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ФОТОЭЛЕКТРОНИКА 

 

  
УДК 621.383.51                    PACS: 84.60.Jt 

 
Моделирование структуры оксидного солнечного элемента 

 
А. В. Саенко, В. С. Климин, А. А. Рожко, С. П. Малюков 

 
Проведено численное моделирование оксидного солнечного элемента на основе p–n ге-
тероперехода Cu2O/TiO2 для оптимизации его структуры и повышения эффективно-
сти преобразования энергии. Исследовано влияние толщин слоев, концентраций ак-
цепторов и доноров в слоях Cu2O и TiO2, а также работы выхода из материала 
тыльного контакта на фотоэлектрические параметры солнечного элемента. Полу-
чено, что оптимальная толщина слоев Cu2O и TiO2 составляет 1,5 мкм и 100 нм со-
ответственно. Показано, что для получения высокой эффективности солнечного 
элемента концентрация акцепторов в слое Cu2O должна составлять 1016 см-3, а кон-
центрация доноров в слое TiO2 должна быть 1019 см-3. Получено, что работа выхода 
материала тыльного контакта должна быть не менее 4,9–5 эВ для достижения вы-
соких значений эффективности. Наиболее подходящими материалами для контакта 
к Cu2O являются Ni, C и Cu. Для солнечного элемента на основе p–n гетероперехода 
Cu2O/TiO2 получена максимальная эффективность 10,21 % (плотность тока коротко-
го замыкания 9,89 мА/см2, напряжение холостого хода 1,38 В, фактор заполнения 
74,81 %). Результаты могут быть использованы при разработке и формировании ге-
тероструктур недорогих оксидных солнечных элементов. 
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Введение 
 

В настоящее время активно ведутся ис-
следования в области поиска недорогих мате-
риалов, простых технологий, более тонких и 
эффективных структур для применения в фо-
тоэлектрических преобразователях. Для сол- 
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нечных элементов полупроводниковые мате-
риалы в первую очередь выбираются на осно-
ве их ширины запрещенной зоны, оптических 
свойств и диффузионной длины носителей за-
ряда [1, 2]. Полупроводники на основе окси-
дов металлов представляют группу новых не-
дорогих материалов с большим потенциалом 
для данного применения. Слои оксидных по-
лупроводников обычно имеют толщину всего 
несколько микрометров, что намного тоньше, 
чем кристаллические пластины кремния тол-
щиной в несколько сотен микрометров. Кроме 
того, оксидные полупроводники являются хи-
мически стабильными и безопасными для 
окружающей среды материалами, которые мо-
гут осаждаться при комнатной температуре на 
различные подложки, включая гибкие. Оксид-
ные полупроводники широко используются в 
солнечных элементах нового поколения в ка-
честве прозрачных проводящих фронтальных 
электродов (ITO, FTO) и электронных (TiO2, 
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ZnO) или дырочных (Cu2O, NiO) проводящих 
слоев [3–7]. Гетеропереходы на основе оксид-
ных полупроводников, так называемые полно-
стью оксидные солнечные элементы, в по-
следнее время привлекают значительное 
внимание благодаря использованию недоро-
гих полупроводниковых материалов и прос- 
тых технологий производства. 

Для высокоэффективных солнечных 
элементов требуется полупроводниковый ма-
териал n-типа с большой шириной запрещен-
ной зоны (прозрачный оконный слой) для 
пропускания через него максимально возмож-
ной интенсивности солнечного света, и полу-
проводниковый материал p-типа с более узкой 
шириной запрещенной зоны (фотоактивный 
слой) для эффективного поглощения солнеч-
ного света. При этом эффективность погло-
щения солнечного излучения может быть уве-
личена путем формирования более толстого 
слоя р-типа, однако это может приводить к 
превышению диффузионной длины носителей 
заряда, их рекомбинации и снижению фото-
электрических параметров солнечного эле-
мента [1]. Следовательно, очень важным явля-
ется определение оптимальных толщин слоев 
структуры солнечного элемента как для слоя 
p-типа, так и для слоя n-типа, для поглощения 
максимальной интенсивности света и преоб-
разования её в электрическую энергию. 

