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CdS/p-Si异质结太阳电池的制备与数值模拟
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摘 要：采用物理气相沉积工艺制备了免掺杂的CdS/p-Si异质结太阳电池，通过数值模拟对影响电池效率的主要

因素如前电极、背电极功函数材料及前、后表面复合速率进行模拟分析和优化。实验结果表明，CdS薄膜呈现［111］
晶向择优生长，具有良好的结晶性。60 nm厚的CdS薄膜在 500~1100 nm波长范围内具有较高的光学透过率，与 Si
的接触电阻ρc=3.1 Ω∙cm2。In2O3薄膜的平均透过率和方阻分别为 90.88 %和 74.54 Ω/□，能有效收集载流子。经过

工艺优化，在 25 ℃，AM 1.5测试条件下，得到CdS/p-Si异质结太阳电池（面积 1 cm2）效率为 10.63%。数值模拟优化

后，CdS/p-Si太阳电池的理论最高效率（power conversion efficiency，PCE）可达到25.36%。
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0 引 言

高效太阳电池尤其是硅基异质结太阳电池的

研究引起业界的广泛关注。日本三洋公司在 1991 年

首次将本征非晶硅用于非晶硅/晶体硅异质结太阳

电池钝化层，制备出第 1 个效率为 18.1%的 HIT
（heterojunction with intrinsic thinlayer）太阳电池［1］，

直至 2014 年，日本松下公司（已并购三洋）宣布

HIT 电池的转换效率最高可达 25.60%［2］。日本

Kaneka 公司在 2016 年将 a-Si׃H/Si 异质结（HIT）太

阳电池的转换效率世界纪录刷新至 26.33%［3］。HIT
太阳电池在重掺杂的 a-Si׃H/Si 界面制备一层本征

非晶硅作为钝化层，有效降低了界面复合，提高开

路电压较高（>745 mV）［2］；通过调节掺杂浓度使重

掺杂的非晶硅薄膜与晶体硅之间的接触电阻较

小。但在 PECVD（plasma enhanced chemical vapor
deposition）制备掺杂非晶硅时的掺杂源（硼烷和磷

烷）易燃易爆且有剧毒；非晶硅带隙较小（~1.7 eV）［4］，

电池的短路电流密度较低；a-Si׃H 的掺杂效率低、

体区缺陷态密度高［5］。所以须探索寻找一种新的半

导体材料与硅形成异质结。

CdS 属于宽带隙半导体材料（~2.42 eV）［6］，与

a-Si׃H 薄膜相比透过率更高，光学寄生性吸收相对

较小，可减少短路电流密度损失；CdS 与 p-Si 能够

形成诱导性 p-n 结。国际上对于 CdS/p-Si 异质结

的研究主要集中于其材料特性如采用金属 In 对

CdS 进行掺杂［7］、电池背面等离子体激元结构的光

学性能提升以及纳米结构 CdS 在硅片表面的生长

机理等方面［8］；针对电池器件研究相对较少，根据目

前文献报道，在辐照度为 45 mW/cm2 的测试条件

下 ，面 积 为 0.16 cm2 的 电 池 最 高 转 换 效 率 为

11.30%，缺乏对 CdS/c-Si（p）太阳电池的数值模拟；

对 CdS/c-Si（p）接触界面的光学与电学性能尚未形

成系统研究［9］。

本文采用低温、无毒、无污染物排放的物理气

相沉积工艺，制备 CdS/p-Si 异质结太阳电池，采用

数值模拟分析 CdS/p-Si 异质结太阳电池器件的电

学性能。
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1 实验过程

1.1 CdS/p-Si异质结太阳电池结构

CdS/p-Si 异质结太阳电池的基本结构为 Ag/
TCO/n-CdS/p-Si/ MoO3/Ag，如图 1a 所示。其中，n
型 CdS 发射区主要吸收短波、中短波段的光，硅基

