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硒化锑薄膜太阳电池的模拟与结构优化研究∗
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( 2018年 9月 21日收到; 2018年 11月 1日收到修改稿 )

采用wx-AMPS模拟软件对硒化锑 (Sb2Se3)薄膜太阳电池进行建模仿真, 将CdS, ZnO和 SnO2的模型

应用到 Sb2Se3太阳电池的电子传输层中. 结果显示, 应用CdS和ZnO都能实现较高的器件性能, 并发现
电子传输层电子亲和势 (χe-ETL)的变化能够调节 Sb2Se3太阳电池内部的电场分布, 是影响器件性能的关
键参数之一. 过高或者过低的χe-ETL都会使电池的填充因子降低, 导致电池性能劣化. 当χe-ETL为 4.2 eV
时, 厚度为 0.6 µm的 Sb2Se3太阳电池取得了最优的 7.87%的转换效率. 应用优化好的器件模型, 在不考虑
Sb2Se3层缺陷态的理想情况下, 厚度为 3 µm的Sb2Se3太阳电池的转换效率可以达到 16.55% (短路电流密度
Jsc = 34.88 mA/cm2、开路电压Voc = 0.59 V、填充因子FF = 80.40%). 以上模拟结果表明, Sb2Se3 薄膜太
阳电池在简单的器件结构下就能够获得优异的光电性能, 具有较高的应用潜力.

关键词: 硒化锑, 电子传输层, 薄膜太阳电池, wx-AMPS
PACS: 73.61.–r, 88.40.hj, 82.20.Wt DOI: 10.7498/aps.67.20181745

1 引 言

薄膜太阳电池因其原材料消耗少、制备工艺简

单、柔性可卷曲等优势, 近年来得到了越来越多的
关注 [1]. 其中,铜铟镓硒薄膜太阳电池、碲化镉薄膜
太阳电池已经产业化生产, 钙钛矿薄膜太阳电池的
实验室效率已经可以比肩晶体硅太阳电池 [2−4]. 但
铜铟镓硒薄膜中铟、镓属于稀有元素, 碲化镉薄膜
中镉元素的毒性较大, 而钙钛矿薄膜的稳定性有待
提高, 这些都限制了薄膜太阳电池的进一步发展.
因此, 研发一种原材料丰富无毒、制备方法简单、稳
定的吸光层薄膜材料成为了发展薄膜太阳电池的

重点.
硒化锑 (Sb2Se3)薄膜是一种光电性能优异的

吸光层材料, 材料当中的锑元素和硒元素地壳储
备丰富、绿色低毒. Sb2Se3为一维带状结构的直

接带隙半导体材料, 光学带隙约为 1.1 eV [5,6]. 目
前, Sb2Se3薄膜已采用旋涂技术 [7,8]、磁控溅射技

术 [9,10]、连续离子层吸附与反应技术 [11]、高真空

蒸发技术 [12]、快速热蒸发技术 [13−17]等方法制备,
将其应用于太阳电池吸光层可以获得高于 20%的
理论转换效率, 极具发展潜力 [18]. 在Sb2Se3电池
的结构优化中, 多种薄膜材料被应用到电子传输
层中. 2017年, Tang课题组 [15]将氧化锌 (ZnO)电
子传输层引入到Sb2Se3太阳电池中, 发现ZnO电
子传输层的生长取向对器件性能会产生很大影响,
并以透明导电薄膜/ZnO/Sb2Se3/Au的器件结构
获得了 6%的转换效率. Chen等 [16]以同样的器件

结构, 将二氧化钛作为电子传输层, 获得了转换效
率为 5.6%的Sb2Se3太阳电池. 2018年, Lu等 [17]

将二氧化锡 (SnO2)电子传输层也应用到了Sb2Se3
太阳电池中, 但所得的开路电压 (Voc)和填充因子
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(FF)均较小, 只获得了 3.05%的转换效率; 同年,
Wen等 [19]在改进Sb2Se3薄膜制备工艺的基础上,
采用硫化镉 (CdS)作为电子传输层, 获得了 7.6%
的认证效率, 为迄今认证的最高转换效率. 从上述
研究结果中可以看出, Sb2Se3薄膜太阳电池电子传
输层有很多选择, 哪种电子传输层更适合于Sb2Se3
电池还有待考量. 此外, 目前对Sb2Se3薄膜太阳电
池的研究多集中在实验方面, 在建模仿真方面的
研究还较少. 基于此, 本文采用太阳电池模拟软件
wx-AMPS对Sb2Se3薄膜太阳电池进行建模仿真,
分析了不同电子传输层Sb2Se3太阳电池的器件性
能, 重点研究了电子传输层的电子亲和势 (χe-ETL)
对电池的影响, 最后提出了进一步提高Sb2Se3太
阳电池转换效率的技术路线.

