GaN的电子

准费米能级最低, 电子空穴的准费米能级之差最

小, 对应最小的 Voc 值. 电子传输受阻, 导致 PCE

降低. 随着厚度的增大, GaN层的 EFn 逐渐提高,

Dµ逐渐增大, Voc 随之增大, 直到当 GaN的厚度

x > W2 时, Dµ不变, Voc 保持稳定, Dµ与图 6(b)

中 Voc 随 GaN厚度变化的趋势是一致的. FTO与

GaN之间形成的是肖特基接触, GaN能带向上弯

曲, 阻碍电子向 FTO层传输, 随着 ETL厚度的增

大, 少数载流子行进更长的距离以到达 FTO电极,

因此复合和串联电阻的机会更高, 导致 FF和效率

降低 [49,50].
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图 7    GaN不同掺杂浓度下, 光照前电池平衡能级图 (a)—(e)和光照后电池能级图 (f)—(j)

Fig. 7. Equilibrium energy level diagram of solar cell before illumination (a)–(e) and energy level diagram of the solar cell after illu-

mination (f)–(j) under different doping concentrations. 
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Fig. 8. Electric field distribution of active layer/GaN interface (a) and recombination rate inside the cell (b) under different doping

concentrations. 
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Fig. 9. Band matching of active layer/GaN/FTO structure. 

 

表 4    GaN/FTO耗尽区宽度与 Voc 变化宽度对比
Table 4.    Comparison  between  depletion  width  of

GaN/FTO interface and Voc variation width.

Parameters
Nd/cm–3

1015 1016 1017 1018 1019

GaN/FTO异质结中
GaN耗尽区厚度/nm

— — 84.00 29.46 9.18

Voc随厚度变化的凹点
宽度/nm

— — 84.00 29.00 9.00

活性层/GaN异质结中
GaN耗尽区厚度/nm

— — 40.17 13.65 3.80

Voc随厚度变化的凹点
位置/nm

— — 40.00 13.00 3.00
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图 10    (a)不同 GaN厚度光照前的热平衡能带图; (b)光照后能带图; (c)光照后的导带图; (d)光照后的价带图

Fig. 10. (a)  Thermal  balance  band  of  different  GaN’ s  thicknesses  before  illumination;  (b)  post-illumination  band  map;  (c)  band

chart after illumination; (d) valence band map after illumination. 
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 5   总　结

本文利用 SCAPS-1D软件 , 计算了以 GaN

为电子传输层的 (FAPbI3)0.85(MAPbBr3)0.15 钙钛

矿电池参数, 引入 GaN层使得电池 Voc 由 0.78 V

提升至1.21 V, PCE由15.87%提高至24.18%, GaN

与活性层导带之间形成较小的能带悬崖可以适当

提高电池效率. 计算了 GaN厚度与掺杂浓度共同

变化对电池影响, 随着掺杂浓度的提高, 活性层/

GaN层之间的内建电场强度增加, 从而为载流子

分离提供更大的驱动力, 产生更大的电势差 Dµ,
因此会产生更大的 Voc. 而活性层/GaN界面复合

率、活性层内部复合率均呈增加趋势, 从而导致

Jsc 随掺杂浓度的提高而减小. 通过计算发现, 随

“凹点”对应的厚度为 GaN/FTO之间的 GaN耗

尽区宽度, 整个“凹坑”对应的宽度为活性层/GaN

之间 GaN的耗尽区宽度. 综上所述, 可以通过同时

改变 GaN的厚度和掺杂浓度实现电池性能的改善.
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Abstract

GaN-based semiconductor has been used in optoelectronics and electronic devices. It is a new research topic
at present that how its good electrical properties are integrated together to explore other applications in theory
or experiment. In this work, SCAPS-1D software is used to calculate the mechanism of GaN electron transport
in an FTO/GaN/(FAPbI3)0.85(MAPbBr3)0.15/HTL perovskite solar cell (PSC) structure. The results show that
when GaN is used in PSC, the Voc increases from 0.78 V to 1.21 V, PCE increases from 15.87% to 24.18%, and
that the small conduction band cliff formed between GaN and the active layer can improve the efficiency of the
cell.  Quasi-Fermi  level  splitting,  interfacial  electric  field,  interfacial  recombination  rate  and  depletion  zone
thickness  at  different  doping  concentrations  s  are  analyzed.  The  influences  of  GaN  thickness  and  doping
concentration on open-circuit voltage and other device parameters are investigated. The physical mechanism of
GaN as  an  electron  transport  layer  is  discussed.  With  the  increase  of  the  thickness,  the Jsc  of  this  solar  cell
decreases gradually, but the change range is not large (24.13—23.83 mA/cm2). The Voc decreases from 1.30 V to
1.21  V  when  the  thickness  of  GaN  exceeds  100nm,  and  then  keeps  stable.  The  power  conversion  efficiency
changing regularity appears in the form of “pits” —first decreases, then increases, and finally keeps stable,
with the highest efficiency being 24.76% and the corresponding GaN thickness being 245 nm. The FF shows a
trend, which is first decreasing, then increasing, and finally leveling off. In the case of the doping concentration
and thickness change at the same time, during the increase of doping concentration, the Jsc decreases gradually
with the increase of thickness, but the overall change range is small, and the open-circuit voltage, filling factor
and conversion efficiency all show “pits” changes. When the thickness of GaN is 200 nm, with the concentration
of GaN doping increasing, the quasi Fermi level splitting increases, and the strength of the built-in electric field
between  the  active  layer  and  the  GaN  layer  increases,  thus  providing  a  greater  driving  force  for  carrier
separation,  resulting  in  a  larger  potential  difference Dµ,  and  thus  a  larger Voc.  With  the  increase  of  doping
concentration, the recombination rate of the active layer/GaN layer interface and the recombination rate inside
the active layer increase, which leads the value of Jsc to decrease. It is found that the position of the “concave
point” of Voc under the change of GaN thickness is determined by varying the GaN doping concentration, the
width of GaN depletion region between GaN/FTO, and the width of GaN depletion region between GaN/active
layer  determine  the  width  of  the  whole  “ pit” .  In  summary,  the  cell  parameters  can  be  improved  by
simultaneously changing the thickness and doping concentration of GaN.
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