В последнее время большое внимание 
уделяется тонким пленкам диоксида титана 
(TiO2), которые являются нетоксичными, 
имеют высокий показатель преломления, хо-
рошую долговременную стабильность. Кроме 
того, благодаря широкой запрещенной зоне 
(3,2 эВ) TiO2 прозрачен в видимой и инфра-
красной области спектра и поглощает ультра-
фиолетовую область спектра, что делает его 
перспективным для оптических применений 
[8]. В качестве фотоэлектрического материала 
p-типа с более узкой запрещенной зоной ши-
роко исследуется оксид меди (Cu2O) с шири-
ной запрещенной зоны 2,17 эВ, отличающийся 
не токсичностью, низкой стоимостью, высо-
кой подвижностью дырок (до 110 см2/Вс),  
относительно высоким коэффициентом по-
глощения солнечного света и низким элек-
тронным сродством (3,2 эВ) [9–11]. Это делает 
Cu2O хорошим материалом p-типа для пере-
носа дырок и перспективным материалом для 

поглощения солнечного света. Кроме того,  
p–n гетеропереход Cu2O/TiO2 обладает необ-
ходимым расположением энергетических зон 
для эффективного разделения и переноса но-
сителей заряда [2]. Однако на сегодняшний 
день солнечные элементы с гетеропереходом 
TiO2/Cu2O показывают эффективность всего 
порядка 2 % и пока не могут конкурировать с 
традиционными кремниевыми солнечными 
элементами [12]. Численное моделирование 
тонкопленочных солнечных элементов явля-
ется важным методом теоретического иссле-
дования их принципов работы, а также поиска 
возможных путей улучшения их фотоэлектри-
ческих параметров. 

В настоящей работе создана модель пол-
ностью оксидного солнечного элемента на ос-
нове p–n гетероперехода Cu2O/TiO2 в про- 
грамме численного моделирования SCAPS-1D. 
Проведено исследование влияния толщин и 
концентраций доноров и акцепторов в слоях 
n- и p-типа, а также работы выхода из матери-
ала тыльного контакта на фотоэлектрические 
параметры солнечного элемента.  

 
 

Структура устройства и параметры  
моделирования 

 

Для теоретического исследования струк-
тур солнечных элементов широко использу-
ются различные программы численного моде-
лирования, такие как AMPS-1D, SCAPS-1D, 
PC1D, AFORS-HET и другие. 

SCAPS-1D является программой одно-
мерного численного моделирования структур 
солнечных элементов и широко используется 
для прогнозирования плотности тока коротко-
го замыкания (Jкз), напряжения холостого хо-
да (Vхх), фактор заполнения (FF) и эффектив-
ности () при стандартном освещении 
(AM1.5G, 100 мВт/см2, 300 K) [13]. В основу 
SCAPS-1D положена нестационарная диффу-
зионно-дрейфовая система уравнений полу-
проводника, в которую входят уравнения не-
прерывности и уравнение Пуассона [14–17]:  
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где n, p – концентрация электронов и дырок; 
n, p – подвижности электронов и дырок;  – 
электрический потенциал; t – температурный 
потенциал; q – элементарный заряд;  – отно-
сительная диэлектрическая проницаемость;  
0 – диэлектрическая постоянная; G – скорость 
оптической генерации электронно-дырочных 
пар; R – скорость рекомбинации электронно-
дырочных пар; ND, NA – концентрация донор-
ной и акцепторной легирующей примеси. 

