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Аннотация
Предмет исследования. Впервые выполнено численное моделирование и оптимизация вольтамперных 
характеристик принципиально нового однопереходного солнечного элемента на основе гетероструктуры 
InxGa1–xAs1–yNy/Si. Интеграция многокомпонентных слоев A3B5 и разбавленных нитридов A3B5N c кремниевыми 
подложками на данный момент является технологически сложным процессом. Несмотря на всю сложность 
данной интеграции существуют определенные предпосылки, которые возможно позволят получить слои 
InxGa1–xAs1–yNy с относительно низкой плотностью дефектов. Твердый раствор InxGa1–xAs1–yNy является 
перспективным для применения в оптоэлектронике, но в то же время малоизученным. Метод. Численное 
моделирование проводилось с помощью программного продукта AFORS HET v2.5. При расчете параметров 
солнечного элемента In0,02Ga0,98As1–yNy/Si изменялась концентрация азота y в диапазоне 0–5 %; толщина слоя 
In0,02Ga0,98As1–yNy варьировалась в пределах 0,3–0,8 мкм; степени легирования базы и эмиттера солнечного 
элемента менялись в интервале 1016–8·1019 см–3. Исследованы зависимости вольтамперной и спектральной 
характеристик от толщины и состава эмиттера, степени легирования слоев. Основные результаты. 
Показано, что солнечные элементы, состоящие из гетероперехода In0,02Ga0,98As0,98N0,02/Si, могут достигать 
эффективности 22,2 % при освещении AM1.5. Результаты моделирования влияния концентрации азота на 
величину эффективности солнечных элементов показали, что изменение концентрации азота от 0 до 5 % в слое 
In0,02Ga0,98As1–yNy приводит к снижению эффективности от 21,9 до 21,82 % соответственно. Этот факт прежде 
всего обусловлен снижением значения ширины запрещенной зоны эмиттера и, как следствие, уменьшением 
величины напряжения холостого хода солнечного элемента. Установлено, что увеличение концентрации примеси 
в эмиттере In0,02Ga0,98As0,98N0,02 в диапазоне 1016–8·1019 см–3 приводит к росту эффективности солнечного 
элемента с 17,11 до 21,89 %. При увеличении концентрации примеси в базе p-Si в интервале 1016–5·1017 см–3 
наблюдается устойчивый рост эффективности вплоть до 22,2 %, а после — монотонное снижение до 10,87 % 
при концентрации примеси 5·1017 см–3. При снижении толщины эмиттера квантовая эффективность солнечного 
элемента увеличивается вследствие снижения числа фотогенерированных носителей заряда. Практическая 
значимость. В результате численного моделирования в программном продукте AFORS HET v2.5 определено, 
что напряжение холостого хода солнечных элементов на основе гетероструктуры n-In0,02Ga0,98As0,98N0,02/p-Si 
составляет 716,8 мВ, при плотности тока короткого замыкания 36,52 мА/см2, факторе заполнения — 84,81 % и 
эффективности 22,2 %.
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Abstract
For the first time, numerical simulation and optimization of the current-voltage characteristics of a fundamentally 
new single-junction solar cell based on the InxGa1–xAs1–yNy/Si heterostructure were carried out. The integration of 
multicomponent layers A3B5 and dilute nitrides A3B5N with silicon substrates is currently a technologically complex 
process. Despite the complexity of this integration, there are certain prerequisites that may make it possible to obtain 
InxGa1–xAs1–yNy layers with a relatively low defect density. The InxGa1–xAs1–yNy solid solution is quite promising for 
use in optoelectronics, but at the same time it is poorly studied. Numerical modeling was carried out using the AFORS 
HET v2.5 software product. When numerically calculating the parameters of the solar cell In0.02Ga0.98As1–yNy/Si, 
we obtained the following data: the nitrogen concentration y varied in the range from 0 to 5 %; the thickness of the 
In0.02Ga0.98As1–yNy layer varied within 0,3–0,8 μm; the degree of doping of the base and the emitter of the SC varied 
in the range 1016–8·1019 cm–3. The dependences of the current-voltage and spectral characteristics on the thickness 
and composition of the emitter, as well as the degree of doping of the layers were investigated. It is shown that solar 
cells consisting of the In0.02Ga0.98As0.98N0.02/Si heterojunction can achieve an efficiency of 22.2 % under illumination 
AM1.5. Modeling the effect of nitrogen concentration on the efficiency of solar cells showed that a change in nitrogen 
concentration from 0 to 5 % in the In0.02Ga0.98As1–yNy layer leads to a decrease in the efficiency of 21.9 % to 21.82 %, 
respectively. This fact is primarily due to a decrease in the value of the energy gap of the emitter and, as a consequence, 
to a decrease in the value of the open circuit voltage of the solar cell. It was found that an increase in the impurity 
concentration in the In0.02Ga0.98As0.98N0.02 emitter in the range 1016–8·1019 cm–3 leads to an increase in the solar cell 
efficiency from 17.11 % to 21.89 %, respectively. With an increase in the impurity concentration in the p-Si base in the 
range from 1016–5·1017 cm–3, a steady increase in efficiency is observed up to 22.2 %, and then a monotonic decrease 
to 10.87 % at an impurity concentration of 5·1017 cm–3. With a decrease in the emitter thickness, the quantum efficiency 
of a solar cell increases due to a decrease in the number of photogenerated charge carriers. As a result of numerical 
simulation in the AFORS HET v2.5 software product, it was determined that the open-circuit voltage of solar cells based 
on the n-In0.02Ga0.98As0.98N0.02/p-Si heterostructure is 716.8 mV, at a short-circuit current density of 36.52 mA/cm2, fill 
factor equal to 84.81 % and efficiency equal to 22.2 %.
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Введение

