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Анотація 

 

  Актуальність роботи – відновлювальні джерела енергії з кожним роком 

отримують все більшу підтримку на рівні держав, які різними методами 

намагаються стимулювати їх розвиток з метою стати енергетично незалежними. 

Найбільш перспективним напрямком відновлювальної енергетики є освоєння 

енергії Сонця, яке є невичерпним джерелом теплової та фотоелектричної енергії. 

Саме це зумовлює активно досліджувати властивості матеріалів, які є 

перспективними для таких застосувань. 

Кадмій телурид (CdTe) своїми властивостями вигідно вирізняється серед 

інших матеріалів, які використовують для фотоелектричного перетворення 

енергії. Тонкі плівки на основі CdTe в останні роки довели свою конкурентність 

кремнію, оскільки тонкоплівкові фотоелектричні системи на їх основі 

демонструють практично таку ж  ефективність за значно меншої собівартості.  

 Наукове завдання – у середовищі комп’ютерної симуляції SCAPS 

виконати моделювання фотоелектричної комірки на основі гетероструктур типу 

ZnO/CdS/CdTe та ZnO/CdS/CdTe/CuO з метою визначення оптимальних товщин 

кожного шару, розробити технологічні режими та виконати нанесення методами 

фізичного осадження у вакуумі модельної гетероструктури на основі CdTe та 

провести експериментальне дослідження оптичних параметрів такої структури 

для застосування у фотоелектричних системах 2-ої генерації (тонкоплівкових 

фотоелементах). 

 Мета роботи – на основі експериментальних досліджень оптичних 

характеристик отримати вихідні дані для проведення комп’ютерної симуляції 

напівпровідникових гетеросистем сполук II-VI для їх застосування у якості 

елементів систем фотоелектричного перетворення енергії та встановити 

оптимальні характеристики осадження таких шарів парофазними методами. 

 Об’єкт дослідження - взаємозв’язок структурних та оптичних властивостей 

тонких плівкох на основі CdTe, вирощених методами парофазного осадження за 

різних технологічних умов. 
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 Предмет дослідження - особливості впливу умов парофазного осадження на 

структуру та оптичні властивості тонких плівок і гетероструктур на основі CdTe 

(ZnO/CdS/CdTe та ZnO/CdS/CdTe/CuO).   

Для досягнення зазначеної мети у роботі поставлені наступні завдання: 

– отримати тонкі плівки бінарних напівпровідників CdTe методом 

відкритого випаровування у вакуумі при різних технологічних факторах (вибір 

матеріалу підкладки, температури випарника і підкладки, час осадження); 

– розробити технологічні режими осадження гетероструктури типу 

CdS/CdTe; 

– провести дослідження оптичних харакетристик (оптична ширина 

забороненої зони, спектри пропускання (CdTe, CdS, ZnO)/скло); 

– виконати моделювання фотоелектричної комірки у системі 

комп’ютерної симуляції SCAPS для гетеросистем ZnO/CdS/CdTe та 

ZnO/CdS/CdTe/CuO з метою визначення оптимальних товщин. 

 Стислий опис результатів дослідження: отримано значення фотоелектри-

чної ефективності для гетероструктурних тонкоплівкових сонячних елементів 

ZnO/CdS/CdTe та ZnO/CdS/CdTe/CuO 19,22% та 20,94%, відповідно. 

 Проведено комп’ютерне моделювання ефективності фотоелектричної комі-

рки із варіюванням товщини окремих шарів, використовуючи програмне забезпе-

чення SCAPS з метою аналізу властивостей напівпровідників, що впливають на 

ефективність сонячних елементів на основі CdTe. 

 Робота має обсяг: 38 аркушів, 16 рисунків, 90 посилань на джерела. 

Ключові слова: ДЖЕРЕЛА ЕНЕРГІЇ, ЕЛЕКТРИЧНІ та ОПТИЧНІ 

ВЛАСТИВОСТІ, ГЕТЕРОСТРУКТУРА, ФОТОЕЛЕКТРИЧНА ЕФЕКТИВНІСТЬ, 

КОМП’ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮВАННЯ. 
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ВСТУП 

Забезпечення енергією є однією з найбільших проблем сьогодення. Без ене-

ргії неможливо долати найважливіші проблеми. Основним джерелом енергії на-

віть у високорозвинених країнах є викопне паливо — вугілля, нафта й природний 

газ. Проте ресурси викопного палива обмеженi, а його видобування й споживання 

необоротно впливає на екологічні умови із великою загрозою катастрофічних змін 

клімату на Землі. Так, як потужність сонячного випромінювання поверхнi земної 

кулі є досить великою, то науковці знайшли практичне застосування рiзних спо-

собів перетворення енергiї сонячної енергії в електричну. Найпривабливішими є 

напівпровідникові сонячні елементи, в яких здiйснюється пряме перетворення со-

нячної енергії в електричну. 

На початку XXI століття частка кремнієвих елементів на ринку фотоелект-

рики становила понад 99,8%, а за останні 20 років вона зменшилася на 22,8% і 

продовжує стрімко зменшуватися. Натомість з’явились фотоелектричні перетво-

рювачі ІІ-го покоління, що базуються на тонкоплівкових технологіях, які проде-

монстрували конкурентоспроможність поряд із кремнієвими аналогами. Тонкоп-

лівкові сонячні панелі мають меншу вагу ~ на 20-25%, підвищену ефективність та 

набагато кращу функціональність. 

Найбільш перспективними матеріалами, на основі яких можна отримати висо-

коефективні тонкоплівкові фотоелементи, є сполуки на основі напівпровідників 

II-VI, зокрема, CdTe, CdS [1- 3]. 