При моделировании рассматривался 
солнечный элемент (рис. 1), состоящий из p–n 
гетероперехода и двух контактов: фронталь-
ный контакт (ITO), прозрачный оконный слой 
n-типа (TiO2), фотоактивный слой p-типа 
(Cu2O) и тыльный контакт 
(Ni/Au/Ag/C/Cu/Al). Основные физические 
параметры материалов, используемые при мо-
делировании структуры солнечного элемента, 
приведены в таблице [10, 16–22]. Для полу-
проводниковых слоев эффективное сечение 
захвата электронов и дырок дефектом прини-
малось равным 210-14 см2, а тепловая ско-
рость носителей заряда 107 см/с. Природа 
дефектов в оксидных полупроводниках 
существенно отличается от обычных 
полупроводников (Si,  Ge). Даже без внешнего 
введения примесей оксидные полупроводники 
проявляют заметную проводимость n- или  
p-типа, что определяется низкими энергиями 
образования внутренних дефектов 
нестехиометрии – анионными (кислородными) 
или катионными (металлов) вакансиями [23]. 
При моделировании принималось, что 
основными дефектами в слое TiO2 являются 

вакансии кислорода, которые также являются 
донорами, а основными дефектами в слое 
Cu2O являются вакансии меди, которые 
являются акцепторами. Концентрация 
дефектов на границе раздела Cu2O/TiO2 зада-
валась равной 1010 см-2, а эффективное сече-
ние захвата электронов и дырок дефектом при-
нималось равным 10-19 см. Коэффициент 
поглощения для каждого слоя составлял 
105 см-1 при стандартном спектре плотности 
потока фотонов AM1.5G. Тип дефектов кри-
сталлической решетки (центров рекомбина-
ции) задавался нейтральным, а их локальный 
энергетический уровень устанавливался в 
центре запрещенной зоны, поэтому механизм 
рекомбинации описывался согласно теории 
Шокли-Рида-Холла [19]. Работа выхода из 
фронтального контакта (ITO) составляла 
4,4 эВ. Величина последовательного сопро-
тивления составляла 1 Омсм2, а шунтирую-
щего 106 Омсм2 [17].  

 

 
 

Рис. 1. Схематичное изображение модели-
руемой структуры оксидного солнечного 
элемента 

 
Таблица 

 

Физические параметры материалов структуры оксидного  
солнечного элемента 

 

Параметры TiO2 Cu2O 
Толщина, нм 50–500 100–3000 

NA, см-3 – 1014–1019 
ND, см-3 1014–1019 – 
Eg, эВ 3,2 2,17 
, эВ 4,0 3,2 

 9 7,11 
NC/NV, см-3 2,21018/1,81019 2,01017/1,11019 

n/p, см
2/(В с) 20/10 80/80 
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Результаты моделирования 
 
Основным фактором, влияющим на фо-

тоэлектрические параметры оксидного сол-
нечного элемента, является толщина фотоак-
тивного слоя Cu2O, поскольку она 
осуществляет поглощение солнечного излуче-
ния и генерацию электронно-дырочных пар. 
Электрическое поле, создаваемое на границе 
раздела p–n гетероперехода Cu2O/TiO2, спо-
собствует разделению электронно-дырочных 
пар, благодаря чему электроны инжектируют-
ся в TiO2, а дырки остаются в Cu2O. Для ис-
следования влияния толщины слоя Cu2O на 
фотоэлектрические параметры солнечного 
элемента проведено моделирование при изме-
нении толщины в диапазоне от 100 нм до 
3 мкм, толщине слоя TiO2 равной 50 нм, кон-
центрации доноров в TiO2 равной 1016 см-3, 
концентрации акцепторов в Cu2O равной 
1017 см-3 и остальных параметрах, приведен-
ных в табл. 1. 

Из рис. 2 видно, что эффективность сол-
нечного элемента резко возрастает (с 1,29 % 
до 6,44 %) при увеличении толщины слоя 
Cu2O до 1 мкм, а затем медленно прибли- 
жается к приделу до 1,5 мкм (эффективность 
6,54 %). При увеличении толщины слоя Cu2O 
поглощается большее количество фотонов с 

