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硅异质结 (SHJ)太阳电池中空穴端接触的电接触性能调控是提升电池效率的关键挑战之一. 本文采用

TCAD数值模拟, 通过构建多子端和少子端接触模型, 系统研究了 p型硅薄膜 (p-layer)接触叠层中的载流子

输运行为, 重点揭示了诱导 p-n结与寄生肖特基结的耦合作用机制及其对接触性能的影响. 研究表明, p-layer

的激活能 (Ea,p)是决定载流子输运行为的核心参数. 较低的 Ea,p 有利于在 p-layer/TCO 界面激发更有效的空

穴隧穿方式 (B2BT或 TAT-DBS), 并在 i-a-Si:H/c-Si界面引入更适合载流子输运的能带弯曲, 这不仅显著降

低了接触电阻, 还抑制了高偏压下的电子电流, 从而在宽偏压范围内维持了优异的载流子选择性. 同时, 在光

学方面, 低 Ea,p 有利于拓宽透明导电氧化物 (TCO)薄膜的材料选择窗口, 选择具有更低载流子浓度的 TCO

薄膜, 从而有效抑制 TCO膜层的寄生吸收, 提升器件的光谱响应. 本研究阐明了空穴传输端的载流子输运机

理, 明确了关键材料的调控准则, 为高性能 SHJ太阳电池的界面工程优化和器件设计提供了重要的理论依据

与实践指导.
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 1   引　言

硅异质结 (SHJ)太阳电池以晶体硅为吸收基

体、硅基薄膜为载流子传输层, 基于载流子选择性

接触 (CSCs)实现高效光电转换, 是当前晶体硅太

阳电池中转换效率最高的技术路线之一. 近年来,

采用 SHJ接触叠层结构的太阳电池持续保持并不

断刷新晶体硅太阳电池的光电转换效率纪录, 目前

认证最高效率已达 27.81%[1–4]. SHJ接触叠层通常

由氢化本征非晶硅 (i-a-Si:H)层、掺杂硅薄膜 (n-

layer或 p-layer)和透明导电氧化物 (TCO)层组

成. 高质量的 CSCs需同时具备低饱和电流密度

(J0)和低接触电阻率 (rc), 从而实现高开路电压

(VOC)与高填充因子 (FF)[5,6].

然而, 空穴接触端的优化面临更大挑战 [7–9].

一方面, TCO/p-layer界面存在一个寄生肖特基

结 [10,11], 其电荷转移过程涉及量子隧穿、界面化学

反应、缺陷态辅助输运等多重物理机制的耦合. 另

一方面, n‑c‑Si与 p-layer掺杂类型相反, 在 n-c-Si

内部诱导了一个等效 p-n结 [12], 其极性与上述寄生

肖特基结相反. 这两个结互相耦合、共同作用, 使
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得载流子传输机制的分析变得复杂.

早期 SHJ界面的研究多借鉴肖特基接触模型,

将热电子发射 (TE)和直接隧穿 (DT)视为主要输

运机制, 并试图通过选择高功函数的 TCO来降低

空穴的肖特基势垒 [13–16]. 然而实验结果表明, 即便

采用高功函数 TCO, 空穴接触性能仍常不理想. 直

到Muralidharan等[11] 指出将TCO视为 n型半导体

更为合理, 并强调基于直接能态跃迁的带带隧穿

(B2BT)在该界面可能占据主导地位. Procel等 [17,18]

进一步指出, 在缺陷辅助隧穿 (TAT)机制中, 基于

悬挂键 (DBS)的 TAT因其两性特性可提供更多

复合通道, 故传输效率优于基于带尾态 (TS)的TAT.

此外, Luderer等 [19] 明确了和费米能级相关材料参

数, 如 p-layer的激活能 (Ea,p)和 TCO的载流子浓

度 (NTCO), 是实现低接触的主要驱动因素.