Сонячні елементи на основі CdTe є одними із найбільш перспективних 

представників для перетворення фотоелектричної енергії [4,5], які можуть досягти 

максимального значення можливої теоретичної ефективності до 28% -30% [6] 

(рис. 1). Для підвищення ефективності тонкоплівкових фотоелектричних систем 

на основі вищезазначених матеріалів створюють гетероструктури [7], де CdTe є 

активною частиною сонячної батареї, у якій відбувається найбільша генерація та 

накопичення носіїв. CdS є дуже добрим матеріалом у якості «вікна поглинача» 

сонячного спектру [8,9]. Однак, слід зазначити, що світло, поглинуте цим шаром, 

частково «втрачається», оскільки носії, генеровані в CdS, не акумулюються. 
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Рекордна ефективність 12,8% [10], що була отримана у 2011 році для лабо-

раторних зразків тонкоплівкових сонячних елементів CdTe на скляних підкладках 

різко покращилась до 18,3% [11] у 2020 році, а для наземних сонячних елементів 

CdTe значення ефективності становлять 16,7% і 21,0% відповідно. 

  

 

Рис. 1. Звіт NREL: Діаграма найкращих досліджень ефективності сонячних комі-

рок [5]. 

 

В цій роботі розроблено просту, дешеву та відтворювану технологію отри-

мання тонкоплівкових гетероструктур CdS/CdTe із заданою морфологією поверх-

ні під час відкритого випаровування у вакуумі, що дозволяє отримати однорід-

ність базового шару для кращого поглинання сонячного випромінювання та спри-

яє низькій вартості кінцевих структур [12, 13]. Для гетероструктури CdS/CdTe на 

скляній підкладці було отримано ефективність 15,8% [14]. 

Беручи до уваги, що тонкі плівки є відносно новими системами, їх дослі-

дження може дати набагато ширші можливості для технологічного вдосконалення 

фотоелектричних перетворювачів енергії. Тому в цій роботі проведено чисельне 

моделювання гетероперехідних тонкоплівкових сонячних елементів на основі 

CdTe з багатошаровою структурою на скляних підкладках. 

При моделюванні в середовищі SCAPS зроблена спроба підвищити ефекти-

вність структури ZnO/CdS/CdTe шляхом введення шару CuO, як заднього контак-

ту, з метою обґрунтувати оптимальну товщину окремих шарів. 
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РОЗДІЛ 1. Фізико-технічні основи фотоелектричної сонячної енергети-

ки 

 

 1.1 Фотоелектричний ефект 

 Найпростіша конструкція фотоелектричного або сонячного елемента (СЕ) - 

приладу для перетворення енергії сонячного випромінювання на основі монокри-

сталічного кремнію показана на рис. 1.1. 

 На малій глибині від поверхні кремнієвої пластини p-типу сформований p-

n-перехід з тонким суцільним металевим контактом, який нанесений на задню 

сторону пластини.  Нехай p-n перехід розташований поблизу від освітлюваної по-

верхні напівпровідника. При використанні сонячного елемента в якості джерела 

електроенергії до його виходу повинні бути приєднані опір навантаження Rн.  

 

Рис.1.1. Конструкція фотоелектричного фотоелемента 

 

 Максимальна потужність одержується в тому випадку, коли сонячний еле-

мент знаходиться в режимі, позначеному точкою а на рис. 1.2. Максимальна по-

тужність, отримана з одиниці площі сонячного елемента, обчислюється за форму-

лою [15]: 

 

 

 

(1.1) 

де  – напруга в точці максимальної потужності (точка а,);  – струм в то-

чці максимальної потужності (точка а); FF – коефіцієнт заповнення вольт-
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амперної характеристики;  – струм короткого замикання;  - напруженість 

холостого ходу. 

  

Рис. 1.2. Вольт-амперна характеристика сонячного елемента 

 

 1.2. Типи сонячних елементів 

 

 Найпоширенішими в фотоелектричних установках є кремнієві елементи 

трьох видів на основі монокристалічного (ККД до 21,5 %), полікристалічного 

(ККД 14-17 %) і аморфного кремнію (ККД 5-8 %) (рис. 1.3) [16]. Різниця між ци-

ми видами полягає в тому, як розташовані атоми кремнію в кристалі. 

 В фотоелектричних елементах є задній контакт і 2 шари кремнію різної 

провідності, зверху сітка із металічних контактів і антивідбиваюче покриття, що 

дає сонячному елементу характерний синій відтінок 

.  

 

Рис.1.3. Монокристалічні, полікристалічні і аморфні сонячні елементи 
 

 

 1.3. Кремнієві сонячні елементи 

 Упродовж десятиріч у напівпровiдниковій сонячній енергетицi переважа-

ють сонячні елементи на основі кремнію – монокристалічного (c-Si), полікрис-
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талiчного (c-Si), стрічкового (ribbon-Si) i аморфного (a-Si) [17]. Останніми роками 

кремнієва фотоелектрика показує найвищі темпи зростання в  світовій енергетиці. 

Проте вирішення енергетичних проблем шляхом розвитку кремнієвої фотоелект-

рики видається занадто затяжним.  

 Причиною повільного зростання потужності кремнієвих сонячних елемен-

тів є значна матеріалоємність, трудомісткість i енергоємність виробництва, i, в ре-

зультаті – низька продуктивність i висока вартість модулів з прийнятним при ма-

совому виробництві коефіцієнтом фотоелектричного перетворення (14–17% i 12–

15% відповідно у випадку моно- i полікристалічного матеріалу ) [18, 19]. Пробле-

ма полягає в тому, що кремнiй є непрямозонним напівпровідником, тому для пов-

ного поглинання випромінювання є потрібна його значна товщина (0,5 мм i біль-

ше), а для збирання заряду, який фотогенерований при такій товщині поглинаю-

чого шару, необхідна значна дифузійна довжина неосновних носіїв заряду (трива-

лий час життя) і тому отримуємо високу якiсть матеріалу.  