 длиной волны до границы поглощения вблизи 
600 нм, что приводит к генерации большего 
количества избыточных носителей заряда и, 
соответственно, возрастанию плотности тока 
короткого замыкания с 2,52 мА/см2 до 
7,19 мА/см2 (рис. 2). Увеличение толщины 
слоя Cu2O до примерно 2 мкм также приводит 
к возрастанию напряжения холостого хода, а 
затем незначительному уменьшению, что свя-
зано с увеличением плотности темнового тока 
насыщения (J0) за счет возрастания рекомби-
нации фотогенерированных носителей заряда. 
Это можно объяснить зависимостью напряже-
ния холостого хода (VOC) от плотности темно-
вого тока насыщения и фотогенерируемой 
плотности тока короткого замыкания (JSC) 
[16–19]: 

 

SC
OC

0

ln 1 ,
JAkT

V
q J

 
  

 
              (4) 

 

где A – коэффициент идеальности диода; kT/q – 
температурный потенциал. Напряжение холо-
стого хода ограничивается величиной плотно-
сти темнового тока насыщения, которая воз-
растает при увеличении толщины слоя Cu2O. 
Таким образом, оптимальная толщина фото-
активного слоя Cu2O составляет порядка 
1,5 мкм.  
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Рис. 2. Зависимости эффективно-
сти, плотности тока короткого 
замыкания и напряжения холосто-
го хода солнечного элемента от 
толщины слоя Cu2O 
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Для исследования влияния толщины 
TiO2 на фотоэлектрические параметры сол-
нечного элемента проведено моделирование 
при изменении толщины в диапазоне от 50 нм 
до 500 нм, толщине слоя Cu2O равной 1,5 мкм, 
концентрации доноров в TiO2 равной 1016 см-3, 
концентрации акцепторов в Cu2O равной 
1017 см-3 (табл. 1). Из рис. 3 видно, что увели-
чение толщины слоя TiO2 от 50 нм до 500 нм 
приводит сначала к возрастанию, а затем к 
снижению эффективности солнечного элемен-
та. Это связано с неглубоким проникновением 
ультрафиолетового света в слой TiO2 и увели-
чением плотности темнового тока насыщения 
(J0) за счет возрастания рекомбинации носи-
телей заряда, согласно выражению (4). Следо-
вательно, максимальная эффективность окси-
дного солнечного элемента соответствует 
оптимальной толщине TiO2 порядка 100 нм. 

Важным фактором, влияющим на фото-
электрические параметры оксидного солнеч-
ного элемента, является концентрация акцеп-
торов (вакансий меди) и доноров (кислородных 
вакансий) в слоях оксидных полупроводников 
p- (Cu2O) и n-типа (TiO2) проводимости, кото-
рые также являются точечными дефектами 
(дефекты по Шоттки). При этом большая кон-
центрация дефектов может приводить к более 
высокой скорости рекомбинации носителей 
заряда и снижению эффективности солнечно-
го элемента. Для исследования влияния кон-
центраций акцепторов и доноров на фотоэлек-
трические параметры солнечного элемента 
проведено моделирование при концентрации 
акцепторов и доноров от 1014 см-3 до 1019 см-3, 
толщине слоя TiO2 равной 100 нм, толщине 
слоя Cu2O равной 1,5 мкм и остальных пара-
метрах, приведенных в табл. 1. 
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го хода солнечного элемента от 
толщины слоя TiO2 

 
Рекомбинация Шокли-Рида-Холла через 

локальные уровни, создаваемые дефектами 
кристаллической решетки, является основным 
механизмом в солнечных элементах. Скорость 
рекомбинации (R) Шокли-Рида-Холла опреде-
ляется по формулам [16–18]: 
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,
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1
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n p n p tN
 

  
                 (6) 

где n, p – времена жизни электронов и ды-
рок; n,p – эффективное сечение захвата элек-
тронов и дырок дефектом; Ec, Ev – энергетиче-
ские уровни дна зоны проводимости и потолка 
валентной зоны; Et – локальный энергетиче-
ский уровень, создаваемый дефектами; n,p – 
тепловая скорость электронов и дырок; Nt – 
концентрация дефектов (акцепторов или  
доноров). 

