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Si衬底掺杂浓度对InGaN/Si异质单结太阳电池性能的
影响*
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摘要:暰目的暱研究p飊Si衬底掺杂浓度对InGaN/Si异质单结太阳电池性能的影响,为制备高效太阳电池提供理论

基础。暰方法暱将器件的n飊InGaN掺杂浓度固定为1016cm-3,在改变p飊Si衬底掺杂浓度 NA的情况下,采用一维

光电子和微电子器件结构分析模拟软件(AMPS飊1D)对InGaN/Si异质单结太阳电池器件的各项性能参数进行

模拟。暰结果暱随着掺杂浓度 NA的升高,电池的电流密度JSC和填充因子FF随之升高,当到达一定高的掺杂浓度

范围时(NA>5.00暳1017cm-3),JSC基本保持不变,约为28.12mA/cm2,FF保持在0.85左右且变化不大。开路

电压 VOC和光电转换效率Eff与掺杂浓度的大小呈正相关关系,随着 NA的增大,VOC、Eff缓慢增大。暰结论暱高掺

杂浓度下的太阳电池具有较好的光电转换效率。低掺杂浓度的太阳电池光电转换效率较低,这是因为其对应的

尖峰势垒高度和宽度均较大,影响了光生载流子的输运。

关键词:异质结暋InGaN薄膜暋太阳电池暋AMPS飊1D
中图分类号:TM914.4暋暋文献标识码:A暋暋文章编号:1005飊9164(2017)06飊0561飊07

Abstract:暰Objective暱Inordertoprovideatheoreticalbasisforthepreparationofhighefficiency
solarcells,theeffectsofdopingconcentrationofp飊typeSiontheperformancesofInGaN/Si
heterojunctionsolarcellswasstudied.暰Methods暱Inthispaper,then飊typeInGaNdopingcon灢
centrationwasfixedat1016cm-3 whenthedopingconcentrationNAofp飊typeSisubstratevar灢
ied,thentheresultsofthecurrentdensityJSC,theopencircuitvoltageVOC,thefillingfactor

FF,andthephotoelectricconversionefficiency
Eff oftheInGaN/Siheterojunction solarcell
devicecouldbeobtainedbyusingaone飊dimen灢
sionaldevicesimulationprogramfortheAnaly灢
sisof MicroelectronicandPhotonicStructures
(AMPS飊1D).暰Results暱Withtheincreaseofthe
dopingconcentrationNA,thecurrentdensityJSC

andthefillingfactorFFincreased.Whenthedo灢
pingconcentrationreachedacertainrange(NA

>5.00暳1017cm-3),JSC basicallyunchanged,a灢
bout28.12mA/cm2,FFremainedaround0.85
anddidnotchangemuch.Theopencircuitvolt灢
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ageVOCandthephotoelectricconversionefficiencyEffbothhadapositivecorrelationwiththe
dopingconcentrationNA.AstheNAincreased,theVOCandEffincreasedslowly.暰Conclusion暱
ThesolarcellswithhigherdopingconcentrationofSisubstratehadbetterphotoelectricconver灢
sionefficiency.Thosewithlowerdopingconcentrationhadlowerefficiency,becausetheircor灢
respondingpeakheightandwidthofpotentialbarrierwerelarge,affectingthetransportofpho灢
to飊generatedcarriers.
Keywords:heterojunction,InGaNfilms,solarcells,AMPS飊1D