 Виготовлення кремнієвого сонячного елемента включає також і багато ін-

ших технологічних операцій: хімічне травлення пластин для усунення порушено-

го при різці й шліфуваннi шару; дифузія для створення p–n-переходу при високих 

температурах; складна процедура нанесення омічних контактів до p- i n-областей, 

якi забезпечують мiнiмум оптичних, електричних i рекомбінаційних втрат тощо 

[20]. Варто зазначити, що попередні витрати на очищення вихідного кремнію, ви-

готовлення злитків, їхнє розрізування на пластини можуть становити 40–50% від 

вартості сонячного елемента. Усе це ускладнює технологію, а отже – знижує про-

дуктивнiсть виробництва i збільшується вартiсть продукції.  

 

 1.4. Тонкоплівкові сонячні елементи на основі CdTe 

 Одним з шляхів зниження вартості сонячних елементів i збільшення обсягів 

виробництва - перехід до тонкоплівкової технології,а саме використання прямо-

зонних напівпровідників, осаджених на дешеву підкладку (скло, металеву фольгу, 

пластик).  
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 Прямозонний напівпровідник може поглинути сонячне випромінювання 

при товщині шару на два порядки меншій від товщини кремнієвої пластини. Пе-

рехід на тонкоплівкову технологiю дозволяє: 1) уникнути дороговартісну очистку 

матеріалу, 2)  знизити температуру технологічного процесу, 3) виготовляти еле-

менти в одному технологічному циклі, а не з’єднувати їх з окремих сонячних еле-

ментів (як при виробництві елементів на кремнієвих пластинах), 4) суттєво під-

вищити рiвень автоматизації, наносячи необхідні шари матеріалів на рухому ос-

нову (на конвеєрі) тощо.  

 Телурид кадмію (CdTe) – напівпровідник з оптимальною для сонячного 

елемента шириною забороненої зони 1,47–1,48 еВ при кімнатній температурі. 

CdTe – прямозонний напівпровідник, тому товщини шару тільки кiлька мiкрон 

достатньо для майже повного поглинання фотонів з енергією hv > Eg. При зрос-

танні температури ефективність елемента на CdTe знижується слабше у порiвнян-

ні з кремнієвим, що важливо, враховуючи роботу сонячних елементів за умов по-

тужного опромінення. Важливим є й те, що, порівняно з CIS i CIGS, технологія 

виготовлення CdTe сонячних модулів простіша. 

  Сонячні елементи на основі CdTe мають  давню iсторію. Ще в 1956 році J. 

Loferski теоретично обґрунтував застосування InP, GaAs i CdTe в сонячних еле-

ментах як напівпровiдників з вищою ефективністю фотоелектричного перетво-

рення, нiж з CdS, Se, AlSb i Si [21]. Проте ефективність лабораторних зразкiв со-

нячного елемента з p–n-переходом на монокристалічному CdTe, уперше створе-

ного в 1959 році, становила всього 2% [22] i тільки через 20 років дещо переви-

щила 7%, а згодом – 10% [23, 24]. Причиною низької ефективності були техноло-

гічні труднощі створення досконалого p–n-переходу з тонким фронтальним ша-

ром i значні втрати, спричинені поверхневою рекомбінацiєю. Тому подальші зу-

силля були спрямовані на пошук гетеропереходу, першим з яких був p- /n-

CdTe перехід з фотоелектричною ефективністю близько 7%, який внаслідок дифу-

зії міді виявився занадто нестабільним [25]. Було досліджено можливості викори-

стання інших матерiалів як гетеропартнерів p-CdTe: IТО, , ZnO (матеріалів 

n-типу провідності із забороненою зоною ширшою порівняно з CdTe), які викону-
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вали функцію “вікна” через яке випромінювання вводиться в фотоелектрично ак-

тивний поглинаючий шар CdTe [26–28]. 

 На початку ХХI ст. вдалося досягти прийнятого для виробництва компромі-

су між двома головними для сонячного елемента критеріями – достатньою ефек-

тивністю фотоелектричного перетворення й дешевизною продукції [25]. Це стало 

можливим завдяки розробленні багатьох вiдносно простих i належно контрольо-

ваних методів нанесення тонких шарів CdTe i CdS значної площі, які простіше за-

провадити в широкомасштабне виробництво: сублімацію в замкнутому об’ємі, 

хімічне осадження із парової фази, хімічне та електролітичне осадження. Утруд-

нення, зумовлене значною розбіжністю параметрів кристалічних ґраток CdTe i 

CdS (∼ 5%), значною мірою можна подолати за допомогою нескладної темпера-

турної обробки вже виготовленої CdTe/CdS структури. Вважається, що при цьому 

відбувається взаємозаміщення атомів S i Te і утворюється перехідний шар 

 зі зменшеною щільністю станів на межі поділу CdTe з CdS, які можуть 

погано впливати на ефективність сонячного елемента. Прості способи виготов-

лення й формування бар’єрної структури, які не потребують складного й дорогого 

обладнання є важлива перевага технології сонячних елементів на основі CdTe.  

 При виробництві сонячних елементів шари CdS i CdTe наносяться на скло 

(товщиною ∼ 3 мм),яке покрите прозорим електропровідним шаром оксиду 

(ТСО), наприклад,  або ITO ( + ) (рис. 1.4) [25]. 

 На останньому етапі після нанесення тильних електродів сонячні елементи 

покриваються ще одним склом із застосуванням герметика (етиленвініл ацетат, 

EVA), що забезпечує стабільність і довговічність роботи пристроїв упродовж 25–

35 років. 

