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Kapitel 1

Einfiihrung

Hohes Lied der Heterostruktur: Der Nobelpreis fiir Physik ging im Jahr 2000 an
Herbert Kroemer und Zhores Alferov fiir ihre Pionierarbeit auf dem Gebiet der He-
terostrukturen. In der Informationstechnologie bilden sie die Grundlage fiir viele
Bauelemente wie Hochgeschwindigkeitstransistoren und Heterobipolartransistoren.
Auch elektro-optische Bauelemente wie Halbleiter Laser sind ohne die Verwendung
von Heterostrukturen nicht vorstellbar. In der Photovoltaik beherrscht dagegen im-
mer noch die Siliziumsolarzelle mit einem diffundierten p/n-Ubergang den Markt.
Aber neben Heterosolarzellen aus Kupfer-Indium-Diselenid und Cadmiumtellurid,
die derzeit noch Nischenmérkte abdecken, spielen auch in der Siliziumtechnologie
Heterosolarzellen eine zunehmende Rolle. Durch Verwendung verschiedener Mate-
rialien als Emitter und Basis konnen deren Eigenschaften getrennt optimiert werden.
Allerdings spielt bei einer Heterostruktur die Grenzfliche eine entscheidende Rol-
le. Pauli wird das Zitat zugeordnet, dass das Volumen etwas Gottliches und die
Oberfliche (Grenzfliche) vom Teufel erschaffen sei. Diese kann eine vollig andere
Defektstruktur als das Volumen aufweisen, und der Transport iiber sie kann iiber an-
dere Mechanismen als im Volumen stattfinden. In dieser Arbeit wird die Grenzfliche
des amorph /kristallinen Silizium Ubergangs untersucht, und es wird sich herausstel-
len, dass diese gar nicht so teuflisch wie befiirchtet ist. Bei giinstiger Prozessfithrung

lésst sich die Grenzfliche dieses Heteroiiberganges so gut passivieren, dass sie zur
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6 1 EINFUHRUNG

Beschreibung der Solarzellencharakteristik vernachlissigt werden kann.

Neben dem reinen Interesse an dieser Grenzfliche wird in der Photovoltaik intensiv
nach Verfahren gesucht, die zu einer Prozessvereinfachung und dadurch zur Sen-
kung der Produktionskosten fiihren. Interessant fiir die Photovoltaikindustrie ist
auch eine Herstellung bei niedrigen Temperaturen. Dies wiirde ebenfalls zu einer
Reduktion der Produktionskosten fithren, da weniger thermische Energie umgesetzt
werden muss und es konnten preiswertere, temperaturempfindliche Materialien, wie
etwa bandgezogenes-Si (EFG-Si), als Absorber verwendet werden. Dariiberhin-
aus ist eine amorph /kristalline Heterosolarzelle ebenso umweltvertriglich wie eine
diffundierte Si-Zelle und enthilt keine begrenzten Ressourcen wie etwa das Indi-
um in Kupfer-Indium-Diselenid-Zellen oder giftige Elemente wie das Cadmium in
Cadmium-Tellurid Solarzellen. Solarzellen auf der Basis von amorph/kristallinen
Silizium haben inzwischen einen Wirkungsgrad erreicht, der die Einfiihrung in in-
dustriellem Mafstab erlaubt. Sanyo hat 1994 eine komplexe Solarzellenstruktur aus
p-dotiertem amorphen Silizium auf n-dotiertem kristallinen Silizium vorgestellt, die