0暋引言

暋暋暰研究意义暱研发使用高效率太阳电池是解决能

源危机和环境污染的一个有效方式,现成为当今国际

研究的热点之一[1飊2]。目前用于制作太阳电池的Si、

Ge、GaAs等常规材料都不能完全覆盖太阳光谱,从
而制约了太阳电池的发展。第三代半导体 GaN及其

系列材料(包括InN、GaN、AlN及其合金)的出现,使
太阳电池效率的进一步提高成为可能[3]。尤其是直

接带隙半导体材料InGaN,可以通过改变In组分,实
现带隙宽度从0.7eV (InN)到3.4eV (GaN)连续

可调[4飊5],所对应的吸收光谱的波长大约为 365~
1770nm,从紫外波段一直延伸到红外波段,几乎覆

盖整个太阳光谱,因此它能够很好地吸收在太阳光谱

范围内的各个频率的光子,从而转化为电能,为高效

的光电转换提供了材料基础。另外,InGaN 的吸收

系数较高(约105cm-1)[6],几百纳米的InGaN 层即

可吸收极大部分入射光,相比之下,硅却至少需要几

百个微米厚,侧面表明InGaN 是一种节约资源的材

料;而且,InGaN 还具有电子和空穴的有效质量低、
电子迁移率高、饱和速度快[7]等一系列优点,是制备

多结电池等复杂器件所需的重要性质;除此之外,In灢
GaN材料的化学稳定性、机械强度、耐高温、耐腐蚀

性能都十分优越,还具有抗辐射性能,可以在恶劣环

境甚至在太空中工作,潜力巨大,可制备成空间太阳

电池[8]。因此,InGaN 材料在制备高效低成本太阳

电池方面具有诸多潜力,从而成为人们研究的热点课

题之一。暰前人研究进展暱很多研究小组在过去几年

里制备或模拟了多种结构的太阳电池器件[9],但是实

际转换效率并不理想,普遍在1%~3%[10飊13]。Yang
等[14]制备并分析了低In组分的InGaN 单结太阳电

池,但并没有对全太阳光谱下电池的工作特性进行研

究。Zhang等[15]优化了In0.65Ga0.35N单结太阳电池,
但对于太阳电池中的杂质和缺陷没有进行详细讨论。
周梅等[16]模拟并分析了p飊InGaN 层厚度对p飊i飊n结

构InGaN太阳电池性能的影响和机理,指出选择较

薄的p飊InGaN层有利于提高p飊i飊n结构InGaN 太阳

电池的效率。文博等[17]通过计算证明了将InGaN

材料分别应用于单结、双结和三结太阳电池中,电池

的转换效率皆有很大提高,并计算得到了InxGa1-xN
单、双和三结太阳电池的最佳禁带宽度和组分。暰本
研究切入点暱由于高In组分InGaN 材料的生长较为

困难,故本研究借助计算机软件从理论上对InGaN
太阳电池进行模拟和计算,研究各个参数对电池性能

的影响,为制备高效太阳电池提供理论基础。暰拟解

决的关键问题暱本研究采用 AMPS飊1D软件,从理论

上 根 据 解 连 续 性 方 程 以 及 泊 松 方 程 模 拟 计 算

InGaN/Si异质单结太阳电池器件的光电转换性能随

p飊Si衬底掺杂浓度变化的规律,并分析其物理机制。

1暋材料与方法

1.1暋软件介绍

暋暋本模拟计算运用了太阳电池模拟软件 AMPS飊
1D,全称是AnalysisofMicroelectronicandPhotonic
Structures飊OneDimensional,即一维光电子和微电

子器件结构分析模拟软件[18]。AMPS飊1D模拟分析

的基本原理方程有3个:泊松方程、电子连续性方程

和空穴连续性方程[19]。泊松方程的计算公式如下:

暋暋 d
dx

[毰(x)d氉(x)
dx

]=q[p(x)-n(x)+N+
D(x)-

N-
A(x)+pt(x)-nt(x)], (1)

式中,毰为介电常数,氉为静电势,n(x)、p(x)为电子

和空穴浓度,nt(x)、pt(x)为复合中心电子和空穴的

浓度。

暋暋电子连续性方程计算公式如下:

暋暋 1
q

[dJn(x)
dx

]=-GL(x)+R(x)。 (2)

暋暋空穴连续性方程计算公式如下:

暋暋 1
q

[dJp(x)
dx

]=GL(x)-R(x)。 (3)