  Розроблена технологія дозволила здійснити в перші роки ХХI ст. виробни-

цтво сонячних елементів на основi CdTe, здатних конкурувати з кремнієвими ана-

логами.  
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Рис.1.4. Поперечний перетин тонкоплівкового сонячного елемента CdS/CdTe 

  

 Варто зазначити, що додаткових витрат Cd i Te внаслідок того, що через 25–

35 років CdTe сонячні елементи вичерпають ресурс, не виникне. Уже розроблено 

технологію рециклювання цієї продукції, яка дозволяє більшу частину компонен-

тів (∼ 90%) після завершення експлуатації використовувати у виробництві нових 

сонячних елементів [30].  

 Інше заперечення опонентів щодо поширення CdTe сонячних елементів ар-

гументується тим, що Cd, Te та їх сполуки надзвичайно шкідливі для людини. 

Дійсно, Cd i Te – токсичні важкі метали, а Cd ще й канцерогенний елемент. Однак 

за результатами досліджень цілої низки незалежних експертів, спеціалістів Націо-

нальної лабораторії вiдновлюваної енергії та Брукхейвенської національної лабо-

раторії США, сполука CdTe – хімічно стійка, біологічно інертна і не являє загрози 

довкіллю й здоров’ю людини як за умов виробництва, так i експлуатації сонячних 

елементів [31, 32]. Виділення Cd в атмосферу можливе, коли температура пере-

вищить ∼ 1050 ◦C, наприклад, при пожежі. Однак сонячний елемент CdTe знахо-

диться між двома скляними пластинами в герметизованому стані. При такій конс-

трукції скло розплавиться при температурі, значно нижчій, ніж 1050 ◦C, CdTe бу-

де в розплавленій масі, що й не допустить виділення Cd i Te в атмосферу [33]. 

  Отже, напівпровідникова сонячна енергетика на основі тонкоплівкового 

CdTe є одним із найперспективніших напрямків на шляху вирішення енергетич-

них проблем.  
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РОЗДІЛ 2. Експеримент та моделювання 

 

Аналізувати певні вимірювання без побудови точної моделі практично не-

можливо, саме тому використання засобів комп'ютерного моделювання має ряд 

переваг. 

Чисельне моделювання являє великий інтерес для розуміння впливу різних 

фізичних параметрів на ефективність фотоелектричних комірок, мінімізує витрати 

на виготовлення прототипів, дає можливість проектувати різні сонячні елементи 

на основі кристалічних, полікристалічних та аморфних матеріалів [34–35], а та-

кож дає можливість вивчати вплив кожного окремого шару комірки у випадку 

взаємозалежних параметрів. 

Тому в даному дослідженні використано інструмент комп’ютерного моде-

лювання SCAPS для чисельного аналізу характеристик розроблених тонкоплівко-

вих гетероструктур. 

SCAPS-1D - це графічна програма для моделювання сонячних елементів, 

розроблена на кафедрі електроніки та інформаційних систем (ELIS) Гентського 

університету в Бельгії професором Марком. Бургельманом разом із 

LabWindows/CVI of National Instruments [36]. Опис програми та алгоритми, які 

вона використовує, наведені в [37–41].  

 

2.1. Отримання тонких плівок методом сублімації з парової фази 

Залежно від способу отримання тонких плівок і наноструктур розрізняють 

фізичні та хімічні методи. До фізичних відносяться: термічне випаровування [42-

47], іонне розпилення [48], імпульсне лазерне напилення [49-52], іонно-променева 

епітаксія [53], молекулярно-променева епітаксія [54], магнетронне розпилення 

[55-57]. До хімічних методів: плакування [58], хімічне осадження з розчину [59-

60] та хімічне осадження з парової фази [61]. 

 Для отримання тонкоплівкових конденсатів CdS і CdTe різної товщини при 

різних температурах підкладки використовувався вакуумний мікронагрівач, який 

має спеціальну конструкцію для осадження тонких плівок. Вона складається з п'я-
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ти мікронагрівачів (рис. 2.1, а, б) у вигляді мідних брусків розміром 40 × 20 × 8 

мм3 [62]. В основі мідних блоків 1 просвердлюються отвори для керамічних ізоля-

торів 2, між корпусом блоку та нагрівальним елементом 3. У нижньому блоці є 

накладка з тримачами 4 для матеріалу підкладки 6. Для зменшення поверхневих 

втрат тепла підкладки та забезпечення необхідного конденсування матеріалу, бу-

ли встановлені танталові екрани 5 товщиною 0,3 мм. Всі мікронагрівачі калібру-

валися під однакову температуру шляхом підбору опору  ніхромового дроту діа-

метром 0,3 мм. Температури мікронагрівачів вимірювали за допомогою термопар, 

які розміщені близько до підкладки. Система мікронагрівачів розташована  на 

обертовій каруселі, а нагрівальні елементи з'єднані паралельно (рис. 2.2). 

  Отримання конденсатів напівпровідників із парової фази здійснюється на-

ступним чином: випарник 7 завантажується досліджуваною речовиною (поперед-

ньо синтезована сполука CdTe), заздалегідь підготовлені підкладки 4 поміщають 

на поверхню мікронагрівача 1. Підкладку попередньо очищують хімічними мето-

дами. Після закриття затвору п'ять мікронагрівачів 1 із підкладками 4 та випарник 

із синтезованим матеріалом нагрівають до певної температури. (рис. 2.2) [42]. 

 

 
 

 а)  
 

б) 

 

Рис.2.1 Конструктивна схема (а) і світлина вакуумного мікронагрівача(б): 1 – 

корпус, 2 – керамічна трубка, 3 – спіраль нагрівника, 4 – тримачі підкладок. 