然而, 上述研究虽明确了关键材料参数, 但对

于 Ea,p 和 NTCO 如何通过调控耦合结的能带结构,

从而决定主导输运机制 (如 B2BT与 TAT的竞争

与转换), 及其对器件综合性能 (如接触电阻、载流

子选择性)的影响规律, 尚缺乏系统的、机理层面

的阐释. 空穴传输结构具备二极管特性, 传统上常

采用 TLM (transfer length method)法 [20] 线性提

取 rc 以评估界面特性对器件性能的影响. 然而,

TLM需使用与掺杂硅薄膜 (如 p-layer)相同极性

的硅基体 (如 p-c-Si), 空穴作为多子传输, 因而忽

略了诱导 p-n结以及电子电流对电学性能的影响.

虽然扩展 CSM(cox and strack method)法 [21,22] 可

与 Schottky二极管特性相结合, 从少子端接触结

构的 I-V 曲线中对数提取 rc, 但是当接触为非欧姆

特性时, rc 的提取仍存在困难.

为此, 本研究借助 Sentaurus TCAD数值模

拟工具, 通过为空穴传输端分别建立多子输运的

TLM模型与少子输运的 CSM模型, 以实现诱导

p-n结与寄生肖特基结的解耦分析. 模型中重点考

虑了异质结界面的 B2BT和 TAT, 以及 i-a-Si:H/

n-c-Si界面的热电子激发 (TE)和直接隧穿 (DT)

等机制. 对于 TLM模型, 重点关注 Ea,p 和 NTCO 对

rc 影响, 揭示材料参数对输运机制的作用机制. 进

一步, 基于 CSM法数值求解暗态 I-V 特性, 综合

考虑了 p-n结与寄生肖特基结的影响, 通过分析电

压依赖的电子与空穴电流分量, 揭示各界面层的压

降分布与输运性能的关联机制.

 2   实验部分

 2.1    TLM & CSM 模型建模仿真

图 1(a)所示的 TLM模型中, 空穴作为多子输

运, 定义为“多子端接触结构”, 用于分析 p-layer/

TCO及 i-a-Si:H/c-Si界面的空穴传输机制. 该结

构以厚度为 250 μm的硼掺杂晶体硅 (p-c-Si)为基

底, 其上沉积两个完全相同的接触层叠. 两个接

触层叠之间的传输距离 L 分别设置为 200, 400,

800, 1600和 2000 μm, 接触层叠的宽度 W 固定为

1000 μm. 每个接触层叠由 6 nm厚的 i-a-Si:H层、

20 nm厚的 p-layer和 75 nm厚的 TCO层组成 .

晶体硅的硼掺杂浓度为 1.71×1015 cm–3.

图 1(b)所示的 CSM模拟模型为其半截面 (完

整结构由旋转对称获得), 定义为“少子端接触结

构”, 旨在将诱导 p-n结与电子电流的影响纳入分

析. 该模型以厚度为 125 μm的磷掺杂晶体硅 (n-c-

Si)为基底, 其上沉积半径 R 为 3600 μm的圆盘形

接触层叠. 该层叠由 6 nm厚的 i-a-Si:H层、8 nm

厚的 p-layer和 75 nm厚的 TCO层组成. 晶体硅

的磷掺杂浓度设置为 1×1014 cm–3.

模拟中所使用的物理模型、参数以及各传输层

的材料参数均在 2.3节模拟参数中给出.
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图 1    多子端和少子端接触模型　(a) TLM结构的横截面图; (b) CSM结构的半横截面图

Fig. 1. Majority and minority-carrier contact models: (a) Cross-sectional view of the TLM structure; (b) half-cross-sectional view of

the CSM structure.
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 2.2    p 型硅薄膜禁带缺陷能态分布

本模拟中 p-layer的缺陷态分布参数 (如图 2

所示), 包括 Urbach带尾态能量 (价带 120 meV,

导带 80 meV)、高斯分布的悬挂键缺陷密度 (1.31×

1020 cm–3·eV–1)及其峰位 (约 1.1—1.2 eV), 主要

参考了广泛报道的氢化非晶硅/纳米晶硅 (p-a-Si:H/

p-nc-Si:H)薄膜的实验表征结果及在同类 TCAD

模拟研究中采用的典型参数集 [23,24]. 这些参数的设

定, 旨在合理地反映 p-layer中存在的高密度缺陷

态, 特别是其对载流子输运有显著影响的带尾态

(TS)和中性悬挂键 (DBS)的特性.
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图 2　p-layer禁带缺陷能态分布

Fig. 2. Distribution of defect energy states within the band

gap of p-layer.