式2)和式3)中,Jn(x)=n毺n
dEn

f(x)
dx

,Jp(x)=

p毺p
dEp

f(x)
dx

,分别对应电子和空穴的电流密度,其中

毺为各自的迁移率,Ef 为各自的准费米能级,GL(x)
为各自的光子生成率,R(x)为由直接复合作用和间

接复合作用共同产生的净复合率。从式(1)、(2)和
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(3)这3个方程出发,可以得到3个状态变量:电子准

费米能级、空穴准费米能级和电势(它们都是位置的

函数),而后再由这3个状态变量出发得到太阳电池

的一系列特性。

暋暋AMPS飊1D 输 入 界 面 有 两 个 计 算 模 式:DOS
model和 Lifetimemodel,为了计算的方便和准确

性,此次模拟采用的是DOSmodel[20]。计算时,输入

各种光学参数,即可根据控制变量法,模拟出不同情

况下太阳电池的光电转换率乃至其他的光学参数。

InxGa1-xN系列合金的物理特性和光学特性都与In
组分大小密切相关,通过 GaN 和InN 参数的线性拟

合,可以获得InGaN的部分参数(表1)。
表1暋InxGa1-xN系列合金的各项参数计算公式

Table1暋ThecalculationformulaofeachparameteraboutInxGa1-xNseriesalloys

项目
Items

参数Parameter

禁带宽度
BandgapEg (eV)

介电常数
Relativeconstant

导带有效态密度
Effectivedensityofstatesin
theconductionbandNC
(暳1018cm-3)

价带有效态密度
Effectivedensityofstatesin
thevalencebandNV
(暳1019cm-3)

InxGa1-xN Eg(x)=0.7x+3.4(1-x)-
bx(1-x),b=1.43 毰r =15.3x+9.5(1-x) Nc =0.9x+2.3(1-x) Nv=5.3x+1.8(1-x)

InN 0.7 15.3 0.9 5.3
GaN 3.4 9.5 2.3 1.8

暋暋对于电子亲和势氈(Electronaffinity,单位eV),
有[21]:

暋暋氈=氈(GaN)+0.7(Eg(GaN)-Eg(InGaN)),
(4)

式中氈(GaN)=4.1eV。

暋暋对于迁移率(Mobilities),具有如下形式[22]:

暋暋毺i(N)=毺min,i+毺max,i-毺min,i

1+(N
Ng,i

)
毭i

, (5)

式中i代表电子或空穴,表示载流子类型;N 为掺杂

浓度;毺max,i、毺min,i,Ng,i,毭i 都是由材料本身决定的参

数,如表2所示。
表2暋InGaN的迁移率公式中的各参数取值[22]

Table1暋Thevalueofeachparameterinthemobilitiesformula
ofInGaN[22]

载流子类型
Type

毺max,i
(cm2·

v-1·s-1)

毺min,i
(cm2·

v-1·s-1)
Ng,i

(cm-3) 毭i

电子
Electron 1000 55 2暳1017 1

空穴
Hole 170 3 3暳1017 2

1.2暋参数设置

暋暋本计算所模拟的InGaN/Si异质单结太阳电池

为垂直结构,由厚度为1300nm 的p飊Si层和厚度为

800nm 的n飊InGaN层构成(图1)。

图1暋InGaN/Si异质单结太阳电池的结构示意图

暋暋Fig.1暋SchematicdiagramofInGaN/Sisingle飊hetero灢
junctionsolarcellsstructure

暋暋在模拟过程中,设定InGaN中的In组分为65%
(Eg =1.32eV),同时设定n飊InGaN 的掺杂浓度为

1016cm-3且保持不变,通过改变p飊Si的掺杂浓度 NA

的值,得到相应条件下的电流密度JSC、光电转换效率

Eff、填充因子 FF和开路电压 VOC的数据,绘制JSC、

Eff、FF和 VOC与p飊Si掺杂浓度 NA之间的变化关系

曲线,分析造成这些变化的原因。设定条件后的

In0.65Ga0.35N/Si异质单结太阳电池的有关基本参数

设置如表3所示。

表3暋In0.65Ga0.35N/Si异质单结太阳电池的基本参数设置

Table3暋BasicparametersettingsofIn0.65Ga0.35N/SiheterojunctionsolarcellsinAMPS飊1D

参数
Parameter

厚度
Thickness(nm)