На данный момент не существует работ, которые 
сообщали бы о достижении однокаскадными солнеч-
ными элементами (СЭ) с непрямым переходом пре-
дела Шокли–Квайссера [1], который ограничивает 
эффективность СЭ на уровне 30 %. Однако совре-
менные подходы к исследованиям СЭ на основе ге-
тероструктур многокомпонентных соединений дают 
надежду на то, что эффективность СЭ приблизится 
к теоретически возможным 30 % уже в ближайшее 
десятилетие. Например, в работе [2] показана перспек-
тивная идея создания СЭ на основе наногетерострук-
тур многокомпонентных нитридов A3B5, в частности, 
GaAs1–x–yNxSby/GaAs (N = 6 %, Sb = 2,9 %) с макси-
мальной эффективностью 27,52 %. В работе [3] иссле-
дуется возможность применения наногетерострукту-
ры n-AlInN/p-Si в качестве высокоэффективного СЭ. 
Авторами работы было установлено, что гетерострук-
туры AlInN/Si (толщина эмиттера — 10 нм, ширина 

запрещенной зоны Eg(AlInN) = 2,63 эВ, степень легиро-
вания n-типа 1019 см–3 и поверхностной рекомбинацией 
10 см/с) показывает эффективность преобразования 
солнечной энергии 18 % при освещении AM1.5 в слу-
чае применения низкокачественных кремниевых подло-
жек, и эффективность до 23,6 % в случае применения 
высококачественных кремниевых подложек. Также 
было определено, что по сравнению со стандартными 
кремниевыми СЭ внешняя квантовая эффективность 
СЭ AlInN/Si увеличивается при длинах волн 300–
500 нм, что делает их перспективными для применения 
в космическом пространстве. Численное моделирова-
ние двухпереходного СЭ на основе гетероструктуры 
GaInP/Si [4] показало, что добавление верхнего перехо-
да с шириной запрещенной зоны 1,6–1,9 эВ к стандарт-
ному кремниевому СЭ обеспечивает  эффективность 
более 38 %. Наиболее перспективными, по мнению 
автора, являются однопереходные СЭ GaInP/Si с 
Eg(GaInP) = 1,8 эВ, поскольку они могут достигать 
эффективности 20,8 % при AM1.5. Более высокая эф-
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фективность таких СЭ может быть достигнута за счет 
оптимизации конструкции и расширения спектрального 
диапазона чувствительности СЭ в длинноволновую 
область.