2 erreichte [1]. 2000 wurde von der glei-

einen Wirkungsgrad von 20% auf 1 c¢cm
chen Firma im Labor eine Solarzelle mit einem Wirkungsgrad von 20.7% auf einer
Fliche von 100 ¢m? gefertigt [2, 3] und deren Module sind inzwischen auf dem
Markt erhéltlich (ca. 4 Euro/Wp). In Europa wurden meist Heterosolarzellen auf
p-dotiertem Silizium hergestellt. Die dabei erreichten Wirkungsgrade lagen deut-
lich unter denen von Sanyo. Der in dieser Arbeit vorgestellte Wirkungsgrad von
16.2 % auf ¢-Si mit diffundiertem Riickseitenkontakt (Back-Surface-Field) stellt den
bisher héchsten Wert fiir diesen Typ dar. Diese Heterosolarzelle bildet dariiber hin-
aus ein Bindeglied zwischen konventioneller Dickschichttechnologie und zukiinftiger
Diinnschichttechnologie auf der Basis von Silizium: Eine durch Laserkristallisierung
[4, 5], durch Aluminium induzierte Kristallisation [6, 7| oder durch Sputterdepo-
sition [8, 9] realisierte polykristalline Saatschicht auf Glas dient als Substrat und
evtl. Riickkontakt fiir einen darauf epitaktisch gewachsenen Absorber. Durch eine

bei niedrigen Temperaturen (ca. 200°C) abgeschiedene diinne a-Si:H-Schicht lasst

sich der Emitter prozessieren. Die Abscheidung ist kompatibel zu den vorherge-
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Abbildung 1.1: (a) Foto einer 2x2 a-Si:H(n)/c-Si(p) Zelle. (b) Sche-
matische Darstellung einer texturierten a-Si:H/c-Si Solarzellenstruktur. Der
Frontkontakt wird durch ein Metall (Me) und ein leitendes Ozid (TCO) rea-
lisiert. Der Heterotibergang besteht aus einer a-Si:H(n)-Schicht und einem
kristallinem Wafer. Der Riickkontakt wird durch Aluminium realisiert.

henden Niedertemperaturprozessen. Dariiber hinaus wird wegen der geringen Dicke
(ca. 5 nm) kaum Licht absorbiert, so dass der Emitter fast wie ein Fenster fiir den
Absorber wirken kann. Die a-Si:H/c-Si-Struktur ist also sowohl aus der Sicht der
Grundlagenforschung, die sich fiir die Defektstruktur und Bandanpassung an der
Heterogrenzfliche interessiert, als auch aus der Sicht fiir die photovoltaische Anwen-
dung von grofsem Interesse.

In dieser Arbeit wird der a-Si:H(n)/c-Si(p) Heterotibergang untersucht, da p-dotiertes
kristallines Silizium das Arbeitspferd der Siliziumphotovoltaik darstellt. Insbesonde-
re ist kostengiinstiges Silizium (z.B. multikristallines oder bandgezogenes Silizium)
nur als p-dotiertes Material erhéltlich. Durch numerische Simulation zusammen mit
Materialentwicklung und technologischer Umsetzung wird versucht, eine Briicke zwi-
schen Theorie und Praxis zu schlagen. Es wird ein grundlegendes Verstindnis der
Verlustmechanismen einer solchen Solarzelle erarbeitet. Die Arbeit versteht sich so
als grundlegender Beitrag in einem Gebiet, das weitgehend durch Empirie bestimmt

ist.

In dem ersten Teil der Arbeit wird ein Programm zur Simulation dieser So-
larzelle vorgestellt, mit dem dann spezielle Solarzellenstrukturen nachgebildet und

verglichen werden. Dabei werden Designkriterien fiir a-Si:H /c-Si Solarzellen abgelei-
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tet. Im zweiten Teil wird die a-Si:H(n)/c-Si(p) Solarzelle priapariert und analysiert.
Die fertige Solarzelle wurde mit den typischen Methoden der Solarzellencharakte-
risierung, wie Quantenausbeute und [-U-Messung, untersucht. Zusédtzlich wurde
versucht die Einfliisse der einzelnen Prozesse bei der Priparation der Zelle, wenn
moglich direkt nach dem Prozessschritt, zu analysieren. Fiir diese Untersuchung
wurden vor allem kontaktlose Messmethoden wie Oberflichenphotospannung und
Photolumineszenz eingesetzt. Abb. 1.1(a) zeigt ein Foto einer am HMI préparier-
ten a-Si:H(n)/c-Si(p) Solarzelle und in Abb. 1.1(b) ist eine Schematische Darstellung
einer a-Si:H/c-Si Solarzelle mit Oberflichenstrukturierung abgebildet.



