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摘要  通过氢有效质量理论(HEMT)对 In0.65Ga0.35N(高 In组分, Eg=1.31 eV)太阳电池材料进行分

析, 计算出其浅能级施主和受主的重要性质参数电离能: ∆ED~10.8 meV, ∆EA~90 meV. 在此基

础上得到了室温条件下 In0.65Ga0.35N 的浅能级施主和受主强电离时的杂质浓度范围: 施主 

9.56×108~4.57×1016 cm–3, 受主 9.56×108~7.84×1016 cm–3; 并估算了产生杂质能带的最低杂质浓

度: 施主~1×1018 cm–3, 受主~5.79×1020 cm–3. 然后借助 AMPS-1D 软件对含有部分电离的浅能

级施主、受主 In0.65Ga0.35N 单结太阳电池进行模拟, 详细讨论了施主能级和受主能级对载流子

的俘获对太阳电池效率的影响. 本文结果为 InGaN 单结和多结太阳电池的掺杂(尤其是 p 型掺

杂)和制备提供了理论参考和帮助. 
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根据报道, InN的禁带宽度由原来的 1.89 eV修改

为现在的 0.7 eV[1,2]; 这样 InxGa1–xN 合金的禁带宽度

在 0.7 eV(InN)~3.4 eV(GaN)范围内可以连续变化, 几

乎覆盖了整个太阳光谱 , 这为制备超高效率的

InGaN 层叠太阳电池提供了可能. 最近我们[3]和文博

等人[4]通过理论计算和模拟发现, 对理想的 InGaN 材

料, 双结电池高于 30%、三结电池高于 40%的理论效

率是可能的.  

InGaN 材料之所以能够成为 III-V 族化合物半导

体光伏材料中的新成员, 除了禁带宽度在 0.7~3.4 eV

连续可调这个最大的优点外, 还有许多其他的原因. 

由于它具备高硬度、耐高温、耐辐射、耐酸碱的优点, 

InGaN 材料非常适于制备超高效率的太空太阳电池. 

由于它是直接禁带材料, 具有很高的吸收系数, 所以

电池可以做得很薄, 有利于节省材料[4]. 由于调节 In

组分可连续改变 InxGa1–xN 的带隙宽度, 因此在同一

生长设备中, 通过改变 In 组分就可生长成 InxGa1–xN

多结太阳电池结构 , 比目前用几种不同的半导体材

料制备多结太阳电池(如 InGaP/(In)GaAs/Ge 系列太

阳电池)方便了许多[4]. InGaN 材料由于极化和压电作

用使其对高位错密度很不敏感 , 这有利于克服材料

中的缺陷对太阳电池效率的不利影响[5]. 另外, 低 In

组分的 InGaN 材料已成功用于制备蓝光激光器(LD)、

蓝光发光二级管 (LED)、紫外探测器 , 这为应用

InGaN材料制备 InGaN太阳电池提供了技术准备. 但

是, 目前高质量、高 In 组分的 InGaN 材料生长还存

在一些困难, 如 p 型掺杂、相分离、InN 中很高的 N2

平衡蒸汽压, 这些困难成为制备 InGaN 基层叠超高

效率太阳电池的主要障碍.  

一些小组报道了他们对 InGaN 太阳电池的研究. 

Jani 等人[5,6]制备并分析了低 In 组分的 InGaN pin 和

量子阱太阳电池. Yang 等人[7]制备并分析了低 In 组
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分的 InGaN pn 结单结太阳电池(p 层 Eg=2.7 eV, n 层

Eg=2.8 eV), 但并没有研究电池在全太阳光谱下的工

作特性. Zhang 等人[8]优化了 In0.65Ga0.35N 单结太阳电

池 , 不过在其研究中并没有对太阳电池中的杂质和

缺陷进行详细的讨论. Shen 等人[3]、Hamzaoui 等人[9]、

Islam 等人 [10]和文博等人 [4]均从理论上分析了理想

InGaN 材料制备的层叠太阳电池的 I-V 特性. 从上述

理论方面的报道我们可以看到 , 目前理论方面的研

究主要集中于由理想 InGaN 材料制备的层叠太阳电

池的 I-V 特性及其结构设计. 但是据我们所知, 目前

关于 InGaN 太阳电池中杂质和缺陷方面的研究还非常

地缺少; 而 InGaN 中的浅能级杂质对 InGaN 材料的掺

杂和 InGaN 太阳电池的制备起到至关重要的作用. 