2 器件结构与模拟参数

本文采用的wx-AMPS模拟软件是一维微电与
光电器件模拟软件AMPS-1D的升级版本, 该软件
通过求解泊松方程和电子空穴连续性方程获得太

阳电池的特性参数. 运行软件计算所建立的器件模
型后, 不仅能够获得太阳电池的电流 -电压 (J-V )
曲线和量子效率曲线, 还可以得到能带、电场、空
穴浓度、电子浓度、载流子产生率和载流子复合

率等在电池内部的分布情况, 是从理论上深入研
究太阳电池光电特性的有力工具 [20,21]. 本文采用
Sb2Se3太阳电池结构为透明导电薄膜/电子传输
层/Sb2Se3吸光层/金属电极. 如图 1所示, 透明导
电薄膜选用FTO薄膜、电子传输层选用CdS薄膜、
ZnO薄膜和SnO2薄膜三种,厚度固定在20 nm. 电

极采用金 (Au)电极. Sb2Se3太阳电池各功能层的
能带图如图 2所示. 根据Wen等 [19]对Sb2Se3薄膜
的深能级瞬态谱测试确定了材料的缺陷态信息, 使
模型的光电性能更接近实际器件. 模拟中采用的材
料参数如表 1所列 [22−26].

Au

Sb2Se3

FTO

图 1 Sb2Se3太阳电池的结构示意图

Fig. 1. Schematic of the Sb2Se3 solar cell structure.
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图 2 Sb2Se3太阳电池各功能层的能带图
Fig. 2. Schematic energy-level diagram of each func-
tional layers in Sb2Se3 solar cell.

表 1 Sb2Se3太阳电池的材料参数
Table 1. Material parameters of the Sb2Se3 solar cells.

参数 CdS [22] ZnO [22] SnO2
[23] Sb2Se3 [24−26]

介电常数 10 9 9 18

电子亲和势/eV 4.2 4.4 4.5 4.15

电子迁移率/cm2·V−1·s−1 100 10 100 15

空穴迁移率/cm2·V−1·s−1 25 2.5 25 5.1

受主掺杂浓度/cm−3 0 0 0 1× 1013

施主掺杂浓度/cm−3 1× 1018 1× 1018 1× 1018 0

禁带宽度/eV 2.4 3.3 3.6 1.1

导带有效状态密度/cm−3 2.2× 1018 2.2× 1018 2.2× 1018 4.8× 1018

价带有效状态密度/cm−3 1.8× 1019 1.8× 1019 1.8× 1019 4.8× 1018
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3 模拟结果与讨论

3.1 不同电子传输层的应用

三种具有不同电子传输层Sb2Se3薄膜太阳电
池的J-V 曲线如图 3 (a)所示. 根据曲线计算出的
性能参数总结在表 2中, 电池厚度为 0.6 µm. 其中
具有SnO2电子传输层的Sb2Se3太阳电池的Voc和

短路电流密度 (Jsc)都较高, 但由于FF最低, 只有
52.04%, 使其得到了最低的 6.62%的转换效率. 应
用CdS作为电子传输层的Sb2Se3太阳电池, 虽然
Voc和Jsc略低, 但FF (61.55%)是最高的, 可以得
到 7.35% 的转换效率. 而当ZnO作为电子传输层
时, Sb2Se3太阳电池的各项性能都能保持在较高水
平, 获得了最高的 7.48%的转换效率. 图 3 (b)为不
同电子传输层Sb2Se3太阳电池的量子效率图. 如
图 3 (b)所示, 三个电池的长波响应很相近, 短波响
应则有所不同, 其中应用CdS的Sb2Se3太阳电池
的短波响应最低, 这是因为CdS的带隙最窄, 造成
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图 3 不同电子传输层 Sb2Se3太阳电池的 (a) J-V 特性
和 (b)量子效率
Fig. 3. The (a) J-V characteristic and (b) quantum
efficiency of Sb2Se3 solar cells with different electron
transport layers.

电子传输层会吸收较多的短波光子, 这些光子无
法形成电流, 因此使得电池的短波响应降低. 这种
现象在实验中也得到了印证, Tang课题组 [19]所制

备的具有CdS电子传输层的Sb2Se3太阳电池, 其
450 nm处只有约60%的光谱响应. 而使用SnO2和

ZnO作为电子传输层, 电池在 450 nm处均可以获
得约75%的光谱响应 [15,17].