 2.3    物理模型和材料参数

本模拟的所有计算均在室温 (300 K)条件下

进行. 同时, 模型中假设各层材料的掺杂浓度均为

空间均匀分布, 各接触层材料的禁带宽度设定为

固定值, 以聚焦于研究材料本征参数 (Ea,p, NTCO)

及界面特性对载流子输运的核心影响. 对于 c-Si

材料, 本征复合采用 Richter模型 [25], 迁移率采用

Klaassen模型 [26], 载流子统计遵循 Fermi-Dirac分

布, SRH体寿命设定为 10 ms, 表面复合速率设为

0.1 cm·s–1. 表 1给出本模拟工作中所用到的各功

能层材料参数. 为准确揭示不同参数下的能带结构

演化规律, 文中所有能带图 (图 3、图 5—图 8)均

以真空能级为能量基准进行绘制, 以实现能带对齐

情况的均一化比较.

 3   结果与讨论

如图 3所示 ,  对比 Ea,p=400 meV  (图 3(a))

与 Ea,p=100 meV(图 3(b))的能带结构可知: 较低

的 Ea,p 通过提升 p-layer的费米能级 (Ef), 调制了

其与 TCO之间的功函数差, 从而在界面处诱发出

更强的内建电势与能带弯曲. 这具体表现为 p-layer

价带顶 (EV)在界面处更显著的向上弯曲, 致使空

穴向 TCO输运的势垒宽度与高度均显著降低. 此

外, 这一增强的能带弯曲效应也延伸至 i-a-Si:H/c-

Si界面 (见图 3插图), 使其能带更为陡峭, 这有助

于提升该处的内建电场, 从而增强空穴的提取能力.

针对 p-layer/TCO界面的载流子输运机制 ,

p-layer价带空穴与 TCO导带电子的复合行为受

到界面特性的调控. 如 Procel等 [17] 的研究指出,

界面 rc 值与主导载流子输运机制及能带对齐方式

密切相关, 而且更低的空穴输运势垒, 有利于 B2BT

主导的载流子输运—这是目前公认的最高效

隧穿机制. 而对于高 Ea,p, p-layer/TCO界面则以

陷阱辅助隧穿 (TAT)为主, 该机制效率通常低于

B2BT, 导致界面 rc 值显著升高 (图 4的结果也可

证明).

 

表 1    本模拟工作中的各功能层材料参数
Table 1.    Material  parameters  of  each  functional

layer in oursimulations.

材料参数 i-a-Si:H p-layer TCO

电子亲合能/eV 3.9 3.9 4.9

禁带宽度/eV 1.7 1.7 3.7

导带有效状态密度/(1018 cm–3) 200 200 4

价带有效状态密度/(1019 cm–3) 20 20 1.7

电子/空穴迁移率
/(cm2·V–1·s–1)

20/4 25/5 160/40

隧穿质量/m0 0.1[27] 0.1[27] —

Urbach能量
(价带带尾态)/meV

50 120 —

Urbach能量
(导带带尾态)/meV

35 80 —

Urbach带尾态前因子
/(1021 cm–3·eV–1)

1.88 2 —

Urbach带尾态e/h
俘获截面/(10–16 cm2)

7 7 —

Gaussian峰值缺陷密度
/(1016 cm–3·eV–1)

1.38 13100 —

Gaussian施主峰位置/eV 0.89 1.1 —

Gaussian受主峰位置/eV 1.09 1.2 —

Gaussian施主e/h俘获截面
/(10–14 cm2)/(10–15 cm2)

3/3 3/3 —

Gaussian受主e/h俘获截面
/(10–15 cm2)/(10–14 cm2)

3/3 3/3 —
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在 i-a-Si:H/c-Si界面 ,  低 Ea,p 在 c-Si表面形

成了更强的空穴积累效应, 增大了空穴与电子浓度

差, 从而提升了电学钝化质量. 此外, 增强的能带

弯曲还在 i-a-Si:H/c-Si界面形成了更低且更陡峭

的能垒, 促进了空穴通过直接隧穿 (DT)在异质结

电池中的收集效率. 这两点也在林豪等 [1] 和Wang

等 [2] 的研究中得到印证, 空穴传输端采用低 Ea,p
的 p型氢化纳米晶硅 (p-nc-Si:H), 最终使该接触

结构获得更低的饱和电流密度 (J0)和接触电阻率

(rc), 进而获得了 86.59%的超高填充因子 (FF).