本文关于 In0.65Ga0.35N 单结太阳电池中浅能级杂

质的理论计算和模拟的原理也适用于其他 x≠0.65 的

InxGa1–xN(Eg≠1.31eV)单结太阳电池. 本文为 InGaN

单结和多结太阳电池的掺杂(尤其是 p 型掺杂)和制备

提供了理论参考和帮助. 

1  理论背景和材料参数 

1.1  理论背景 

(ⅰ) AMPS-1D软件.  在Hamzaoui等人[9]、 Islam

等人 [10]和文博等人 [4]的研究中 , 由于他们对 InGaN

层叠电池的讨论是基于光照条件下的理想 pn 结方程, 

所以他们不可能对 InGaN 太阳电池中的杂质和缺陷

进行详细的分析. 本文采用的 AMPS-1D 软件基于第

一性原理、半导体和太阳电池基本方程: 电子连续性

方程、空穴连续性方程和泊松方程. 首先从这 3 个方

程出发得到 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. 在复

合过程分析中不但考虑了直接复合(band to band 复

合), 还考虑了间接复合(SRH 复合). 这样借助 AMPS

这一有力工具, 我们就可以对 InGaN 太阳电池中的

浅能级杂质进行详细的分析和讨论. 

(ⅱ) 氢有效质量理论(HEMT).  氢有效质量理

论(HEMT)是计算半导体中浅能级杂质电离能的一种

比较简单的方法, 浅能级杂质产生的微扰势是长程、

缓变的屏蔽库仑势. 

晶体中的电子遵循薛定谔方程:  
2

2 ,( ) ( )
2

EV r V r
m

ψ ψδ
→⎡ ⎤ =− ∇ + +⎢ ⎥⎣ ⎦

         (1) 

其中 ( )V r
→

是晶体的周期性等效势场 , ( )V rδ 是杂质

原子引入的屏蔽库仑势. 

由有效质量近似[11],  

2
2

*
n

( ) ,
2

V r E
m

δ ψ ψ
⎡ ⎤
− ∇ + =⎢ ⎥
⎣ ⎦

         (2) 

即把等效势场的影响归入到电子有效质量 *
nm 中, 如

果
2

2
r 0

( )
4π

eV r
r

δ
ε ε

= − , 则 (2)式具有和氢原子定态薛

定谔方程相同的形式 , 这样就可以利用氢原子定态

薛定谔方程的一些结果. 

HEMT 已成功应用于计算 Si, Ge 和 III-V 族化合

物半导体(如 GaAs)中浅能级的电离能[12]. GaN 也是

III-V 族化合物半导体的一员, 由 HEMT 求出 GaN 的

受主电离能为 0
A 2

0

1.05 13.6 158 meV
(9.5)

m
E

m
Δ = = (1.05m0 

为 GaN 的空穴电导有效质量, 13.6 eV 为氢原子的基

态电离能, 9.5 为 GaN 的相对介电常数[13]). 实验测量

的结果为: 对本征缺陷 Ga空位 VGa, ∆EA=140 meV[14]; 

对 GaN 最常用的 Mg 受主, ∆EA=150~210 meV[14] (随

着掺杂浓度的提高, 由于屏蔽库仑势交叠, 电离能有

减小的趋势); 看来理论值与实验值符合得不错 . 由

HEMT 求出 GaN 的施主电离能: 0
D 2

0

0.2 13.6
(9.5)

m
E

m
Δ =  

30 meV=  (0.2m0 为 GaN 的电子的电导有效质量[14]); 

实验测量的结果为: 对本征缺陷 N 空位 VN: ∆ED=30 

meV[14], 理论值与实验值精确符合; 对 GaN 最常用

的 Si 施主: ∆ED=12~20 meV[14], 在数量级上理论值与

实验值也是符合得不错的. 看来 HEMT 确实抓住了

III-V 族化合物半导体电离能的主要矛盾. 