表 2 不同电子传输层 Sb2Se3太阳电池的性能参数
Table 2. Photovoltaic performance of Sb2Se3 solar
cells with different electron transport layers.

电子传输层 Voc/V Jsc/mA·cm−2 FF/% 转换效率/%

CdS 0.47 25.28 61.55 7.35

ZnO 0.47 25.91 61.21 7.48

SnO2 0.49 25.75 52.04 6.62

3.2 χe-ETL对器件性能的影响

以ZnO模型为基础, 改变χe-ETL从 3.8 eV提
高到 4.8 eV, 以研究电子传输层不同能带结构对
Sb2Se3太阳电池的影响. 不同χe-ETL的Sb2Se3太
阳电池的能带结构如图 4 (a)所示. 由于FTO的功
函数不变, 这使得Sb2Se3太阳电池电子传输层的
能带在χe-ETL低于4.4 eV时向上弯曲, 而在χe-ETL

高于 4.4 eV时向下弯曲. 同时, χe-ETL的变化也会

影响Sb2Se3 层的能带结构, χe-ETL越高, Sb2Se3层
能带的变化就越平缓. 图 4 (b) 所示为不同χe-ETL

的Sb2Se3层的载流子复合率分布. 对于Sb2Se3
层前端, 当χe-ETL为 3.8 eV时, 复合率较高, 随着
χe-ETL的增加, 复合率逐渐下降, 而当χe-ETL提高

到4.8 eV时, 复合率又大幅增加. 对于Sb2Se3层后
端, 当χe-ETL高于4.6 eV时, 其复合率随之上升.

图 4 (c) 为不同χe-ETL的 Sb2Se3太阳电池的
电场分布图. 我们发现, 当χe-ETL较低时, 会在电
子传输层和Sb2Se3吸光层的界面处产生一定的势
垒,而当χe-ETL大于4.4 eV后,势垒会消失,但同时
在电子传输层产生了一个相反的电场. 从图 4 (d)
所示不同χe-ETL的Sb2Se3太阳电池的自由电子浓
度分布可以看出, 低χe-ETL产生的势垒会阻碍光

生载流子的传输, 在界面处形成自由电子的堆积,
而χe-ETL越低, 界面处堆积的自由电子就越多, 导
致其复合增多, 因此随着χe-ETL由 4.4 eV降低到
3.8 eV, Sb2Se3层前端的载流子复合率随之提高.
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图 4 不同χe-ETL的 Sb2Se3太阳电池的 (a) 能带图、(b) 载流子复合率分布、(c) 电场分布、(d) 自由电子浓度分布、(e) 量
子效率和 (f) J-V 特性
Fig. 4. (a) Energy band structure, (b) carrier recombination rate distribution, (c) electric field distribution, (d) free
electrons concentration distribution, (e) quantum efficiency, (f) J-V characteristic of Sb2Se3 solar cells with different
χe-ETL.

图 4 (e)为不同χe-ETL的 Sb2Se3太阳电池的
量子效率图谱. 从图 4 (e)可以看出, 在χe-ETL低

于 4.4 eV的情况下, Sb2Se3太阳电池的量子效率
图谱很相近, 说明Jsc也相近, 并且都在短波处的
响应有一定的 “凹陷”. 而当χe-ETL提高到 4.6 eV
以上时, 量子效率图谱的短波响应有所提高, “凹
陷”的形状消失, 但总体响应会随之降低. 由于短
波光子主要在Sb2Se3层前端被吸收, 所以它和该
部分的复合率的变化基本一致. 对于长波部分,

当χe-ETL较低时, 电池的光谱响应变化不大, 而当
χe-ETL高于 4.6 eV时, 电池的光谱响应开始下降,
对应着电池中后部分的复合率的大幅增加. 根据这
一系列Sb2Se3太阳电池的能带图可知, χe-ETL越

高Sb2Se3层的能带越平缓, 这就使得加在Sb2Se3
吸光层的内建电场变小, 许多光生载流子没有得到
足够的驱动力到达电池两极就在Sb2Se3层的缺陷
处复合, 导致电池长波响应的下降.