На данный момент в литературе нет результатов, 
которые описывали характеристики или получение СЭ 
на основе гетероструктуры InxGa1–xAs1–yNy/Si. В ра-
боте [5] рассмотрено получение СЭ на основе слоев 
In0,07Ga0,93As0,98N0,02 с шириной запрещенной зоны 
1,0 эВ решеточно-согласованных с подложкой GaAs. 
Такие СЭ достигали значения внутренней квантовой 
эффективности более 70 %. Кроме того, исследова-
телями было установлено, что на характеристики СЭ 
большое влияние оказывают концентрация азота и 
дефекты в слое InxGa1–xAs1–yNy, а также степень его 
легирования.

Заметим, что подобные, а возможно даже более луч-
шие, результаты могут быть получены и для СЭ на ос-
нове гетероструктур  InxGa1–xAs1–yNy/Si, так как вклю-
чение азота будет способствовать увеличению значения 
запрещенной зоны в  InxGa1–xAs1–yNy. На начальных 
стадиях исследования таких СЭ стадию непосредствен-
ного измерения световой вольтамперной характеристи-
ки и спектральной характеристики в целях экономии 
времени и ресурсов можно заменить процессом их 
компьютерного моделирования. Теоретические аспекты 
работы подобных СЭ были описаны в [6–9]. В работах 
[10–12] приведен пример использования моделирова-
ния математического пакета AFORS HET. Перспективы 
получения подобных СЭ рассмотрены в [13]. 

Цель настоящей работы — моделирование и опти-
мизация вольтамперных характеристик СЭ на основе 
гетероструктур  InxGa1–xAs1–yNy/Si.

Детали моделирования

Численное моделирование выполнено с помощью 
программного продукта AFORS HET [14]. Данную 
программу разработал коллектив исследователей из 
Берлинского центра материалов и энергии имени 
Гельмгольца. С помощью AFORS HET возможно по-
строение одномерной модели СЭ на основе гомо- и 
гетеропереходов тонких пленок. Моделирование СЭ 
состоит из моделирования электрофизических и опти-
ческих характеристик. В основе процесса моделирова-
ния лежит численное решение уравнений непрерыв-
ности и уравнения Пуассона для каждого активного 
p-n перехода СЭ. Результатом моделирования является 
построение зонной диаграммы, вольтамперной и спек-
тральной характеристик и ряда других электрофизиче-
ских характеристик.

Объект моделирования — n+-p структура на основе 
гетероструктуры In0,02Ga0,98As1–yNy на кремниевой 
подложке, конструкция СЭ представлена на рис. 1. СЭ 
состоит из базы в виде кремниевой подложки p-типа 
толщиной 380 мкм и тонкого слоя InxGa1–xAs1–yNy — 
эмиттера. В качестве широкозонного окна использован 
слой Al0,8Ga0,2As толщиной 0,8 мкм. В разработанной 
модели верхний (Ag/Al) и нижний (Ni/Al) контакты рас-
сматривались как омические. Скорость поверхностной 
рекомбинации электронов и дырок на границе контак-
тов принималась равной 107 см/с. Численный расчет 
параметров СЭ проводился при спектре солнечного 
излучения АМ1.5 в спектральном диапазоне от 300 до 
1200 нм, освещение осуществлялось с фронтальной 
части.

Параметры In0,02Ga0,98As0,98N0,02/Si, используемые в 
процессе численного моделирования СЭ, представлены 
в таблице. При расчете параметров СЭ InxGa1–xAs1–yNy/Si 
концентрация азота y изменялась в диапазоне 0–5 %; 
толщина слоя In0,02Ga0,98As1–yNy варьировалась в пре-
делах 0,3–0,8 мкм; степень легирования базы и эмиттера 
СЭ менялись в интервале 1016–8·1019 см–3.

При моделировании СЭ в AFORS HET необходимо 
определить основные параметры полупроводниковых 
слоев: ширину запрещенной зоны Eg, сродство к элек-
трону, диэлектрическую постоянную, эффективную 
плотность состояний в валентной зоне NV и зоне прово-
димости NC, подвижность электронов и дырок, тепло-
вую скорость электронов и дырок, плотность.

Особенность численного моделирования СЭ на ос-
нове твердых растворов InxGa1–xAs1–yNy состоит в том, 
что подобные разбавленные нитриды имеют доста-
точно сложную и малоизученную зонную структуру. 