由于高 In 组分 InGaN 材料生长困难, 目前关于

高 In 组分 InGaN 材料的实验特性参数还非常少, 许

多还不能获得. InxGa1–xN 是由 III-V 族化合物半导体

InN 和 GaN 组成的三元合金(混合晶体), 我们尝试应

用 HEMT 对 InxGa1–xN 的施主、受主电离能做一个数

量级的估算, 在理论上应该是合理的. 

1.2  理论计算和模拟中用到的材料参数 

(ⅰ) InxGa1–xN 材料参数方程.  禁带宽度(eV):  

g ( ) 0.7 3.4(1 )E x x x= + − 1.43 (1 )x x− − [15](T=300 K). (3) 

电子亲和势 (eV): 4.1 0.7 (3.4χ = + × g )E− [14,16] 
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(4.1 eV 为 GaN 的电子亲和势).                (4) 

吸收系数(cm–1):  

5( )=2.2 10α λ × g
1.24 Eλ −

[16].         (5) 

迁移率(cm2/(V·s)):  

i min,i=Nμ μ +( )
i

max,i min,i

r

g,i
1 ( )N

N

μ μ−

+
[17].        (6) 

这里 InGaN 的迁移率假设与 GaN 具有类似的形式. i=

电子或空穴, 表示载流子类型; N 是掺杂浓度; μmax,i, 

μmin,i, Ng,i, γi 取决于具体半导体材料的性质, 值列于

表 1.  

*导带有效态密度(×1018 cm–3):  

C 0.9N x= + (1 )2.3x− [14](T=300 K).       (7) 

*价带有效态密度(×1019 cm–3):  

V 5.3N x= + (1 )4.6x− [14](T=300 K).       (8) 

*相对介电常数:  

r 15.3 (1 )9.5x xε = + − [13,14].            (9) 

*电子的电导有效质量(m0):  

x0.11+(1–x)0.2[14].             (10) 

*空穴的电导有效质量(m0):  

x1.24+(1–x)1.05.              (11) 

InN 的空穴的电导有效质量(m0):  

3 3 3 3
* *2 2 2 2
p l p h*

cp 1 1 1 1
* *2 2 2 2
p l p h

( ) ( ) (0.27) (1.63) 1.24,
( ) ( ) (0.27) (1.63)

m m
m

m m

+ +
= = =

+ +
 

GaN 的空穴的电导有效质量(m0):  

3 3 3 3
* *2 2 2 2
p l p h*

cp 1 1 1 1
* *2 2 2 2
p l p h

( ) ( ) (0.3) (1.3) 1.05,
( ) ( ) (0.3) (1.3)

m m
m

m m

+ +
= = =

+ +
 

其中 0.27m0 和 1.63m0 分别为 InN 的重轻空穴质量[14]; 

0.3m0和 1.3m0分别为GaN的重轻空穴质量[14]. 以上带*

的公式由 InN 和 GaN 的对应参数线性拟合得到. 

表 1  InGaN 迁移率相关参数 

载流子类型 μmax,i/cm2·V–1·s–1 μmin,i/cm2·V–1·s–1 Ng,i/cm–3 γi 

电子 1000 55 2×1017 1 

空穴 170 3 3×1017 2 

(ⅱ) In0.65Ga0.35N 单结太阳电池参数.  论文采

用 AM1.5G(100 mW/cm2, 0.32~1.32 μm)太阳光谱, 我

们设计了如图 1 所示的单结太阳电池. 电池的表面复

合速率为 Spo=Spl=Sno=Snl=1000 cm/s[18], 前表面和后

表面反射系数为 RBO=RBl=0.1[19,20]. 前后表面金属电

极和半导体的接触设为欧姆接触. 因为是单晶材料, 

所以认为材料的光学禁带等于迁移率禁带 . 考虑部

分电离后最佳施主、受主浓度大约为 1×1017 cm–3; 施

主电离能设为 10.8 meV, 受主电离能设为 90 meV(电

离能的取值计算见 2.1(ⅰ)). p 区设为 130 nm, n 区设

为 270 nm. 我们假设受主能级(p区)或施主能级(n 区)