Диффузионная длина (Ln,p) электронов и 
дырок в оксидном полупроводнике определя-
ется с помощью уравнения [16, 17]: 

 

(7) , , , ,n p n p n pL D                   (7) 
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, , ,n p n p
kT

D
q

 
                 

       (8) 

 

где Dn,p – коэффициент диффузии электронов 
и дырок. Следовательно, с увеличением кон-
центрации дефектов (доноров или акцепторов) в 
оксидном полупроводнике время жизни и диф-
фузионная длина носителей заряда уменьшают-
ся, а скорость рекомбинации увеличивается. 

На рис. 4 показано, что увеличение кон-
центрации акцепторов в фотоактивном слое 
Cu2O от 1014 см-3 до 1016 см-3 приводит к уве-
личению эффективности солнечного элемента 
с 7,1 % до 8,78 %, а дальнейшее увеличение 
концентрации акцепторов до 1019 см-3 приво-
дит к снижению эффективности до 0,49 %. 
Увеличение эффективности солнечного эле-
мента до 1016 см-3 связано с тем, что энергети-
ческий уровень Ферми в слое Cu2O снижается 
и приводит к возрастанию напряжения холо-

стого хода с 1,28 В до 1,36 В, а возрастающая 
скорость рекомбинации, согласно выражени-
ям (5) и (6), не приводит к значительному 
снижению концентрации носителей заряда. 
Так плотность тока короткого замыкания 
уменьшается незначительно с 10,85 мА/см2 до 
9,73 мА/см2. Дальнейшее возрастание концен-
трации акцепторов (больше 1017 см-3) приво-
дит к существенному уменьшению плотности 
тока короткого замыкания до 0,65 мА/см2, что 
связано с увеличением скорости рекомбина-
ции носителей заряда в слое Cu2O, и сниже-
нию эффективности солнечного элемента до 
0,49 %. Таким образом, оптимальная концен-
трация акцепторов в слое Cu2O должна со-
ставлять 1016 см-3, что позволяет получить 
максимальную эффективность 8,78 % (плот-
ности тока короткого замыкания 9,73 мА/см2, 
напряжения холостого хода 1,36 В, фактор за-
полнения 66,35 %).  
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Рис. 4. Зависимости эффективно-
сти, плотности тока короткого 
замыкания и напряжения холостого 
хода от концентрации акцепторов в 
слое Cu2O 

 
Из рис. 5 видно, что увеличение концен-

трации доноров в слое TiO2 от 1014 см-3 до 
1019 см-3 приводит к возрастанию эффектив-
ности оксидного солнечного элемента до 
10,16 %, что связано со смещением энергети-
ческого уровня Ферми в слое TiO2 (возраста-
нием напряжения холостого хода до 1,37 эВ) и 
небольшими рекомбинационными потерями в 
слое TiO2 (плотность тока короткого замыка-
ния 9,71–9,89 мА/см2) из-за малой толщины 
(100 нм), высокой подвижности и диффузион-
ной длины носителей заряда. Таким образом, 
оптимальная концентрация доноров в слое 

TiO2 должна составлять 1019 см-3. Исследова-
ние работы выхода из материала тыльного 
контакта является существенной задачей для 
снижения стоимости солнечного элемента и 
замены дорогостоящего контакта из золота 
(Au). В качестве данного контакта необходи-
мо использовать материал с определенной ра-
ботой выхода для получения омического кон-
такта со слоем Cu2O. На рис. 6 показана 
зависимость эффективности солнечного эле-
мента от работы выхода из материала тыльно-
го контакта. В качестве материала тыльного 
контакта рассматривались Ni (5,15 эВ), Au 
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(5,1), C (5 эВ), Cu (4,9), Ag (4,7) и Al (4,3 эВ) 
[24]. При моделировании использовались по-
лученные оптимальные параметры для тол- 
щин, концентраций дефектов, концентраций 
доноров и акцепторов в слоях TiO2 и Cu2O. 
Получено, что возрастание работы выхода 
приводит к значительному увеличению напря- 
жения холостого хода с 0,76 В до 1,38 В. Ток 