Рис. 1. Конструкция моделируемого солнечного элемента на 
основе гетероструктуры InxGa1–xAs1–yNy/Si

Fig. 1. Design of a simulated solar cell based on the 
InxGa1–xAs1–yNy/Si heterostructure

Таблица. Параметры In0,02Ga0,98As0,98N0,02/Si

Table. In0.02Ga0.98As0.98N0.02/Si parameters

Материал Толщина слоя, 
мкм

Концентрация 
легирующей примеси, 

см–3

Ширина 
запрещенной 

зоны, эВ
Тип дефекта Плотность дефектов, 

см–3

n-In0,02Ga0,93As0,98N0,02 0,3–0,8
1016–8·1019

1,11 Одиночный 1015

p-Si 380 1,12 Одиночный 1010
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Установлено, что внедрение малых долей атомов азота 
в систему InGa(As) приводит к расщеплению зоны 
проводимости на две подзоны: E− и E+ [15], поэтому 
при расчете значения Eg при различных концентра-
циях азота  (y) использовались зависимости, представ-
ленные в работе [16]. Остальные параметры эмиттера 
In0,02Ga0,98As1–yNy рассчитаны с использованием пра-
вила Вегарда [17] и постоянных величин для бинарных 
соединений InAs, InN, GaAs, GaN [18–21].

Результаты моделирования и обсуждение

В работе определены зависимости ширины запре-
щенной зоны Eg от концентрации индия (x) и азота (y) 
в InxGa1–xAs1–yNy (рис. 2). Поскольку на данный момент 
времени нет достоверных данных о получении твердых 
растворов InxGa1–xAs1–yNy с y более чем 4 %, то целе-
сообразно ограничить при моделировании изменение 
y в диапазоне 0–5 % [22]. Из рис. 2 видно, что с внед-
рением 1 % азота в твердый раствор InxGa1–xAs вели-
чина Eg снижается скачком, например, разница между 
Eg(In0,02Ga0,98As0,99N0,01) и Eg(In0,02Ga0,98As) составля-
ет 0,276 эВ. Увеличение концентрации азота от 1 до 5 % 
снижает значение Eg(In0,02Ga0,98As1–yNy) более плавно, 
причем при y более 1,3 % Eg(In0,02Ga0,98As1–yNy) до-
стигает значения меньше, чем у кремния, и составляет 
1,084 эВ.

Результаты моделирования влияния концентра-
ции азота на величину эффективности СЭ показали, 
что изменение концентрации азота от 0 до 5 % в слое 
In0,02Ga0,98As1–yNy приводит к снижению эффектив-
ности СЭ с 21,9 % до 21,82 % соответственно. Этот 
факт прежде всего обусловлен снижением значения Eg 
эмиттера и, как следствие, уменьшением величины на-
пряжения холостого хода UOC СЭ. Также следует отме-
тить, что с ростом y в In0,02Ga0,98As1–yNy/Si снижается 

величина рассогласования параметров кристаллической 
решетки Δa слоя эмиттера и базы. В модели были учте-
ны одиночные дефекты как в слое In0,02Ga0,98As1–yNy, 
так и в кремниевой подложке.

Из  полученных  результатов  видно,  что  опти-
мальный  состав  эмиттера  для  данного  СЭ — 
In0,02Ga0,98As0,98N0,02, такой состав эмиттера будет 
обеспечивать согласование Eg и не увеличивать дефек-
тность слоя In0,02Ga0,98As0,98N0,02.

Увеличение концентрации примеси в эмиттере 
In0,02Ga0,98As0,98N0,02 в диапазоне 1016–8·1019 см–3 

Рис. 2. Зависимости ширины запрещенной зоны Eg 
от концентрации индия x при концентрации азота y от 0 до 

5 % в InxGa1–xAs1–yNy
Fig. 2. Dependences of the band gap Eg on the indium 

concentration x at a nitrogen concentration y from 0 to 5 % 
in InxGa1–xAs1–yNy

Рис. 3. Зависимость эффективности солнечного элемента от концентрации примеси базы (кривая 1, левая шкала), эмиттера 
(кривая 2, левая шкала) и от толщины эмиттера (кривая 3, правая шкала) (а) и спектральные зависимости внешнего 