Kapitel 2

Modellierung von Heterostrukturen

Das elektro-optische Verhalten von Solarzellen kann mit Hilfe von numerischen
[10, 11, 12], semianalytischen [13, 14] und analytischen Modellen [15] beschrieben
werden. Dabei nimmt naturgeméf der Grad der Vereinfachung zur Beschreibung
der Solarzelle vom numerischen zum analytischen Modell zu. Analytische bzw. se-
mianalytische Ansétze bieten den Vorteil, dass sich die beobachteten Effekte durch
physikalisch anschauliche Gréfsen wie etwa der Diffusionsldnge beschreiben lassen.
Andererseits handelt es sich bei der zu untersuchenden a-Si:H/c-Si-Struktur um
einen Heteroilibergang mit einer komplexen Defektverteilung in der Bandliicke des
a-Si:H und an der Grenzfliche. Binderdiagramme fiir diese Heterostrukturen lassen
sich dadurch nur numerisch bestimmen. Bei Heterostrukturen kann dariiber hinaus
die Grenzfliche den Stromtransport durch die Banddiskontinuititen (AE., AE,)
und die Grenzflichenzustinde stark beeinflussen. Dies wird in analytischen Model-
len nur unvollstindig beriicksichtigt. Mit Hilfe von Simulationsrechnungen gelingt
es auch, zu messtechnisch nicht einfach erfassbaren Parametern wie z.B. Rekombina-
tionsstromen an Grenzflichen zu gelangen, die hilfreich fiir das Verstédndnis und die
Interpretation beobachteter Effekte sind. Des Weiteren bietet die Simulation, viel
einfacher als im Experiment, die M&glichkeit, den Einfluss von bestimmten Parame-
tern, wie etwa der Grofe von AFE,, auf die Solarzellencharakteristik zu untersuchen,

um so zu einer Vorstellung iiber eine, zumindest theoretisch, optimale Solarzellen-

9
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Abbildung 2.1: Bdnderdiagramm einer einfachen Heterostruktur bestehend
aus zwei Halbleitern, die beide ohmsch kontaktiert sind. Das Bandprofil ist
durch das Valenz- (E,) und Leitungsband (E.) gegeben. Das Ferminiveaus E
ist im thermodynamischen Gleichgewicht ortsunabhdngig. Die Indizes bezie-
hen sich auf den zugehorigen Halbleiter. x ist die Elektronenaffinitdt, ¢12 die
Austrittsarbeit des Kontaktmaterials und E, die Bandliicke des Halbleiters.
Durch die unterschiedlichen Bandlicken der Halbleiter ergeben sich Valenz-
(AE,) und Leitungsbanddiskontinuititen (AE,). Uber der Heterostruktur
fallt die Diffusionsspannung Vp ab. Das Potential ist durch ¢ gegeben.

struktur zu kommen. In dieser Arbeit wird ein numerisches Modell zur Simulation
von komplexen Heterosolarzellen vorgestellt.

Das Bénderdiagramm einer Heterostruktur ist in Abb. 2.1 dargestellt. Um die
elektro-optischen Eigenschaften einer solchen Heterostruktur numerisch zu bestim-
men, miissen die Halbleitergleichungen zusammen mit den entsprechenden Randbe-
dingungen fiir die Halbleitergrenzflichen gelést werden. Im Falle einer Heterosolar-
zelle existieren neben den Metallkontakten an der Vorder- und Riickseite der Zelle
auch Grenzflichen zwischen den unterschiedlichen Materialien. In dem folgenden
Kapitel wird die Modellierung des Volumens und der Grenzflichen eines Heterokon-

taktsystems beschrieben.
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2.1 Halbleitergleichungen