如图 4所示, 在 Ea,p 的基础上引入了 NTCO 对

接触电阻率 (rc)的影响. 随着 NTCO 增大, 低 Ea,p
的 rc 逐渐减小, 并在 NTCO 约达 2.5×1019 cm–3 时

出现转折, 此后 rc 趋于稳定; 而在高 Ea,p 条件下,

虽然 rc 随 NTCO 增大仍出现转折, 但变化趋势显

著不同于低 Ea,p 情形, rc 在转折前后随 NTCO 增大

反而呈上升趋势. 由图 4可知, 低 Ea,p 时, B2BT

更易实现, 且接触电阻率明显更低. 对 NTCO 更低

的要求, 可以减小寄生吸收, 同时拓宽 TCO选择

范围.

为探究造成此现象的原因, 提取 Ea,p=100 meV

时, 两个极端 NTCO 值 (1×1019 cm–3, 1×1021 cm–3)

的暗态平衡能带图 (如图 5所示). 在 rc 转折点之

前,  其典型能带结构如图 5(a)所示 .  在 p-layer/

TCO界面处, 电子和空穴在导带和价带上面临较

高的传输势垒, 结合图 2缺陷态分布分析, 此时载

流子输运主要依赖 p-layer价带附近的 TS实现

TAT. 随着 NTCO 增大, TCO的空间电荷区收缩并

且其能带弯曲量减小且变得更为陡峭, 而 p-layer

的空间电荷区向内部扩展的同时, 能带弯曲量增大

并在原有基础上叠加一段尖锐弯曲. 这一变化导

致 TCO导带电子浓度升高、隧穿距离缩短, 与导

带电子对齐的缺陷能态数量显著增加 (尤其在靠

近 p-layer价带处, 缺陷态密度呈指数增长), 从而

增强了空穴的 TAT过程, 促使 rc 降低.

当 NTCO 增大至某一临界值时, TCO导带能

级降至 p-layer价带以下, 空穴的 B2BT被激活,

使界面隧穿电流急剧增加, 导致图 4中 rc 的骤降.

然而如图 5(b)所示, B2BT引发的隧穿电流不会

无限增长, 最终会受到两方面限制: 第一, 随费米

能级进一步偏离价带顶, 可参与隧穿的空穴浓度呈

指数下降, 即使 NTCO 继续增大, 可隧穿空穴数量

增加有限; 第二, p-c-Si/i-a-Si:H界面处的空穴传

输也会制约整个传输结构的电流,  从而限制

B2BT隧穿电流的持续增长.

进一步, 为探究 Ea,p = 400 meV时 rc 转折

前后的反常上升原因, 我们通过分析其能带结构
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Fig. 3. Influence  of Ea,p  on  the  energy  band  structure  of  the  majority-carrier  contact  at  a  moderate  TCO  carrier  concentration

(NTCO = 1×1020 cm–3): (a) Ea,p = 400 meV; (b) Ea,p = 100 meV.
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(如图 6所示)发现: 相同空间电荷量下, 高 Ea,p 的

p-layer空间电荷区更宽, 承担更多能带弯曲量. 因此,

当 NTCO 增大时, p-layer的能带弯曲加剧, 导致界面

附近空穴浓度下降, 削弱 TAT过程. 即便在 B2BT

主导后, 该能带弯曲加剧同样会抑制 B2BT效率,

从而引发 rc 在转折前后的反常上升趋势.