区主要吸收中长波段的光。金属电极导出电流。

当太阳光从 TCO 层入射，进入 CdS 发射区/硅基区

被吸收后，光生载流子在扩散作用的输运下运动到

p-n 异质结区，在结区空间电场的作用下，电子-空

穴对分别向发射区和背场区漂移，形成电流。

CdS/p-Si 异质结太阳电池的能带结构如图 1b
所示，图中χ1、χ2 分别为 n-CdS 和 p-Si 的电子亲和

能；EC1、EC2 为 n-CdS 和 p-Si 的导带位置；EF1、EF2 、

EF 分别为 n-CdS 和 p-Si 的费米能级位置及两种半

导体材料接触热平衡时的费米能级位置；Eg1、Eg2

为 n-CdS 和 p-Si 的禁带宽度，EV1、EV2 为 n-CdS 和

p-Si 的价带位置，δ1 、δ2 为 n-CdS 和 p-Si 的功函

数。当宽带隙的 n 型 CdS 与窄带隙的 p-Si 接触

时，界面会出现载流子的浓度差，导致电子、空穴扩

散形成空间电荷区即内建电场，方向为 n 指向 p。
此时，接触面会在内建电场的作用下发生弯曲。总

的弯曲量就是真空电子能级的弯曲量，等于 2 种半

导体的费米能级之差，用 qVD 表示。太阳电池的开

路电压取决于 qVD 的大小，所以理论上 CdS/p-Si 的
开路电压可以达到 0.72 eV。由于电子亲和能

χ1 = χ2 = 4.05 eV［10］，所以导带带阶 ΔEC = 0 eV ，即电

子不存在势垒阻碍，更易被收集及输运；价带带阶

ΔEV=1.30 eV，有利于减小空穴漏电流，提升开路电

压，从而在能带匹配上，CdS 与 p-Si 能够形成较好

的诱导性 p-n 结。

TCO  

n�CdS  

p�Si 

 Ag��  

Ag                          Ag

��(MnO3)
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b. 能带示意图

图1 CdS/p-Si异质结太阳电池结构与能带示意图

Fig. 1 Structure and energy-band diagram of CdS/p-Si
heterojunction solar cell

1.2 CdS/p-Si异质结太阳电池的制备过程

先用标准 RCA 工艺清洗电阻率为 1~3 Ω∙cm，

厚度为 210 μm，面积为 1 cm2，晶向［100］的 p 型抛

光单晶硅片。然后通过真空热蒸发工艺在常温和

真空度为 1×10-4 Pa、速率为 2 Å/s 的条件下，在 p 型

抛光单晶硅片上制备 60 nm 厚的 CdS 薄膜并形成

CdS/Si 异质结。蒸发材料采用粉末状的 CdS，纯度

为 99.999%。随后在 CdS 薄膜上采用真空热蒸发

或磁控溅射工艺沉积透明导电氧化物（TCO）薄

膜。在电池背面采用真空热蒸发工艺蒸镀粉末状

MoO3高功函数材料，诱导形成高表面载流子浓度的

p+层，使 Ag-Si 形成欧姆接触，降低接触电阻和界

面复合，增强空穴的传输，提高电池填充因子和开

路电压。最后，分别在电池的正面和背面采用真空

热蒸发工艺沉积 Ag 电极。

电池制备过程中采用 4 种不同工艺的 TCO 薄

膜，如 In2O3、AZO/Ag/AZO、AZO׃H 和 AZO。通过在

真空条件下蒸发铟粒并通入 O2 制备 In2O3 薄膜，在

300 ℃时退火，以提高薄膜的结晶性及导电性。采

用磁控溅射工艺制备 AZO/Ag/AZO、AZO׃H 和 AZO
这 3 种薄膜。所用靶材为 AZO（ZnO：Al）和 Ag 靶，

纯度为 99.95%。其中 AZO׃H 薄膜制备时通入一定

量的 H2，通过控制 H2 的流量提高薄膜导电性［11］。
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衬底温度分别为常温、250 和 250 ℃。在 3 种磁控溅

射工艺过程中，通过控制时间的长短得到与 CdS 薄

膜匹配的双层膜最佳表面减反效果及低方阻、高透

过的 TCO 薄膜厚度。TCO 薄膜的主要作用是提高

载流子的横向传输能力，使载流子能更有效被金属

电极收集。实验过程中，CdS 薄膜同时被沉积在硅

片和玻璃衬底上，以便对其结构及形貌，光学和电

学性能进行测试表征。

2 结果与分析

2.1 薄膜性能研究

2.1.1 结构与形貌

图 2 为采用真空热蒸发工艺蒸镀在硅片衬底

上的 CdS 薄膜的 X 射线衍射（XRD）及玻璃衬底上

的拉曼（Raman）光谱图。
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图2 CdS薄膜的X射线衍射（XRD）及拉曼（Raman）光谱图