 

          Один з мікронагрівачів підводять під отвір  6, відкривається затвор над 

випарником і проводиться процес  осадження пари на підкладці протягом фік-

сованого часу. Пізніше потік пари з випарника блокується затвором, підводить-

ся наступний мікронагрівач із підкладкою, відкривається затвор, і проводиться 
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осадження. Процес повторюється п'ять разів для кожного із мікронагрівачів з 

підкладкою відповідно 

 

 

а)  

б) 

 

Рис. 2.2. Конструктивна схема (а) і світлина (б) пристрою для отримання плі-

вок і гетероструктур: 1– система мікронагрівачів, 2 – нагрівники, 3 – радіальні 

кронштейни, 4 – підкладки для осадження пари, 5 – заслінка, 6 – асиметрично 

розміщений отвір, 7 – випарник, 8 – механічна система для повороту мікронаг-

рівачів [42]. 

Тонкоплівкові наноструктури CdTe осаджені методом парофазної конден-

сації на підкладках із скла і кремнію за однакових технологічних факторів (різної 

товщини зразків) в одному циклі. Температура випаровування синтезованого те-

луриду кадмію становила TВ = 570° C. Ця температура була вибраною з урахуван-

ням всіх особливостей випаровування CdTe, зокрема, кадмію. Тонкі плівки CdS 

осаджувались на підкладки із скла і одночасно були гетерошаром CdTe. Темпера-

тура випарника синтезованого CdS становила TВ = 880° C. 

 

2.2. Методика дослідження оптичних властивостей, для теоретичного ана-

лізу оптичних констант. 

Для дослідження оптичного спектру плівок CdTe, CdS та ZnO, та для визна-

чення коефіцієнта поглинання та оптичної ширини забороненої зони використо-

вували вимірювання оптичного проходження Т у діапазоні від 180 – 3500 нм за 

допомогою спектрофотометра Agilent Technologies Cary Series UV-Vis-NIR  
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Світло з інтенсивністю I0 (рис.2.3), що падає на зразок товщиною d, частко-

во відбивається від його поверхні, частково поглинається зразком, а інша частина 

інтенсивності I проходить через зразок. Коефіцієнт проходження визначається як 

співвідношення I/I0. Механізм пропускання та відбивання в товщині плівки на 

прозорій підкладці показано на рис. 2.3, де n – показник заломлення, α – коефіці-

єнт поглинання, d – товщина і T – оптичне пропускання плівки.  

Прозора підкладка має товщину  більшу, ніж показник заломлення n0 = 1, 

коефіцієнт поглинання αs = 0 і коефіцієнт пропускання Ts для системи, яка скла-

дається з тонкої плівки на прозорій підкладці, в атмосфері повітря, і  з врахуван-

ням всіх множинних відбивань на поверхні. Якщо товщина d рівномірна, то інте-

рференційні ефекти породжують спектр. Інтерференційна картина використову-

ється для обчислення показника заломлення, товщини плівки та коефіцієнта пог-

линання.  

 
Рис. 2.3. Схема методики вимірювання оптичного пропускання. 

 

Пропускання залежить від структури плівки, яка визначається методами 

підготовки, товщиною плівки та режимами осадження [63, 64]. Наявність інтер-

ференційної картини в спектрах оптичного пропускання є доказом однорідності 

товщини осаджених плівок та гладкої поверхні [65-67]. Варто сказати, що кіль-

кість "максимумів" залежить від товщини плівки, оскільки при меншій товщині 

плівки максимуми інтерференції розташовуються далі один від одного, а інтер-

поляція між цими максимумами стає складнішою. Це можна пояснити ще й тим, 
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що є різниця між показниками заломлення підкладки та плівки, та через переш-

коди і множинне відбивання світла [66]. 

 

2.3. Огляд середовища комп’ютерної симуляції SCAPS 

Для розуміння фізичних властивостей та конструкції сонячних елементів на 

основі кристалічних, полікристалічних та аморфних матеріалів  чисельне моде-

лювання має велике значення [68–74]. Воно необхідне для інтерпретації розшире-

них вимірювань на складних структурах, оптимізації та проектування передових 

сонячних структур. 

Комп’ютерне моделювання все частіше використовується для розуміння фі-

зичної роботи сонячних елементів. Щоб зрозуміти оптичні та електричні власти-

вості сонячної батареї, виконується комплекс експериментальних вимірювань. 

Проте складно проаналізувати ці вимірювання без точної фізичної моделі. Тому 

чисельне моделювання потрібно для інтерпретації розширеного вимірювання на 

складних структурах, оптимізації та проектування вдосконалених гетероструктур. 

Існує велика кількість програм для виконання таких симуляцій. Найпоширенішою 

для напівпровідникових матеріалів є симуляційний пакет SCAPS. В основному 

він використовується для моделювання тонкоплівкових сонячних елементів на 

основі сполук CdTe, CIS та CIGS. SCAPS-1D є прикладною програмою для 

Windows і написана в коді С. 

В програмі можна додати до пристрою до семи шарів. Фізичні та електричні 

параметри можуть бути введені для кожного шару індивідуально із літературних 

даних, або експериментально визначені в процесі дослідження. Для температурної 

залежності густини станів і теплової швидкості використовують прості моделі. 

Пропускна здатність і рухливість, не залежать від температури. Можна визначити 

до трьох глибоких рівнів для кожного шару, і три стани інтерфейсу можуть бути 

розміщені між цими  шарами. Глибокі рівні можуть енергетично розподілятися в 

забороненій зоні (однорівневий, рівномірний, гаусовий або експоненціальний 

хвіст). Рівні глибоких об'ємних речовин також можуть змінюватися просторово 

всередині шару (рівномірний, ступінчастий, лінійний або експоненційний). Всі 
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інші властивості є просторово рівномірними для кожного шару. Тому для введен-

ня градуйованих стиків у пристрій необхідно використовувати кілька шарів. 