除 B2BT外, 我们还希望探究 Ea,p 和 p-layer/

TCO界面 TAT的关联. 如图 7所示, 我们选择在

低 NTCO 条件下, 变化 Ea,p. 此时, B2BT机制无法

启动, 载流子输运由 TAT主导, 这为研究 Ea,p 对

p-layer/TCO界面的 TAT的影响提供了窗口. 如

图 7(a)所示, 在此条件下, rc 随 Ea,p 减小呈现先降

后升的变化, 这反映了多种物理因素的竞争效应.

1)空穴浓度与隧穿距离. Ea,p减小会提高 p-

layer的空穴浓度 ,  有利于 TAT; 但同时会引起

TCO侧能带弯曲加剧, 增大隧穿距离, 进而抑制

TAT. 这两种相反效应的竞争是图 7(a)中 rc 出现

谷值的原因之一.

2)缺陷能级分布. 更为关键的因素是费米能

级在禁带中的移动改变了有效参与 TAT的缺陷能

级类型.  当费米能级位于 TS与 DBS交界处时

(图 2和图 7(c)), TAT能同时得到两种缺陷能级

的支持, 效率最高, 对应 rc 的谷值. 当 Ea,p 偏大或

偏小导致费米能级远离此交界时, 仅有一种缺陷能

级主导 TAT, 传输效率下降, rc 随之增大. 此外,

在 Ea,p 极大或极小时, TAT还会分别受限于空穴

浓度不足或隧穿距离过大, 即使特定缺陷态密度有

所增加, 也难以补偿其对隧穿电流的抑制作用.

如图 8所示, 为全面评估空穴端传输机制, 本

研究采用了包含电压变化参数的 CSM模型, 引入

了 n-c-Si内部的诱导 p-n结, 分别提取并分析电子

电流与空穴电流对总电流的贡献. 高 Ea,p 会引发
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Fig. 7. Influence of Ea,p on the transport properties of  the majority-carrier contact structure at NTCO = 1×1019 cm–3:  (a) Contact

resistivity as a function of Ea,p; (b)–(d) dark equilibrium band diagram at Ea,p values of 400, 250, and 100 meV, respectively.
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图 8    少子端接触结构中的电压依赖输运机制　Ea,p = 400 meV时  (a) I-V 曲线 ,  (b) 暗态平衡能带图 ,  (c) 层间电压降 ;

Ea,p = 100 meV时 (d) I-V 曲线, (e) 暗态平衡能带图, (f) 层间电压降

Fig. 8. Voltage-dependent  transport  in  the  minority-carrier  contact.  (a)–(c) Ea,p = 400 meV:  (a)  I-V  curves;  (b)  dark equilibrium

band diagram; (c) layer-specific voltage drops. (d)–(f) Ea,p = 100 meV: (d) I-V curves; (e) dark equilibrium band diagram; (f) layer-

specific voltage drops.
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S形 I-V 扭结, 这是由高偏压下空穴电流饱和而电

子电流持续主导所致, 该效应严重损害了少子端

接触的空穴收集能力. 结合图 8(b)的输运机制与

图 8(c)的压降分布, 该现象的成因如下: 在 n-c-Si

上沉积的接触层叠, 电子的输运主要通过 TE. 而

Ea,p 增大导致 p-layer与 n-c-Si及 TCO的功函数

差值减小. 这一方面使 i-a-Si:H/n-c-Si界面处的势

垒变为方形, 空穴传输由 TE主导; 另一方面, p-

layer/TCO界面处的能带弯曲趋于平缓, 抑制了

B2BT的发生, 使得 TAT成为主导机制 (图 6(a)

中空穴电流的饱和也印证了这一点). 于是在偏压

低于 0.375 V时, 电压主要施加于 n-c-Si上. 随电

流增大, 空穴输运相继受到 DT和 TAT的限制,

导致 i-a-Si:H层和 p-layer/TCO界面压降增大, 最

终因 TAT的限制使空穴电流饱和. 然而, 热电子

激发过程在此过程中几乎未受影响, 电子电流得以

持续增大并占据主导地位.

