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运用 +,-.（+/012343 56 ,47859197:85/47 0/; -<5:5/47 .:8=7:=893）模拟分析了 >?@ABC0C.4?：DA4C0C.4：DA/C0C.4：DAE9:01结
构的异质结非晶硅太阳电池中的 BA4界面的价带失配以及 >?@AB，/AE9:01界面接触势垒对电池光电特性的影响 F分
析总结了非晶硅基薄膜太阳电池中 !C"曲线异常拐弯现象的种类和可能原因 F
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! R 引 言

实验发现，品质优良的非晶硅太阳电池，其光暗

!C" 特性近乎接近于二极管的理想特性曲线，并且，
光暗 !C" 曲线基本遵循叠加原理，如图 !所示 F

图 ! 正常非晶硅太阳电池的光暗 !C"曲线

但是，界面问题可能导致非晶硅太阳电池性能

变坏，使电池的开路电压和填充因子下降，甚至可能

导致电池的光照 !C" 曲线发生异常拐弯现象［!］F事
实上，异质结太阳电池中的 !C" 曲线异常拐弯现象
是比较普遍的［"］，有的把它称之为 .C.<0B9现象［&］，
有的则把它叫做 85115Q98［*］现象 F总结起来，这种异常
拐弯大致分为两种情况，一种是拐弯发生在大于

"@?的电压范围，而另一种则是发生在 "@?附近或是

小于 "@?的电压范围，或者是上述二者兼而有之 F
结合工艺过程和器件物理分析，我们认为这种

!C" 曲线异常拐弯现象主要起因于各种界面问题 F
为此我们运用一维微光电子结构分析模型 +,-.C!S
（+/012343 56 ,47859197:85/47 0/; -<5:5/47 .:8=7:=893）［(］

重点分析了非晶硅太阳电池中 BA4和 >?@AB，/AE9:01
界面能带偏移或势垒高度对电池光照 !C" 曲线的
影响 F

" R 器件和材料物理参数模型

图 "中!#$是 >?@的费米能级与 B层导带的能
量差，$B 表示 >?@AB界面处的接触势垒（空穴）；$QH

表示真空能级，"为电子亲合势（再加上电子激活能
就是所谓功函数 %）；!NH（$/）为 /AE9:01界面接触势
垒；图下方的刻度值是电池的厚度坐标值 F

+,-.C!S 可以在态密度（S@.）和载流子寿命
（1469 :4E9）［’］两种半导体电子学描述模式下对器件
进行直流模拟 F我们在模拟中用的是 S@. 模式 F这
种模式下，半导体的电子态分为导带、价带扩展态，

导带、价带带尾定域态以及隙间定域态 F带尾定域态
主要由于键角畸变引起，隙间定域态主要由悬键造

成 F带尾定域态密度用指数函数描述［G］，隙间定域态
密度呈双高斯函数分布，分别对应类施主态和类受
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图 ! "#$非晶硅太阳电池平衡能带图

主态，二者呈正相关能关系，也就是说类施主态在

下，类受主态在上 %对隙间定域态密度，&’() 还提
供了一种平均分布的背景模式 %对于非晶硅，我们用
指数函数和双高斯分布函数分别描述带尾定域态和

隙间定域态 %施主和受主掺杂全电离，即 ! *
+ , !+，

! -
& , !& %
图 .所示为带尾态的分布示意图，图中

"/（#）, $/0 12"［（#3 - #）4#&］，

"5（#）, $50 12"［（# - #6）4#+］，

式中 #& 和 #+ 表示带尾特征能量 %

图 . 带尾缺陷态的分布示意图

图 7所示为 &’()提供的用于描述非晶硅缺陷
态密度的高斯分布模式 % !+8（!&8）代表呈高斯分布

的类施主（类受主）缺陷态浓度（39- .），%+)，5（%+)，/）

和 #+:;（#&<(）分别代表类施主（类受主）态高斯峰的

半高宽和离导带底（价带顶）的能量差距 %
计算模拟的太阳电池为 "=#=$结构，光从 "型窗

口层入射 %窗口层是非晶硅碳（/=)#<），迁移率带隙
为 >?@A 1B% "#$各层材料的光电特性参数如表 > 所
示 %/=)#<的电子亲合势!设为 .?@0 1B，比非晶硅
（/=)#）小 0?>0 1B，也就是说 "4#界面的能带不连续性
（>?@A—>?C0 1B）在价带和导带上的偏移分别为

图 7 带隙间缺陷态的高斯分布模型

0?>0和 0?0A 1B%
计算中，光照条件为 &’>?D，>00 9E439! %光吸

收系数表示为［C］

"（&#）, ’［（&# - #F）
! 4&#］，

式中 ’ 和 #F 的数值见表 > %

表 > 用于非晶硅 "#$太阳电池模拟的主要参数

参数
"层

（/=)#<）
#层

（/=)#）
$层

（/=)#）

厚度4$9 C D00 !D
迁移率边禁带宽度 #$41B >%@A > %C0 > %C0
光学禁带宽度 #F 41B >%C0 > %G! > %G!

’值4（39- >4! 1B- >4!） >0D0 C00 G00

电子亲合势41B .%@0 7 %00 7 %00

掺杂浓度 !+439- . 0 0 D H >0>@

掺杂浓度 !&439- . D H >0>@ 0 0

受主激活能（高于价带）41B 0%!D

施主激活能（低于价带）41B 0%>0

导带、价带有效态密度439- . ! %D H >0!0 ! %D H >0!0 ! %D H >0!0

缺陷态密度 !+8和 !&8439- . D H >0>G D H >0>D D H >0>G

#+:;41B >%>! > %>! > %>!