对电子和空穴具有相同的俘获截面: σpe = σph = σp, 

σne = σnh = σn (σpe, σph 分别代表 p 区的受主能级对电

子和空穴的俘获截面, σne 和σnh 分别代表 n 区的施主

能级对电子和空穴的俘获截面 ). 将 x=0.65 代入

1.2(ⅰ)中各方程, 可以得到 In0.65Ga0.35N 中电子的电

导有效质量 *
nm 为 0.14m0, 空穴的电导有效质量 *

cpm
为 1.17m0; 还有其他一些基本材料参数(见表 2).  

2  结果与讨论 

2.1  In0.65Ga0.35N 中浅能级杂质的理论计算 

(ⅰ) 电离能, 基态轨道半径 

*
0n

D 2 2
0 r

0
D r 0*

n

13.60.14 10.8 meV,
(13.27)

13.27 0.53 50.2 A,                   (12)
0.14

Em
E

m
m

a a
m

ε

ε

Δ = = × =

= = × =
 

*
cp 0

A 2 2
0 r

13.61.17 90 meV,
(13.27)

m E
E

m ε
Δ = = × =  

 
图 1  InGaN 单结太阳电池 
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表 2  In0.65Ga0.35N 单结电池参数 

 x Eg/eV χ/eV Nc/×1018 cm–3 Nv /×1019 cm–3 εr μn/cm2·V–1·s–1 μp/cm2·V–1·s–1 
p, n 0.65 1.31 5.56 1.39 5.06 13.27 685 153.3 

 

 

图 2  In0.65Ga0.35N 浅能级施主和受主能级 

0
A r 0*

cp

13.27 0.53 6  A,
1.17

m
a a

m
ε= = × =  

其中 E0=13.6 eV 是氢原子的基态电离能, a0=0.53 Å

是第一玻尔轨道半径 ; 考虑介电常数后电子受正电

中心的电场强度将减弱εr 倍, 束缚能减弱εr
2 倍. 

(ⅱ) 室温下杂质强电离时的杂质浓度范围.  室

温下 In0.65Ga0.35N 的本征载流子浓度为 

g g1 1
18 192 22 2

i c v

1.31
18 7 30.052

( ) e (1.39 10 5.06 10 ) e

   8.39 10 e 9.56 10  cm .                  (13)

E E
kT kTn N N

− −

− −

= = × × ×

= × = ×

 

杂质若要处于杂质电离区, 杂质浓度至少比 ni 高一

个数量级, 所以杂质浓度下限是 9.56×108 cm–3. 

设 nD 为未电离的施主浓度, D–为未电离的施主

占总施主的百分数 , 即 D–=nD/ND. 因为强电离区的

费米能级位置为  

D
F c

C

ln ,
N

E E kT
N

= +              (14) 

在计算中我们假设电子占据杂质能级概率的简

并因子是 1/2, 所以  

D F

D F

D
D c

C D

D
D D

ln
2

D
D

C

2 e
11 e
2

2
2 e e ,              (15)

E E
kT

E E
kT

N
E E kT

N E
kT kT

N
n N

N
N

N

−
−

−

− −
Δ

−

= ≈
+

= =

 

所以    
D

D D

D c

2
e .

E
kTn N

D
N N

Δ

− = =             (16) 

若认为施主全部电离的标准是 90%电离(D–=0.1),  

D 10.818
c 26

D

16 3

0.1 1.39 10e e
2 2

     4.57 10  cm ,                                              (17)

E
kTD N

N
Δ

− −
−

−

× ×
= ≤

≈ ×
 

4.57×1016 cm–3 就是施主强电离时的杂质浓度上限. 