Eg
(eV)

介电常数
Relativeconstant

氈
(eV)

NC
(暳1018cm-3)

NV
(暳1019cm-3)

迁移率 Mobilities
(cm2·v-1·s-1)

电子
Electron

空穴
Hole

p飊Si 1300 1.12 11.90 4.05 28 1.04 1350 350
n飊In0.65Ga0.35N 800 1.32 13.27 5.56 1.57 3.62 450 100.2
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2暋结果与分析

2.1暋JSC、Eff、FF、VOC与p飊Si掺杂浓度NA的变化关系

暋暋如图2所示,In0.65Ga0.35N/Si异质单结太阳电池

的电流密度JSC随着p飊Si掺杂浓度 NA的增大而增

大,但在掺杂浓度较低时,略微增大掺杂浓度,电流密

度便会呈明显升高的趋势;在一定高的掺杂浓度范围

内(NA>5.00暳1017cm-3时),增大掺杂浓度,电流密

度基本保持不变(图2a)。在低的p飊Si掺杂浓度下模

拟得 到 的 太 阳 电 池 的 光 电 转 换 效 率 较 低,仅 为

16灡68%,而当掺杂浓度升高时,光电转换效率得到显

著提高(图2b)。值得一提的是,本实验只模拟到p飊
Si掺杂浓度 NA为5暳1020cm-3,并不意味着越来越

高的掺杂浓度就一定有更高的光电转换效率,具体情

况还有待进一步探讨。在掺杂浓度较低时填充因子

也较低,但随着掺杂浓度的增加,填充因子的值将增

大,并且在高浓度的范围内(NA >5.00暳1017cm-3

时)保持在0.85左右且变化不大;开路电压的值也与

掺杂浓度的大小呈正相关关系,随着掺杂浓度的增

加,开路电压 VOC的值缓慢增大(图2c~d)。

2.2暋掺杂浓度对太阳电池性能的影响

暋暋由图3a可以看出,在 NA=5暳1020cm-3的高掺

杂浓度下,电池的开路电压约为1.15V,电流密度约

为28mA/cm2,光电转换效率达到了27.569%,说明

此状态下的电池工作性能良好;对比图3b可以看到,
在 NA=1暳1016cm-3的低掺杂浓度下,电池的开路

电压约为0.8V,电流密度约为27mA/cm2,光电转

换效率为16.681%,远低于具有高掺杂浓度的p飊Si
衬底的异质单结太阳电池。

2.3暋掺杂浓度对能带和电子分布的影响

暋暋由图4可知,导带 EC有一处尖峰势垒,正是这

个尖峰势垒影响了电子的正常移动。由于InGaN/Si
为异质结结构,其交界面能带是不连续的,当电子从

p区移动到n区时会受到尖峰势垒的阻碍,势能差使

得电子无法正常移动。当掺杂浓度较高时,对应的窄

带材料区域的掺杂浓度就会高,势垒落在另外一个区

域,即宽带的空间电荷区,此时的尖峰势垒高度是正

值,有利于电子等粒子的通过;相反,相应的低浓度掺

杂电池的尖峰势垒高度为负值,电子会在尖峰势垒处

聚集,不利于通过,所以在一定程度上低掺杂浓度

的太阳电池的光电转换效率会比高掺杂浓度的太阳

电池的效率要低。

暋暋图2暋JSC(a)、Eff(b)、FF(c)和 VOC(d)与掺杂浓度 NA的

变化关系

暋暋Fig.2暋RelationshipbetweenJSC(a),Eff(b),FF (c)and
VOC(d)anddopingconcentrationNA
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(a)NA=5暳1020cm-3;(b)NA=1暳1016cm-3