квантового выхода при различной толщине эмиттера (b)
Fig. 3. Dependence of the solar cell efficiency on the impurity concentration of the base (curve 1, left scale), emitter (curve 2, left 

scale) and on the emitter thickness (curve 3, right scale) (a) and spectral dependences of the external quantum efficiency at different 
emitter thicknesses (b)
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приводит к росту эффективности СЭ от 17,11 % до 
21,89 % соответственно (рис. 3, а). Это происходит за 
счет повышения поглощения в коротковолновом диа-
пазоне длин волн 300–650 нм, и наглядно иллюстри-
руется графиком спектральной зависимости внешнего 
квантового выхода при разной концентрации примеси 
в эмиттере, изображенного на рис. 4, а. При увеличе-
нии концентрации примеси в базе p-Si в интервале от 
1016–5·1017 см–3 наблюдается устойчивый рост эффек-
тивности до 22,2 %, а далее монотонное снижение до 
10,87 % при концентрации примеси 5·1017 см–3.

На рис. 3, b представлен график (также на рис. 3, а 
(кривая 3)) спектральной зависимости внешнего кван-
тового выхода при различной толщине эмиттера, из ко-
торого очевидно, что при снижении толщины эмиттера 
квантовая эффективность СЭ увеличивается вследствие 
снижения числа фотогенерированных носителей за-
ряда. 

При достижении толщины, превышающей величину 
диффузионной длины слоя, повышается вероятность 
того, что некоторая часть носителей заряда сможет 
рекомбинировать уже в эмиттере и, в свою очередь, 
повлечет за собой снижение квантовой и общей эф-
фективности СЭ. Оптимальной толщиной эмиттера для 
данного СЭ можно считать 300 нм, так как слои с мень-
шей толщиной изготавливать технологически сложно.

Представленные результаты показывают, что пара-
метры СЭ разбавленных нитридов A3B5N/Si достигают 
заметно более высоких значений, чем A3B5N/GaAs [7]. 
Однако показанные в данной работе высокие расчетные 
значения эффективности СЭ n-In0,02Ga0,98As0,98N0,02/p-Si 
компенсируются сложностью их изготовления на 
практике. Возможными способами решения проблемы 
получения высококачественных тонких пленок раз-

бавленных нитридов A3B5N на кремниевой подложке 
могут быть применения метода импульсного лазерного 
напыления для их получения, а также использование 
буферных слоев, компенсирующих возникновение ме-
ханических напряжений.

Заключение

Анализируя полученные данные, можно сделать 
вывод, что максимальной эффективностью облада-
ют солнечные элементы на основе гетероструктуры 
n-In0,02Ga0,98As0,98N0,02/p-Si со следующими парамет-
рами слоев: эмиттер n-In0,02Ga0,98As0,98N0,02 толщиной 
300 нм с концентрацией примеси 8·1019 см–3; база p-Si 
толщиной 380 мкм с концентрацией примеси 5·1017 см–3.

Установлено, что при увеличении концентрации 
азота в слое In0,02Ga0,98As1–yNy до 5 % приводит к сни-
жению эффективности солнечных элементов от 21,9 до 
21,82 % соответственно. Это объясняется снижением 
значения ширины запрещенной зоны эмиттера и, как 
следствие, уменьшением величины напряжения холо-
стого хода солнечного элемента.

Увеличение концентрации примеси в эмиттере 
In0,02Ga0,98As0,98N0,02 в диапазоне 1016–8·1019 см–3 при-
водит к росту эффективности солнечного элемента с 
17,11 до 21,89 %. Повышение концентрации примеси 
в базе p-Si в интервале 1016–5·1017 см–3 приводит к 
возрастанию эффективности вплоть до 22,2 %, а по-
сле — к снижению до 10,87 % при концентрации при-
меси 5·1017 см–3. Численное моделирование показало, 
что напряжение холостого хода данных солнечных 
элементов составляет 716,8 мВ, при плотности тока 
короткого замыкания 36,52 мА/см2, факторе заполне-
ния — 84,81 % и эффективности 22,2 %.

Рис. 4. Спектральные зависимости внешнего квантового выхода при разной концентрации примеси в эмиттере (а) и базе (b)
Fig. 4. Spectral dependences of the external quantum efficiency at different impurity concentrations in the emitter (a) and base (b)
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