同理, 对受主有 

A 9019
26

A

16 3

v 0.1 5.06 10e e
2 2

     7.84 10  cm .                                           (18)

E
kTD N

N
Δ

− −
+

−

× ×
= ≤

≈ ×

 

所以, 室温下杂质属于强电离区的杂质浓度范围为 

施主: 9.56×108~4.57×1016 cm–3,  

受主: 9.56×108~ 7.84×1016 cm–3.           

(ⅲ) 产生杂质能带的最低掺杂浓度.  设施主杂

质成立方体形状, 彼此相切, 这些杂质轨道(波函数)

发生交叠. 一个杂质原子占体积 1/NoD(cm–3)的立方

体, 其边长等于(1/NoD)1/3(cm). 

所以(1/NoD)1/3=2aD (aD 为施主杂质的基态轨道半

径), 即 

3 3 18 3
oD

D

1 1( ) ( ) 1 10  cm ,
2 2 50.2 A

N
a

−= = = ×
×

   (20) 

NoD 就是施主杂质产生杂质能带的最低掺杂浓度. 

同理, 受主杂质产生杂质能带的最低掺杂浓度为 

3 3 20 3
oA

A

1 1( ) ( ) 5.79 10  cm .
2 2 6 A

N
a

−= = = ×
×

  (21) 

因为 NoD 较小, 所以在制备太阳电池时要特别注意施

主杂质可能产生的高掺杂效应. 

2.2  含浅能级杂质的 In0.65Ga0.35N 单结太阳电池

的模拟 

(ⅰ) 理想的太阳电池.  我们首先假设 p 区受主

和 n 区施主俘获截面均为 0, 即σp=σn=0, 得到理想的

单结太阳电池 (不考虑间接复合 )的工作特性为 : 

η=25.44%, Voc=0.986 V, Jsc=29.284 mA/cm2, FF=0.881 
(在 Zhang 等人[8]的研究中很有可能采用 AMPS 中的

寿 命 模 式 , 以 少 子 寿 命 τp=6.5 ns 的 方 式 考 虑

In0.65Ga0.35N 单结太阳电池中的缺陷; 所以我们得到

的理想的单结太阳电池的效率比其要高一些). 

(19) 
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(ⅱ) 考虑间接复合后的太阳电池.  在 Zhang 等

人[8]的研究中假设浅能级杂质完全电离, 所以没有考

虑浅能级杂质的间接复合作用 , 这里将对浅能级杂

质的间接复合作用进行详细讨论 . 由于俘获截面问

题无论从理论或实验上都是一个难题 [21], 而且高质

量的高 In 组分 InGaN 材料生长存在一些困难, 所以

高 In 组分 InGaN 材料的施主和受主的精确俘获截面

数值非常难获得. 我们根据文献关于 GaN 俘获截面

的报道, 对σp 和σn 在 10–20~10–15 cm–2 范围内的受主

(σp)和施主(σn)进行模拟, 得到太阳电池效率随俘获

截面变化的关系, 见图 3 所示.  

从图 3 可以看出, 由于浅能级不是有效的复合中

心, 所以在小俘获截面 10–20~10–18 cm–2 情况效率几

乎保持在理想值 25.44%. p 区受主能级复合对效率的

最大影响为~1.797%(对应最大俘获截面 10–15 cm–2), n

区施主能级复合对效率的最大影响为~2.657%, 同时

考虑 p 区受主能级复合和 n区施主能级复合对效率的

最大影响~2.843%. 

(ⅲ) p 区复合和 n 区复合.  从图 3 我们还可以

看出, 对相同的俘获截面值, n 区施主能级复合对效

率的影响大于 p区受主能级复合对效率的影响, 即 n

区复合大于 p 区复合; 这一点在总复合图(图 4)中可

以更明显看出 . 为了对比我们还得到了光产生率图

(图 5). 