相反如图 8(d)所示, 在低 Ea,p 时, 空穴电流传

输充分, 说明 p-layer/TCO界面处的空穴传输由

B2BT主导, 呈现欧姆接触特性. Ea,p 减小导致 i-a-

Si:H/n-c-Si界面处的势垒变薄 (如图 8(a)), 此处

的空穴传输变为 DT主导; 而热电子激发的势垒增

大, 保证了高载流子选择性, 减少了复合损失.

 4   结　论

本研究通过 TCAD数值模拟, 系统探讨了硅

异质结太阳电池空穴传输端的载流子输运机制, 我

们明确了降低 Ea,p 在高效硅异质结太阳电池空穴

传输端中的多维影响: 1)对于 p-layer本身, 降低

其薄膜电导率; 2)在 p-layer/TCO界面, 更低的空

穴输运势垒, 有利于建立高效输运机制 B2BT或

TAT-DBS; i-a-Si:H/c-Si界面更陡峭的势垒, 有利

于发生更高效的 DT, 二者都可以降低接触电阻;

3) c-Si表面形成了更强的空穴积累效应, 抑制了高

偏压下电子电流的持续增长, 保持了载流子选择

性. 此外, 低 Ea,p 可以大大拓宽 TCO膜层材料的

选择范围, 有望采用低 NTCO 的 TCO材料实现高

效载流子输运, 从而在改善器件电学性能的同时,

提升其光学响应. 本工作结论在近年来报道的高效

硅异质结太阳电池中均可得到验证, 对于深化其界

面工程研究具有重要的理论参考价值, 也将为构筑

下一代高效太阳电池提供设计依据.

本研究聚焦于室温、暗态条件下的机理分析,

温度、光照变化会显著影响载流子的热激发和复合

过程, 从而改变器件的绝对性能参数. 然而, 本文

所揭示的核心物理图像主要由界面能带对齐和量

子隧穿效应决定, 这些因素对温度在合理范围内的

变化相对不敏感. 深入分析温度、光照、掺杂分布

梯度等边界条件对定量性能的影响, 是未来面向具

体应用场景优化的重要方向.
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Unraveling carrier transport behavior at hole contact for
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Abstract

Modulation of  electrical  contact  properties  at  the hole-selective contact  represents  a critical  challenge for
enhancing  the  efficiency  of  silicon  heterojunction  (SHJ)  solar  cells,  particularly  due  to  the  complex  carrier
transport in the induced p-n junction at the p-layer/TCO interface. In this work, we systematically investigate
the  carrier  transport  behavior  within  the  hole  contact  stack  by  employing  TCAD  numerical  simulations.
Specifically,  both the majority- and minority-carrier  analyzing models  are  built,  based on the typical  transfer
length method (TLM) and cox and strack method (CSM) architectures. Our findings reveal that the activation
energy  (Ea,p)  of  p-layer  is  a  decisive  parameter  governing  the  carrier  transport  dynamics.  A  lower Ea,p  (e.g.,
100  meV)  significantly  reduces  the  hole  transport  barrier  at  the  p-layer/TCO interface,  promoting  dominant
band-to-band  tunneling  (B2BT)  or  dangling-bond-assisted  trap-assisted  tunneling  (TAT-DBS),  while
simultaneously  optimizing  band  bending  at  the  i-a-Si:H/c-Si  interface  to  improve  hole  collection  efficiency.
These  synergistic  effects  not  only  significantly  reduce  the  contact  resistivity  but  also  suppress  the  parasitic
electron current under high forward bias, thereby maintaining excellent carrier selectivity over a wide voltage
range. From an optical perspective, a lower Ea,p broadens the selection window for transparent conductive oxide
(TCO)  materials,  as  it  enables  the  use  of  TCO  films  with  lower  carrier  concentration,  thereby  effectively
reducing parasitic absorption. This study clarifies the carrier transport mechanism at the hole-selective contact
and establishes  key material  design criteria,  providing crucial  theoretical  guidance and practical  strategies  for
the  interface  engineering  and  performance  optimization  of  next-generation  high-efficiency  SHJ  solar  cells,  as
supported by experimental trends in recent high-efficiency devices.

Keywords: silicon heterojunction solar cells, numerical simulations, contact resistivity, transport mechanisms
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