Параметри збудження відображаються в окремому вікні разом з параметра-

ми, необхідними для визначення вимірювань. SCAPS може імітувати: J (V), C (V), 

C (f) та спектральну характеристику. Кожне вимірювання може бути обчислене 

для світлих або темних умов і як функція від температури. Під час моделювання 

на екрані відображаються діаграми енергетичної зони, заряд і струми в пристрої 

для кожної проміжної напруги зсуву або довжини хвилі. Коли моделювання заве-

ршено, характеристики можна переглядати та порівнювати з характеристиками 

інших симуляцій, які також можна зберегти у файл. Ця функція робить SCAPS 

дуже інтерактивною програмою. 

 

2.4. Електрична модель 

 SCAPS дає змогу розв’язувати одновимірні напівпровідникові рівняння, та-

кі як: 

 а) рівняння струму – густини (які також називаються конститутивними рів-

няннями [75]): провідність струму містить дві складові, а саме дрейф-складову та 

дифузійну складову. Дрейф-компонента обумовлена електричним полем, а дифу-

зійна – градієнтом носія-концентрації. Це наступні рівняння записані у вигляді: 

 (2.1) 

 
(2.2) 

 

де, ε – діелектрична проникність, ,  – рухливість електронів і дірок відповід-

но;  – густина струму електронів і дірок відповідно;  – коефіцієнт ди-

фузії електронів і дірок, відповідно;  – квазірівень Фермі електронів і ді-

рок, відповідно. 

 б) рівняння неперервності: у напівпровіднику існують різні механізми тран-

спорту носіїв, тому рівняння неперервності враховує залежні від часу явища, такі 
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як генерація, рекомбінація та інжекція низького рівня. Ефект дрейфу, дифузії, не-

прямої чи прямої теплової генерації чи рекомбінації призводить до зміни концен-

трації носіїв з часом. Чиста зміна концентрації носіїв – це різниця між генерацією 

та рекомбінацією, і доданий чистий струм, що протікає в зазначеній області та по-

за нею. Тобто, рівняння неперервності в основному є рівнянням збереження носіїв 

струму:  

 
(2.3) 

 
(2.4) 

 

де, G – швидкість генерації, 𝑈𝑛, 𝑈p, – поточна швидкість рекомбінації / генерації 

носіїв. 

 в) рівняння Пуассона: дає вихідну точку для отримання якісного розв’язку 

для електростатичних змінних у напівпровіднику. Воно, в основному, стосується 

розподілу електричного поля всередині приладу. Таке моделювання можна розг-

лядати, як незалежний від часу аналіз, тому основне рівняння можна записати: 

 
(2.5) 

 

де  – діелектрична проникність, q – елементарний заряд,  

(густина заряду), вважаючи легуючі домішки повністю іонізованими; 𝑁𝐷, 𝑁𝐴 – 

концентрація домішок донора та акцептора, відповідно. Разом із відповідними 

граничними умовами на інтерфейсах та контактах це призводить до створення си-

стеми сполучених диференціальних рівнянь (Ψ, n, p) або (Ψ, EFn, EFp). 

Для рекомбінації на інтерфейсі SCAPS-1D використовує модель Pauwells 

Vanhoutte [37], що розглядає чотири смуги для станів інтерфейсу, тобто смуги 

провідності та валентності обох напівпровідників на інтерфейсі. 

Ця теорія розглядає рекомбінацію електронів одного напівпровідника з дірка-

ми іншого напівпровідника разом зі стандартною рекомбінацією електрон-дірка 

всередині одного і того ж напівпровідника (рис. 2.4). Тут найважливіший шлях 
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рекомбінації – це рекомбінація «віконних електронів» з «поглинальними» дірка-

ми. Сумарний заряд в станах інтерфейсу дорівнює розриву діелектричного пере-

міщення на інтерфейсі.  

 

Рис. 2.4. Модель гетеропереходу CdS/CdTe [18]. 

 

В SCAPS-1D передбачено, що квазірівні Фермі електронів і дірок перерива-

ються на інтерфейсі, коли струм протікає через інтерфейс. Це враховується, 

включивши один додатковий вузол на інтерфейсі в числовий алгоритм. Електрос-

татичний потенціал передбачається неперервним на інтерфейсах.  

 

2.5. Оптична модель 

Оптична характеристика тонких плівок дає інформацію про фізичні властиво-

сті, наприклад, ширину забороненої зони та оптично активні дефекти, тощо. Для 

ідентифікації тонких плівок CdTe, CdS та ZnO здійснюється спектральний розпо-

діл оптичної прозорості [12]. У спектрах пропускання спостерігалась область ос-

новного поглинання. Спектри пропускання тонких плівок, отриманих на скляних 

підкладках різної товщини, виміряні в діапазоні довжин хвиль (180 – 1500) нм та 

(180 – 3200) нм показано на рис. 2.5,а. 

На рис. 2.5,б наведено графіки (αhν)2 від hν, отриманих за формулою Таука 

[12]. Ширина забороненої зони оцінюється шляхом екстраполяції від перетину лі-

нійної частини при α = 0. Оптична ширина забороненої зони тонких плівок CdTe 

становила ~ 1,48 еВ. Спектральна залежність поглинання для плівок CdS на гра-

фіку Таука показує наявність фундаментальної межі поглинання (Eg = 2,38 еВ). 
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CdTe 

 

 

а) б) 

CdS 

  
а) б) 

ZnO 

  
а) б) 

Рис. 2.5. Оптичне пропускання (а) і ширина забороненої зони (б) тонких плі-

вок (CdTe, CdS, ZnO)/скло. 