Fig. 2 X-ray diffraction & Raman spectra patterns of CdS film

由图 2a 可见 CdS 薄膜属于立方和六方混合结

构，主要呈现立方结构的［111］晶向择优取向生长，

其他晶面生长较弱，说明此晶面的表面能密度较

低，导致其他晶面的生长受到抑制［12］。强峰位置出

现在 2θ=26.508°，与标准卡片中峰位所对角度 2θ=
26.506°基本一致。由图 2b 可见，薄膜的纵光学声

子峰分别位于 300 cm-1（1LO）和 600 cm-1（2LO），此

实验结果与文献报道 CdS 的拉曼光谱一致［13］。

从常温下在抛光硅片上热蒸发沉积的 CdS 薄

膜的 SEM 形貌（图 3）可看出 CdS 薄膜的晶粒大小

较均匀，连续且致密，可以形成高质量的 p-n 结，有

利于电池稳定性的提高。图 3 是热蒸发沉积的

CdS 薄膜的扫描电镜（SEM）形貌。

图3 CdS薄膜的SEM图

Fig. 3 Scanning electron microscope（SEM）patterns of
CdS thin film

结果表明，通过真空热蒸发工艺可在抛光硅片

上制备出结晶性好、质量高的 CdS 薄膜。

2.1.2 光学与电学特性

通过玻璃衬底上 60 nm 厚 CdS 薄膜的透过率

曲线（图 4a）可看出在 500~1100 nm 波长范围内，

CdS 薄膜具有较高的光学透过率，但短波范围内的

光学透过率较低。CdS 作为一种重要的Ⅱ-Ⅵ族直接

带隙半导体化合物，室温下禁带宽度为约 2.42 eV，
500 nm 波长之前的光易产生寄生性吸收，导致光学

透过率较低。

以 500 nm 的银层作为电极，在 p-Si 上沉积

CdS 薄 膜 ，然 后 采 用 TLM（transmission line
method）［14］法对 60 nm CdS 与 Si 接触面的 I-V 及

接触电阻进行测试。I-V 测试显示，电流电压曲线

呈直线状（图 4b），表明为欧姆接触。图 4c 表示

的是一个线的拟合过程，通过拟合计算可得接触

电阻ρc=3.1 Ω∙cm2。结果表明 n-CdS/p-Si 的接触

电阻较大，后期需要通过优化实验降低接触电阻，

提高填充因子，进而提高电池的效率。
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a. 60 nm CdS透过率曲线 b. 电压-电流曲线 c. 接触电阻图

图4 CdS薄膜的透过率曲线及60 nm CdS与硅的接触电阻图

Fig. 4 Transmittance curve of CdS film and contact resistivity patterns of 60 nm CdS and Si

图 5a 为不同类型的 TCO 薄膜在 300~1100 nm
波长范围内的光学透过率曲线。 In2O3、AZO/Ag/
AZO、AZO׃H、AZO 薄膜的平均光学透过率分别为

90.88%、51.34%、88.45%、82.64%，且 In2O3的透过率最

高。In2O3、AZO/Ag/AZO、AZO׃H、AZO 薄膜的（图 5b）
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图5 同类型的TCO薄膜的透过率曲线与方阻图

Fig. 5 Transmittance curve and sheet resistancepatterns of
TCO film by different process

平均方阻值分别为 74.54 、4.91、43.37、70 Ω/□。综

合分析光学透过率和方阻值可知，采用真空热蒸发

工艺制备的 In2O3薄膜是最适合 CdS/p-Si 异质结太

阳电池的透明导电氧化物。

2.2 电池性能研究

在 25 ℃，AM 1.5 的标准测试条件下，得到面积

为 1 cm2 的 Ag/In2O3/n-CdS/p-Si/ MoO3/Ag 结构的异

质结太阳电池 J-V 曲线（图 6a）。该电池的短路电

流密度 Jsc 、开路电压 Voc 、填充因子 FF 和电池效率

Eff 分别为 28.75 mA/cm2、543 mV、68.13%和 10.63%。

由此太阳电池的内、外量子效率及反射图谱（图 6b）
可见，在波长 300~500 nm 之间，外量子效率较低，

主要因为电池表面未做制绒处理，反射率较高，光

学损失严重；CdS 薄膜对短波段的太阳光寄生性吸

收较严重；CdS 薄膜材料内部本身具有很多体缺

陷，容易成为载流子对的复合中心，导致电池的“蓝

光响应”较差。
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b. 内、外量子效率和反射图

图6 CdS/c-Si异质结太阳电池的J-V曲线与内、

外量子效率和反射图

Fig. 6 J-V curve and EQE、IQE、reflectance patterns of
CdS/p-Si heterojunction solar cell

2.3 模拟过程

采 用 AFORS- HET（automat for simulation of
heterostructures）［15］软件，在 25 ℃，AM 1.5 的标准测

试条件的光源下，对该 CdS/p-Si 异质结太阳电池进

行数值模拟，相关参数如表 1 所示。

表1 CdS/p-Si太阳电池模拟所用各层具体参数

Table 1 Specific parameters of each layer of simulation by
using CdS/p-Si solar cell