不同χe-ETL的Sb2Se3太阳电池的J-V 特性如
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图 4 (f)所示, 详细的电池性能参数列于表 3 . 由
表 3可知, 电子传输层的能带位置对电池性能影
响很大, 随着χe-ETL由 3.8 eV提高到 4.2 eV, 电池
效率先由 4.65%提高到 7.87%, 接着再继续提高
χe-ETL到 4.8 eV, 转换效率会迅速下降至 2.14%.
对比电池参数发现, 转换效率的改变主要是由FF

的变化所引起的. 在χe-ETL为 3.8 eV时, FF的降

低主要是由于串联电阻的增加引起的. 这是由于较
低的χe-ETL在电子传输层/Sb2Se3层界面处产生
的势垒是一种高阻层, 导致了串联电阻的增加 [27].
而当χe-ETL高于 4.6 eV时, FF的降低则是由串联

电阻和并联电阻共同影响的. 首先较高的χe-ETL

会在电子传输层形成反向电场, 导致载流子堆积
在透明导电膜与电子传输层的界面, 这会阻碍载
流子的输运, 使得串联电阻增加, 与此同时, 由于
Sb2Se3层电场的减弱导致复合增多, 也在一定程度
上降低了并联电阻, 这两种因素共同作用使得FF

降低. 因此χe-ETL过高或者过低都会导致Sb2Se3
太阳电池的性能劣化, 要想使电池保持较高的器件
性能, 4.0 eV到4.4 eV之间是χe-ETL的一个合适的

范围.

表 3 不同χe-ETL的 Sb2Se3太阳电池的性能参数
Table 3. Photovoltaic performance of the Sb2Se3 solar
cells with different χe-ETL.

χe-ETL/eV Voc/V Jsc/mA·cm−2 FF/% 转换效率/%

3.8 0.45 24.96 41.33 4.65

4.0 0.49 25.81 62.35 7.82

4.2 0.48 25.84 62.84 7.87

4.4 0.47 25.91 61.21 7.48

4.6 0.55 25.13 36.08 4.96

4.8 0.58 21.65 17.08 2.14

3.3 Sb2Se3太阳电池性能的优化

根据上述模拟结果, 当Sb2Se3太阳电池的
χe-ETL在 4.2 eV左右, 电池可以达到最好 7.87%
的效率. 基于模型参数, 要想进一步优化电池性
能, 关键在于Sb2Se3层缺陷的有效抑制. 将Sb2Se3
层的缺陷态去除后, 电池的J-V 曲线如图 5所示.
对比含有缺陷态的电池结果, 发现电池的Voc由

0.48 V增加到了0.57 V, 而FF由62.84%增加到了
78.68%, 使得电池效率显著提高到12.15%. 说明缺

陷态的抑制, 可以有效减少光生载流子在Sb2Se3
吸光层的复合, 使电池的漏电流降低 [26]. 因此, 优
化Sb2Se3 吸光层的薄膜质量, 是未来提高Sb2Se3
薄膜电池转换效率的有效途径.
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图 5 有缺陷态和无缺陷态 Sb2Se3太阳电池的 J-V 曲线
Fig. 5. J-V characteristics of Sb2Se3 solar cells with
and without defect states.

图 6为不同厚度下有缺陷态和无缺陷态
Sb2Se3太阳电池的转换效率. 含有缺陷态的

Sb2Se3 太阳电池, 转换效率随厚度的提高呈现
先增加后降低的趋势, 最佳的电池厚度在 0.4 µm
到 0.6 µm之间, 对应的效率在 7.8%左右; 继续增
加厚度, 则效率随之线性降低, 当电池厚度增加
到 3 µm时, 转换效率仅剩 1.24%. 说明虽然增加
Sb2Se3层厚度可以吸收更多的光子, 然而Sb2Se3
层的电场强度也会随之减弱, 使得Sb2Se3层载流
子复合率由于缺陷态的存在而增多, 导致器件性能
劣化.
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图 6 不同厚度下有缺陷态和无缺陷态 Sb2Se3太阳电池
的转换效率

Fig. 6. Conversion efficiency of Sb2Se3 solar cells with
and without defect states at different thickness.
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如果将Sb2Se3层的缺陷态去除, 厚度的增加
就不会对电池性能产生负面影响, 因此电池效
率就会随着厚度的增加单调递增, 而此时效率
的提高基本上与Jsc的提高是同步的, 但当厚度
超过 1.8 µm后效率的增加会放缓, 这主要是由
于绝大部分光谱能量已经吸收得较为完全, 厚度
的增加只能使 700 nm以上的长波光有小幅度的
增长 (图 7 ), 当电池厚度为 3 µm时, 效率可以达
到 16.55% (Jsc = 34.88 mA/cm2, Voc = 0.59 V,
FF = 80.40%). Sb2Se3 太阳电池在简单的结构下
就可以得到较高的转换效率, 显示了Sb2Se3太阳
电池的应用潜力, 但值得注意的是, 这一效率距离
带隙相近的晶体硅太阳电池还有一定距离. 在所模
拟出的Sb2Se3太阳电池性能参数中, Jsc和FF都