 

Що стосується тонких плівок ZnO, край поглинання має місце близько 350 нм 

для всіх зразків. Можна зауважити, що плівки демонструють прозорість у види-

мому діапазоні середнього пропускання, який лежить між 30% і 70%. Збільшення 
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ширини забороненої зони зі збільшенням температури підкладки пояснюється, як 

зсув електронної густини Бурштайна 

Ширина забороненої зони плівок ZnO становить ~ 3,8 еВ [76]. Використовую-

чи отримані експериментальні дані ширини забороненої зони кожного шару при 

конкретній товщині плівки, проведено моделювання фотоелектричної комірки в 

середовищі SCAPS при освітленості сонячним спектром з потужністю випромі-

нювання P = 1000 Вт/м2 при температурі 300 К. 

 

2.6. Моделювання 

У цій частині роботи здійснювалася перевірка, як саме введення кожного ново-

го шару впливає на ефективність кінцевої комірки. При цьому користувалися на-

ступним принципом: кожен наступний шар гетероструктури додавали, не зміню-

ючи найкращого значення, яке отримано для товщини попереднього шару. 

Структура пристрою сонячного елемента на основі CdTe, яка використовува-

лась в кінцевому моделюванні, складалася із шару ZnO (TCO), «віконного» шару 

CdS, шару поглинача CdTe та нижнього контакту CuO, зображена на рис. 2.6. Та-

ка модель – це спрощення структури фактичної комірки. Властивості матеріалу 

для кожного шару наведено у табл.2.1. 

 

Рис. 2.6. Будова сонячного елемента на основі CdTe для кінцевого моделювання 

готових пристроїв. 
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Для проведення моделювання більшість вхідних параметрів брали на основі ві-

домих літературних значень [14, 77, 78-84] або обчислені експериментально і по-

казані в таблиці 2.1. Частину даних визначали з експерименту, зокрема, оптичну 

ширину забороненої зони, значення коефіцієнтів пропускання. 

Таблиця 2.1.  

Параметри матеріалів використані для моделювання у середовищі SCAPS [14, 77, 

78-84]. 

Параметр 
Значення 

CuO CdTe CdS ZnO 

Товщина, мкм 1,0-10,0 3,0-5,0 0,01-0,1 0,01-0,3 

Ширина забороненої зони, еВ (експ.) 1,51 1,45 2,4 3,3 

Спорідненість до електрона, еВ 4,07 3,9 4,0 4,6 

Діелектрична проникність (відн.) 18,1 9,4 10,0 9,0 

Ефективна густина станів зони провідності, см-3 2,2·1019 8,0·1017 2,2·1018 2,2·1018 

Ефективна густина станів валентної зони, см-3 5,5·1020 1,8·1019 1,8·1019 1,8·1019 

Рухливість електронів, см2/(В·с) 1,0·102 3,2·102 1,0·102 1,0·102 

Рухливість дірок, см2/(В·с) 0,1 40 25 25 

Теплова швидкість електронів (см/с) 1,0·107 1,0·107 1,0·107 1,0·107 

Теплова швидкість дірок (см/с) 1,0·107 1,0·107 1,0·107 1,0·107 

ND, см3  0 1,1·1018 1,1·1018 

NA, см-3 1,0·1016 2,0·1014 0 0 

Основний екран, який з’являється після запуску програми, показано на 

рис. 2.7. Інформаційна панель містить ряд операцій, і користувач може отримати 

результати моделювання у вигляді наступних характеристик: I-V, C-V, C-f, Q(λ), 

електричне поле, зонні діаграми, густина розподілу носіїв, струми часткової ре-

комбінації. У програмному середовищі SCAPS встановлюють параметри матеріа-

лів та вихідну робочу точку: температуру, напругу, частоту та освітленість. 

У даному контексті, для характеристики тонкоплівкових гетероструктур була 

використана залежність J-V. Це найпоширеніший інструмент для характеристики 

сонячних елементів. На додаток до змодельованих кривих J-V, SCAPS одночасно 

показує таблицю значень, серед яких можна знайти і значення ефективності, при 
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різних товщинах змінного шару, тоді як товщина інших шарів залишається фіксо-

ваною. Зокрема, ефективність η отримана згідно рівняння: 

 
(2.6) 

 

Рис.2.7. Інформаційна панель запуску SCAPS. 

 

 Рисунок  2.8 демонструє панель для визначення структури сонячних елеме-

нтів, де задають конкретні параметри для кожного шару. В програмі можна дода-

вати у структуру пристрою до семи шарів. 

 

Рис. 2.8. Панель визначення структури сонячної комірки. 

 

Ефективність перетворення сонячного випромінювання в фотоелектричну 

енергію визначається через ширину забороненої зони досліджуваної гетерострук-

тури. Програма SCAPS дозволяє побудувати відповідні зонні діаграми. 
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РОЗДІЛ 3. Результати симуляції ZnO/CdS/CdTe/CuO  

 

На рис. 3.1 наведено результати моделювання для гетероструктури 

CdS/CdTe. Оптимальна товщина шару CdTe складала 3 мкм і залишалась незмін-

ною впродовж зміни параметрів моделювання, тоді як товщину шару CdS зміню-

вали в діапазоні 10-100 нм. Отримано значення ефективності 15,87% (з врахуван-

ням дефектів структури) і 18,08% (бездефектна структура), що добре узгоджуєть-

ся з [13]. 

У [13] досліджено вплив технологічних факторів осадження методом PVD на 

оптичні характеристики плівок. Крім того, для системи CdTe/CdS було визначено 

оптимальні товщини для досягнення максимальної ефективності такої гетеросис-

теми у якості фотоелектричної комірки. Відповідно, структура комірки типу 

CdTe/CdS була взята за базову. Далі поступово до обраної моделі додавали ZnO 

(TCO) шар та задній контактний шар. 