参数

厚度/μm
介电常数

电子迁移率/cm2∙（V∙s）-1

空穴迁移率/cm2∙（V∙s）-1

受主掺杂浓度/cm-3

施主掺杂浓度/cm-3

禁带宽度/eV
前、后表面复合速率/cm∙s-1

导带有效状态密度/cm-3

价带有效状态密度/cm-3

电子亲和势/eV
电子热速率/cm∙s-1

空穴热速率/cm∙s-1

俄歇电子复合系数/cm6∙s-1

空穴电子复合系数/cm6∙s-1

带间复合系数/cm3∙s-1

n-CdS
0.06
8.9
50
20
0

6×1018

2.42
1000

1.5×1018

1.8×1019

4.05
1×107

1×107

0
0
0

p-Si
210
11.9
1111
421.6

7.17×1015

0
1.12
1000

2.80×1019

1.04×1019

4.05
1×107

1×107

2.2×10-31

9.9×10-32

0

在不考虑 CdS 体缺陷和前后电极界面的理想

条件下，分别对电池前电极、背电极功函数及前后

表面复合速率等影响太阳电池效率的主要因素进

行优化，最终取各层材料参数如表 1 所示，模拟得

到 CdS/p- Si 异 质 结 太 阳 电 池 的 最 高 效 率 达

25.36%，其 J-V 曲线如图 7 所示。获得较高 Jsc 的

原因是电池表面未考虑反射及 CdS 材料的寄生性

吸收，使 2 种材料对光的吸收作用更强。同时异质

结材料之间的费米能级差使得内建电场增大，Voc
变大。器件整体串联电阻的忽略使得 FF 为较高值

85.33%。通过分析，理论模拟在一定可控因素内可

以为实验提供正确的指导方向。
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图7 CdS/p-Si异质结太阳电池的模拟J-V曲线

Fig. 7 Simulation J-V curve of CdS/p-Si
heterojunction solar cell

3 结 论

采用物理气相沉积工艺制备免掺杂的 CdS/p-Si
异质结太阳电池，通过数值模拟优化，得到理论最

高效率。主要结论如下：

1）采用真空热蒸发工艺制备出结晶性好、结构

致密的 CdS 薄膜，在 500~1100 nm 波长范围内具有

较高的光学透过率，接触电阻ρc=3.1 Ω∙cm2。探究

不同种类 TCO 对电池性能的影响，得出 In2O3 是最

佳 CdS/p-Si 异质结太阳电池的 TCO 薄膜。

2）在 25 ℃，AM 1.5 的标准测试条件下，面积为

1 cm2 的 Ag/ In2O3/n-CdS/p-Si/ MoO3/Ag 结构的异质

结 太 阳 电 池 η 为 10.63% ，Voc 为 543 mV、Jsc 为

28.75 mA/cm2、FF 为 68.13 %。

3）通过对电池前电极、背电极材料功函数及

前、后表面复合速率进行模拟优化，得到理论最高

效率为 25.36%。
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后期可以通过钝化、掺杂等技术手段降低界面

复合、提高 CdS 薄膜导电性、降低 CdS 与硅的接触

电阻等，进一步提高电池效率。
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PREPARATION AND NUMERICAL SIMULATION OF
CdS/p-Si HETEROJUNCTION SOLAR CELL

Zhao Yingwen1，Wu Weiliang1，Gao Bing1，Cai Lun1，Duan Chunyan2，Shen Hui1，3
（1. Guangdong Provincial Key Laboratory of Photovoltaic Technology，Institute for Solar Energy Systems，

School of Physics，Sun Yat-Sen University（SYSU），Guangzhou 510006，China；

2. Electronic Information Department，Foshan Polytechnic，Foshan 528131，China；

3. Shunde-SYSU Institute for Solar Energy，Foshan 528300，China）

Abstract：In this paper，undoped CdS/p-Si heterojunction solar cell was prepared by physical vapor deposition，and we
make a numerical simulation to analysis and optimise for important factors，which can effect efficiency of solar cell. the
factors are work function of materials of the front，back electrode and the front，back surface recombination. The results
of experiment indicated that the CdS films have a［111］preferential orientation with good crystallinity. 60 nm CdS thin
films has high optical transmittance in 500-1100 nm wavelength range and ρc of 3.1 Ω∙cm2 can be obtained for CdS/p-Si
contact with 60 nm CdS layer. What’s more，In2O3 film can be seen that average transmittance and sheet resistance were
90.88% and 74.54 Ω/□ respectively，which can collect carrier effectively. After all kinds of optimizations，under the
condition of 25 ℃，AM 1.5，the PCE of 10.63% can be possessed for CdS/p-Si heterojunction solar cell（the area of cell is
1 cm2）. The simulation results show that CdS/p-Si solar cell possesses the highest power conversion efficiency（PCE）of
25.36% after a variety of optimizations.
Keywords：heterojunction；solar cell；thin films；numerical simulation；efficiency