在单位时间内 p 区(顶区)单位体积的光生少子多

于 n 区(基区)单位体积的光生少子. 而且由 Shockley- 

 

图 3  效率随俘获截面变化 
(a) σn=0, σp 在 10–20~10–15 cm–2变化, 即只考虑 p 区受主能级复合的影

响; (b) σp=0, σn 在 10–20~10–15 cm–2 变化, 即只考虑 n 区施主能级复合

的影响; (c) σp=σn 在 10–20~10–15 cm–2 变化, 即同时考虑 p 区受主能级

复合和 n 区施主能级复合的影响 

 

图 4  总复合(σp=σn=10–15 cm–2) 

 

图 5  光产生率 

Read-Hall 的间接复合理论, 越靠近禁带中线的复合

中心, 其复合作用是越显著的; 在这里受主电离能为

90 meV, 施主电离能为 10.8 meV, 即受主能级(对应p

区)比施主能级(对应 n 区)更靠近禁带中线. 那为什么

得到的结果是 n 区复合大于 p 区复合呢? 

我们注意到, 在这里 n 区长度(270 nm)大于 p 区

长度(130 nm), 这就解释了 n 区复合大于 p 区复合的

原因 : n 区的光生少子空穴到达空间电荷区要运动

270 nm 的距离(只有到达空间电荷区的光生少子才能

被收集), 而 p 区的光生少子电子到达空间电荷区只

要运动 130 nm. 而且 p 区的少数载流子是电子, n 区

的少数载流子是空穴 ; 电子的迁移率大于空穴迁移

率(进而电子的扩散长度比空穴的长). 所以平均来说, 

n 区的光生少子比 p 区的光生少子更难到达空间电荷

区, 未到达空间电荷区的光生少子就被复合掉了. 
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3  结论 

本文通过氢有效质量理论(HEMT)对 In0.65Ga0.35N 

(高 In 组分, Eg=1.31 eV)太阳电池材料进行分析, 计

算出其浅能级施主和受主的重要性质参数电离能 : 

∆ED~10.8 meV, ∆EA~90 meV. 室温下施主强电离时

杂质浓度范围为 9.56×108~4.57×1016 cm–3, 受主强电

离时杂质浓度范围为 9.56×108~7.84×1016 cm–3. 产生

杂质能带的施主最低浓度为~1×1018 cm–3, 产生杂质

能带的受主最低浓度为~5.79×1020 cm–3. 

另外 , 借助 AMPS 软件对施主、受主浓度为

1×1017 cm–3 的 In0.65Ga0.35N 单结太阳电池进行模拟, 

结果发现在小俘获截面情况(σp=σn=10–20~10–18 cm–2), 

电池效率几乎保持在理想值 25.44%; 在最大俘获截

面情况(σp=σn=10–15 cm–2), 施主能级和受主能级对载

流子俘获对效率的最大影响为~2.843%. 其中 n 区(基

区)复合大于 p 区(顶区)复合, 这主要是由于 n 区长度

(270 nm)大于 p 区长度(130 nm). 本文为 InGaN 单结

和多结太阳电池的掺杂(尤其是 p 型掺杂)和制备提供

了理论参考和帮助. 

致谢 感谢美国宾西法尼亚大学电子材料工艺研究实验室提供的 AMPS-1D 软件. 
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Theoretical calculation and simulation of shallow dopants in 
InGaN single junction solar cell 
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Hydrogenic effective-mass theory (HEMT) was adopted to study the photovoltaic property of In0.65Ga0.35N (Eg=1.31 
eV). The ionization energy of shallow donors and acceptors in In0.65Ga0.35N was calculated to be ∆ED ~10.8 meV and 
∆EA~90 meV, respectively. Based on these values, the doping concentration necessary to obtain strong ionization of 
shallow dopants was estimated to be 9.56×108–4.57×1016 cm–3 for donors and 9.56×108–7.84×1016 cm–3 for acceptors. 
The lowest doping concentration required to form impurity bands was found to be ~1×1018 cm–3 for donors and 
~5.79×1020 cm–3 for acceptors. Using AMPS-1D software, the property of single junction solar cell containing partially 
ionized shallow dopants, was simulated. The effects of recombination of shallow dopants on the efficiency of the solar 
cell were analyzed and discussed in detail. The results are useful for doping (especially for p-type doping) and fabrica-
tion of InGaN-based single junction and multijunction solar cells. 
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doi: 10.1360/972009-2226 