короткого замыкания при этом практически не 
изменяется (9,52–9,89 мА/см2). Эффектив- 
ность солнечного элемента увеличивается 
примерно до работы выхода 5 эВ из-за 
уменьшения потенциального барьера Шоттки 
на межфазной границе Cu2O/металл, что спо-
собствует более эффективному переносу ды-
рок к тыльному контакту (рис. 6). 
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Рис. 5. Зависимости эффектив-
ности, плотности тока корот-
кого замыкания и напряжения 
холостого хода от концентра-
ции доноров в слое TiO2 
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Рис. 6. Зависимость эффектив-
ности солнечного элемента от 
работы выхода из материала 
тыльного контакта 

 
Таким образом, работа выхода тыльного 

контакта должна не менее 4,9–5 эВ, что необ-
ходимо для достижения высоких фотоэлек-
трических параметров оксидного солнечного 
элемента. Наиболее подходящими материала-
ми для тыльного контакта к Cu2O являются 
Ni, C и Cu. При этом получена максималь- 
ная эффективность солнечного элемента со 
структурой ITO/TiO2/Cu2O/Ni равная 10,21 % 

(плотность тока короткого замыкания 
9,89 мА/см2, напряжение холостого хода 
1,38 В, фактор заполнения 74,81 %). 

 
 

Заключение 
 

В работе проведено численное модели-
рование оксидного солнечного элемента на 
основе p–n гетероперехода Cu2O/TiO2 в про-
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грамме SCAPS-1D. Проведено исследование 
влияния толщин слоев, концентраций акцеп-
торов и доноров в слоях Cu2O и TiO2, а также 
работы выхода из материала тыльного контак-
та на фотоэлектрические параметры солнеч-
ного элемента. Получено, что оптимальная 
толщина слоев Cu2O и TiO2 составляет 
1,5 мкм и 100 нм соответственно. Показано, 
что для получения высокой эффективности 
солнечного элемента концентрация акцепто-
ров в слое Cu2O должна составлять 1016 см-3, а 
концентрация доноров в слое TiO2 должна 
быть 1019 см-3. 

Получено, что работа выхода материала 
тыльного контакта должна быть не менее 4,9–
5 эВ для достижения высоких значений эф-
фективности. Для контакта к Cu2O наиболее 
подходящими являются Ni, C и Cu. Получена 
максимальная эффективность солнечного 
элемента на основе p–n гетероперехода 
Cu2O/TiO2 равная 10,21 %. Результаты могут 
быть использованы при разработке и форми-
ровании гетероструктур недорогих оксидных 
солнечных элементов. 
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The article discusses numerical simulation of an oxide solar cell based on a Cu2O/TiO2  
p–n heterojunction was carried out to optimize its structure and increase the efficiency of en-
ergy conversion. The influence of layer thicknesses, concentrations of acceptors and donors in 
Cu2O and TiO2 layers, as well as the work function of the back contact material on the photoe-
lectric parameters of the solar cell is studied. It was found that the optimal thickness of Cu2O 
and TiO2 layers is 1.5 µm and 100 nm, respectively. It is shown that to obtain a high efficiency 
of a solar cell, the concentration of acceptors in the Cu2O layer should be 1016 cm-3, and the 
concentration of donors in the TiO2 layer should be 1019 cm-3. It has been found that the work 
function of the back contact material must be at least 4.9–5 eV in order to achieve high effi-
ciency values. The most suitable contact materials for Cu2O are Ni, C and Cu. For a solar cell 
based on a Cu2O/TiO2 p-n heterojunction, a maximum efficiency of 10.21 % was obtained 
(short circuit current density 9.89 mA/cm2, open circuit voltage 1.38 V, fill factor 74.81 %). 
The results can be used in the development and formation of heterostructures of inexpensive 
oxide solar cells. 
 
Keywords: solar cell, numerical modeling, layer thickness, donor concentration, acceptor concen-
tration, back contact. 
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