 

Рис. 3.1. Зміна величини ефективності η для гетеропереходу CdS/CdTe як функції 

товщини віконного шару CdS (dCdS = 10-100 нм). 

 

Наступним кроком було введення провідного шару ZnO та перевірка пок-

ращеної ефективності нової гетероструктури. Виконано моделювання для гетеро-

структури ZnO/CdS/CdTe, де товщини шарів CdTe та CdS були незмінними та 
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встановлені, відповідно, 3 мкм та 50 нм, тоді як товщина шару ZnO варіювалась в 

діапазоні 10-300 нм. Результати моделювання наведено на рис. 3.2, де визначено 

найкращі значення ефективності такої системи: 15,15% та 18,68% (з та без дефек-

тів, відповідно). 

Більшою мірою, ефективність кінцевої структури ZnO/CdS/CdTe залежить 

від добре підібраних між собою товщин шарів CdS та CdTe. 

Використання високоопірного провідного шару (high-resistive transparent 

HRT) між TCO та віконним шаром CdS підвищує ефективність, обмеживши ефект 

нерівномірності [83]. Серед матеріалів, що також використовуються, як шар HRT, 

часто зустрічаються також нелегований оксид олова (i-SnO2) або оксид цинку (i-

ZnO). У 80-х роках були цікаві дослідження щодо шару заднього контакту (back 

surface field (BSF)) та його впливу на ефективність сонячних елементів [85]. 

 

Рис. 3.2. Зміна величини ефективності η для гетеропереходу ZnO/CdS/CdTe як 

функції товщини шару прозорого провідного оксиду ZnO (dZnO=10-300 nm). 

 

Велика ширина забороненої зони матеріалу використовується як бар'єр для 

відштовхування носіїв при гетеропереході CdTe/BSF для мінімізації втрат носіїв 

на зворотному контакті. Більше того, це понижує рекомбінацію носіїв на зворот-

ному контакті і, тим самим, покращує ефективність комірки. У цьому ж контексті 

дослідження показали, що використання шару дірково-транспортно-електронного 
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блокування (HT-EBL) відіграє ту ж роль, що і шар (BSF). Це також сприяє підви-

щенню ефективності сонячного елемента. Перспективним матеріалом, що вико-

ристовується як шар HT-EBL у сонячних елементах CdTe, є оксид купруму (Cu2O 

і CuO), що має велику заборонену зону у діапазоні (2,1 – 2,61) еВ та ~1,51 еВ і 

провідність р-типу [86,87]. CuO і Cu2O характеризуються як нетоксичні матеріали, 

які легкодоступні, недорогі і мають високий коефіцієнт поглинання у видимому 

діапазоні [88]. J. Türck та ін. провели експериментальні дослідження та отримали 

добрі результати для p-i-n CdTe сонячного елемента, використовуючи оксид міді 

як зворотний контакт з ефективністю перетворення 15,21% [89]. Ці результати 

свідчать про те, що матеріали CuO і Cu2O може бути використані для підвищення 

ефективності сонячних елементів CdTe. 

Наступним матеріалом використовувався оксид міді CuO із шириною заборо-

неної зони ~ 1,51 еВ. Товщина заднього контакту варіювалась у межах 1-10 мкм.  

 

Рис. 3.3. Зміна величини ефективності η для гетеропереходу ZnO/CdS/CdTe/CuO 

як функції товщини контактного шару CuO (dCuO=1-10 μm). 

 

Встановлено, що матеріал заднього контакту впливає на ефективність кінцевої 

комірки, а дослідження матеріалу Cu2O як матеріалу заднього контакту показало, 

що даний матеріал несуттєво підвищує ефективність кінцевої комірки через різ-
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ницю енергій забороненої зони на переході між шарами CdTe/Cu2O [90]. Відпо-

відно, було прийнято рішення про нанесення шару CuO. 

Результати моделювання гетероструктури ZnO/CdS/ CdTe/CuO наведено на 

рис. 3.3. Товщини шарів CdTe, CdS та ZnO встановлені 3 мкм, 50 нм та 50 нм від-

повідно, тоді як товщину контактного шару CuO змінювали в межах 1-10 мкм з 

кроком 1 мкм.  

Найвищі значення ефективності були зафіксовані при застосуванні матеріалу 

CuO із товщиною заднього контакту 5 мкм та становили ~ 20,94 %. 
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ВИСНОВКИ 

1. Методом відкритого випаровування у вакуумі осаджено тонкі плівки 

CdTe та CdS, а також гетероструктури CdTe/CdS. Товщину плівок визначали ча-

сом осадження. 

2. Досліджено спектри пропускання тонких плівок CdTe та CdS, оса-

джених на скляних підкладках. Експериментально визначено значення оптичної 

ширини забороненої зони матеріалів. Зокрема, для CdTe вона становила ~ 1,48 еВ 

та для CdS ~ 2,38 еВ.  

3. Проведено чисельне моделювання ефективності фотоелектричної ко-

мірки із варіюванням товщини окремих шарів, використовуючи програмне забез-

печення SCAPS з метою аналізу властивостей напівпровідників, що впливають на 

ефективність сонячних елементів на основі CdTe. 

4. Отримано значення фотоелектричної ефективності для гетерострук-

турних тонкоплівкових сонячних елементів ZnO/CdS/CdTe та ZnO/CdS/CdTe/CuO 

19,22% та 20,94%, відповідно. Для такої гетероструктури оптимальні товщини 

шарів склали 3 мкм, 50 нм, 50 нм та 5 мкм, відповідно. 

5. Серед властивостей тонких плівок результати моделювання дозволи-

ли зробити припущення, що товщина віконного шару та шару поглинача більш 

суттєво впливають на значення густини струму короткого замикання та ефектив-

ність сонячних елементів на основі CdTe. 
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