已经达到了较高的水平, 而Voc还有一定的提升空

间, 因此寻求提高Voc的有效方法, 比如加入空穴
传输层来优化器件结构是Sb2Se3 电池转换效率进
一步提高的关键.
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图 7 不同厚度下无缺陷态 Sb2Se3太阳电池的量子效率
Fig. 7. Quantum efficiency of Sb2Se3 solar cells with-
out defect states at different thickness.

4 结 论

本文应用wx-AMPS模拟软件对Sb2Se3薄膜
太阳电池进行了模拟优化. 首先研究了不同电子传
输层模型对Sb2Se3太阳电池器件性能的影响. 发
现χe-ETL是决定Sb2Se3太阳电池转换效率的关键.
过高或过低的χe-ETL都会使Sb2Se3层的载流子复
合率提高, 导致太阳电池的填充因子降低, 进而降
低其器件性能. 4.0 eV到 4.4 eV之间是χe-ETL的

一个合适的选择范围. χe-ETL在此范围内的CdS
和ZnO均比较适宜作为Sb2Se3太阳电池的电子

传输层. 其次, 在优化χe-ETL的基础上, Sb2Se3层
材料质量的提高可以进一步提升电池性能. 在去
除Sb2Se3 层的缺陷态的情况下, 厚度为 0.6 µm的
Sb2Se3太阳电池转换效率可以由 7.87%显著提高
到 12.15%. 继续增加电池厚度到 3 µm, 转换效率
可以提升至 16.55%. 一方面体现了Sb2Se3太阳电
池的应用潜力, 另一方面说明优化Sb2Se3层的薄
膜质量是进一步提高电池性能的关键.

感谢伊利诺伊大学Rockett教授和刘一鸣博士对wx-

AMPS模拟软件的开发.
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Abstract
In this paper, the wx-AMPS simulation software is used to model and simulate the antimony selenide (Sb2Se3) thin

film solar cells. Three different electron transport layer models (CdS, ZnO and SnO2) are applied to the Sb2Se3 solar
cells, and the conversion efficiencies of which are obtained to be 7.35%, 7.48% and 6.62% respectively. It can be seen
that the application of CdS and ZnO can achieve a better device performance. Then, the electric affinity of the electron
transport layer (χe-ETL) is adjusted from 3.8 eV to 4.8 eV to study the effect of the energy band structure change on
the solar cell performance. The results show that the conversion efficiency of the Sb2Se3 solar cell first increases and
then decreases with the increase of the χe-ETL. The lower χe-ETL creates a barrier at the interface between the electron
transport layer and the Sb2Se3 layer, which can be considered as a high resistance layer, resulting in the increase of series
resistance. On the other hand, when the χe-ETL is higher than 4.6 eV, the electric field of the electron transport layer
can be reversed, leading to the accumulation of the photon-generated carriers at the interface between the transparent
conductive film and the electron transport layer, which could also hinder the carrier transport and increase the series
resistance. At the same time, the electric field of Sb2Se3 layer becomes weak with the value of χe-ETL increasing according
to the band structure of the Sb2Se3 solar cell, leading to the increase of the carriers’ recombination and the reduction
of the cell parallel resistance. As a result, too high or too low χe-ETL can lower the FF value and cause the device
performance to degrade. Thus, to maintain high device performance, from 4.0 eV to 4.4 eV is a suitable range for the
χe-ETL of the Sb2Se3 solar cell. Moreover, based on the optimization of the χe-ETL, the enhancement of the Sb2Se3 layer
material quality can further improve the solar cell performance. In the case of removing the defect states of the Sb2Se3
layer, the conversion efficiency of the Sb2Se3 solar cell with a thickness of 0.6 µm is significantly increased from 7.87%
to 12.15%. Further increasing the thickness of the solar cell to 3 µm, the conversion efficiency can be as high as 16.55%
(Jsc = 34.88 mA/cm2, Voc = 0.59 V, FF = 80.40%). The simulation results show that the Sb2Se3 thin film solar cells
can obtain excellent performance with simple device structure and have many potential applications.

Keywords: antimony selenide, electron transport layer, thin film solar cell, wx-AMPS
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