图3暋不同p飊Si衬底掺杂浓度下的太阳电池J飊V曲线

暋暋Fig.3暋TheJ飊Vcurveofsolarcellsatdifferentdoping
concentrationsofp飊typeSisubstrate

(a)NA=5暳1020cm-3;(b)NA=1暳1016cm-3

图4暋不同p飊Si衬底掺杂浓度下的平衡能带图

暋暋Fig.4暋Equilibrium banddiagram atdifferentdoping
concentrationsofp飊typeSisubstrate

暋暋另外,尖峰势垒本身的高度和宽度也会影响载流

子的移动。尖峰势垒在量子力学中可以等价为一个

三角形势垒,如图5所示。关于高度和宽度的影响关

系可以用量子力学的内容去说明。对于三角形势垒

的计算有下列情况:

暋暋三角形势垒计算公式为

暋暋a=U0

qFx
, (6)

其中U0 为势垒的高度,a为势垒的宽度,Fx 为电场。

暋暋而三角形势垒的隧穿效率计算公式为

暋暋D(Ex)=exp[-4 2m*
2

3q淈Fx
(U0-Ex)

3
2 ], (7)

其中2m*
2 为有效的粒子质量,淈为普朗克常量,为了

方便计算,取Ex =0,此时公式变为

暋暋D(Ex)=exp[-4 2m*
2

3q淈Fx
U

3
2
0 ], (8)

联立式(5)和式(7)两个公式可以推出:

暋暋D(Ex)=exp[-4a 2m*
2

3淈 U
3
2
0 ]。 (9)

由公式(9)可以清楚地看到,当增大势垒高度U0 和宽

度a时,隧穿效率D(Ex)将减小,清楚地解释了在较

低的掺杂浓度(NA=1暳1016cm-3)下,尖峰势垒的高

度和宽度都比高掺杂浓度(NA=5暳1020cm-3)时大

得多,所以异质结的隧穿效率很低,因而电池的光电

转换效率也很低。

图5暋三角形势垒示意图

Fig.5暋Schematicdiagramoftriangularbarrier

暋暋由图6可以看出,在较高的掺杂浓度(NA=5暳
1020cm-3)下,p飊Si衬底的电子分布比较均匀;在较低

的掺杂浓度(NA=1暳1016cm-3)下,在0.8毺m 的位

置有大量的电子聚集,说明低掺杂浓度的太阳电池尖

峰势垒的势能差比较大,不利于电子的正常移动,故
光电转换效率较低。
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(a)NA=5暳1020cm-3;(b)NA=1暳1016cm-3

图6暋不同p飊Si衬底掺杂浓度下的E飊L电子分布

暋暋Fig.6暋E飊Lelectrondistributionatdifferentdopingcon灢
centrationsofp飊typeSisubstrate

3暋结论

暋暋利用 AMPS飊1D模拟软件研究了p飊Si的掺杂浓

度对InGaN/Si异质单结太阳电池性能的影响,主要

结论如下:

暋暋1)p飊Si衬底的掺杂浓度对InGaN/Si异质单结

太阳电池的性能有明显影响。随着掺杂浓度NA的升

高,电流密度JSC和填充因子FF随之升高,当到达一

定高的掺杂浓度范围时(NA>5.00暳1017cm-3),JSC

基本保持不变,约为28.12mA/cm2;FF保持在0.85
左右,变化不大;随着掺杂浓度 NA的升高,开路电压

VOC和光电转换效率Eff缓慢增大,与 NA大小呈正相

关关系,但并不意味着更高的掺杂浓度就一定能获得

更高的光电转换效率,有待进一步探究。

暋暋2)高掺杂浓度下的太阳电池具有较好的光电转

换效率。低掺杂浓度的太阳电池光电转换效率较低,
是因为其对应的尖峰势垒高度和宽度均较大,影响了

光生载流子的输运。
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