#&<(41B >%>! > %>! > %>!
价带尾态特征能量 #+41B 0%0D 0 %0D 0 %0D
导带尾态特征能量 #&41B 0%0. 0 %0. 0 %0.

$5I 41B >%0 H >0!> > %0 H >0!> > %0 H >0!>

$/I 41B >%0 H >0!> > %0 H >0!> > %0 H >0!>

. %结果与讨论

! "# " $%&界面能带失配的影响

作者曾对非晶硅太阳电池 "4#界面缺陷态以及
插入 JKLL1M层的影响进行过模拟分析，［@］界面缺陷
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态增加光生载流子的复合，导致漏电电流增加，从而

影响电池的开路电压和填充因子 !那么 " # $除了界
面缺陷态以外还有什么物理因素可能对太阳电池的

光电特性产生影响呢？能够想到的自然是能带

偏移 !
我们选择一个理想的非晶硅太阳电池（有 %&’’()

层，但没有界面缺陷态）作为基础模型，其主要材料

及器件结构参数见表 *，在此模型基础上我们在其
" # $界面间插入 * +, 的宽带隙高密度缺陷态（* -
*.*/ 0,1 2）界面层，这一界面层同 "层、$层的能带失
配通过各层电子亲合势来调节 !界面层的能带展宽
主要是价带边的下移 !图 3所示为 " # $界面间插入 *
+,宽带隙（45* (6）界面层后的平衡能带图 !计算结
果如图 7所示 !

图 3 "8$间插入 * +,宽带隙（45* (6）高密度缺陷态界面层后的

平衡能带图

图 7 "8$间插入 * +,宽带隙高密度缺陷态界面层后的电池的

!9"曲线

从图 7的计算结果可以看出，正是 "8$界面间这
层宽带隙高密度缺陷界面层的插入导致太阳电池光

照 !9" 曲线开路电压附近的反常拐弯现象 !由此可

以看出，" # $ 界面是非晶硅太阳电池的核心 !事实
上，文献［*.］的模拟计算已经表明，" # $界面缺陷态
导致 " # $界面局部能带弯曲，费米能级被钉扎在 " # $
界面处的带隙中央（如图 3所示），使得内建电场降
低，光生载流子收集效率下降 !同时，由于宽带隙界
面层带来的价带失配在 " # $界面处形成对光生空穴
的势垒，阻碍光生空穴的收集 !从而造成了 !9" 曲线
在 ":;附近，尤其是小于 ":;电压范围的拐弯现象 !

! "# "$%&’(和 )’*+,-.界面势垒的影响

除了 " # $界面以外，非晶硅太阳电池的前后接
触也是非常关键的 !对于理想的欧姆接触，界面间应
当不存在阻碍载流子收集的 <0=>??@A 势垒 !然而研
究发现［**］，由于 B;:和非晶硅之间的功函数存在较
大差距，B;:8"以及 +8,(?CD［*4］界面同样存在大量界
面态，这些界面态引起费米能级的钉扎，界面间形成

<0=>??@A势垒 !我们模拟研究了 B;:8" 和 +8,(?CD 的
<0=>??@A势垒高度 #" 和 #+（如图 E）对 "$+太阳电池
的光电特性的影响 !

图 E B;:8"和 +8,(?CD界面能带结构示意图

图 /所示为不同 B;:8"（C）和 +8,(?CD（%）<0=>??@A
势垒高度（#" 和 #+）时太阳电池光照 !9" 曲线的计
算结果 !计算表明，#" 和 #+ 同时影响太阳电池的光

电特性，主要影响的是开路电压和填充因子 !表现在
!9" 曲线上，当 #" 和 #+ 其中一个的数值达到或超

过 .57 (6时［*2］，!9" 曲线明显发生在大于 ":;电压

范围的拐弯现象 !
理论上 #" 和 #+ 对非晶硅太阳电池的影响几

乎是对等的，但考虑到非晶硅太阳电池光生空穴和

光生电子的不对等性，B;: # "界面显得尤为重要 !实
际太阳电池中可能同时存在各种界面问题，!9" 曲
线可能同时存在不同类型的拐弯现象 !同时考虑 " # $
界面能带偏移和 B;: # "或 +8,(?CD界面势垒时，!9"
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图 ! "#$%&（’）和 (%)*+’,（-）./01++23势垒高度引起的 !4" 曲线
拐弯

曲线既有小于 "$#电压范围也有大于 "$#电压范围

的拐弯 5如图 6所示 5

图 6 &%7界面层和 (%)*+’,势垒对 !4"曲线的影响

89 结 论

本文运用一维微光电子结构分析模型（:;<.4
=>）模拟分析 "#$%&4’4.7#：?%74’4.7：?%(4’4.7：?%)*+’,
结构的异质结非晶硅太阳电池中的 & @ 7界面的能带
失配以及 "#$%&，(%)*+’,界面接触势垒对电池光电
特性的影响 5分析总结了非晶硅基薄膜太阳电池中
!4" 曲线异常拐弯现象的种类和可能原因 5结果表
明，& @ 7界面能带失配是导致 !4" 曲线在小于 "$#范

围内异常拐弯的的主要根源，而 "#$%&和 (%)*+’,界
面势垒过高（超过 A9BA *C）就会导致 !4" 曲线在大
于 "$#电压范围的拐弯 5同时考虑 &%7界面能带偏移
和 "#$%&或 (%)*+’,界面势垒时，!4" 曲线既有小于
"$#电压范围也有大于 "$#电压范围的拐弯 5
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