Die Gleichungen fiir das Volumen eines Halbleiters ergeben sich aus den Maxwell-
Gleichungen der Elektrodynamik linearer Medien [16, S.9 ff] und reduzieren sich im
Falle eines eindimensionalen Systems zu drei nichtlinearen, gekoppelten, partiellen
Differentialgleichungen, ndmlich der Poissongleichung und den Kontinuitatsgleichun-

gen fiir die Elektronen und Locher:

_éa%gofra(pé? g p(x,t) = n(x,t) + pi(x,t) £ Npja(z) (2.1)
% _ Gn(x,t)—Rn(:r,t)—ang;’t) (2.2)
(. t) Op(z, 1)
e Gyla,1) = Ry(z,1) = = (2.3)

Dabei ist ¢ das elektrische Potential, n, p sind die freien Ladungstrégerkonzentratio-
nen der Elektronen bzw. der Locher. Np,4 sind die Konzentrationen der Donatoren
bzw. Akzeptoren des Halbleiters, die als vollstdndig ionisiert angenommen werden.
Schliefslich wird durch p; die Konzentration der donator- und akzeptorartigen Zu-
stdnde beschrieben, deren Besetzung durch die Konzentration der freien Elektronen
und Locher bestimmt ist. €g, ¢, sind die absolute bzw. relative Dielektrizitétskon-
stante, j, und j, bezeichnen die Teilchenstrome fiir die Elektronen bzw. Ldcher.
R,, G, sowie R, G, sind die Rekombinations- und Generationsraten der entspre-
chenden Teilchenart. Dabei beschreibt G in dieser Arbeit ausschlieflich die optische
Generation durch Licht. Der Gesamtladungsstrom j? setzt sich aus dem Locher-,
dem Elektronen-, sowie dem dielektrischen Verschiebungsstrom zusammen:

OE(x,t)

— (2.4)

]g(xut) - qu(x7t)_an(I7t)+50€r

Bisher sind neben der Annahme der Eindimensionalitit des Systems noch keine
weiteren Vereinfachungen gemacht worden. Zur Loésung der Halbleitergleichungen
benotigt man Modelle, die das Gleichungssystem auf drei zu bestimmende Funk-
tionen zuriickfithren. Welche drei Grofen man wahlt ist dabei belanglos. In dem
Programm wird py, jn, jp, I2, und R, durch die unabhéngigen Parameter n, p und ¢

beschrieben. Wegen der Ubersichtlichkeit werden aber im Folgenden das elektrische
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Potential ¢, das Quasifermipotential der Elektronen ¢, und das der Locher ¢y, als

unabhéngig Funktionen gewahlt. Diese sind iiber

E.—qppm
= N, _ T 2.
qpm — Ey
= N, —_ 2.
p exp( ) (2.6)

mit den Konzentrationen verkniipft. Dabei sind N, und N, die effektiven Zustands-
dichten im Leitungs- bzw. Valenzband. Im thermodynamischen Gleichgewicht fal-
len die Quasifermienergien mit dem Ferminiveau der Gleichgewichtsverteilung zu-
sammen und sind ortsunabhingig. Im Nichtgleichgewicht werden die Stromdichten

durch die entsprechenden Gradienten der Quasifermipotentiale beschrieben:

- . 2.7
Ja apnn =" (2.7)
. &pfp

Jp = P (2:8)

1 ist die Beweglichkeit der jeweiligen Ladungstriger. Im einfachen Fall eines homo-
genen, nicht entarteten Halbleiters, ist dieser Ausdruck identisch mit der Definition
der Strome iiber der Summe aus Drift- und Diffusionsstrom:

dn de

, = —D,— — 2.
S dp dep
Jp = _Dp% - ,LLpp% (2-10)

Die Stromdichten sind damit durch die Funktionen n, p und ¢ ausgedriickt, es
fehlen noch Modelle fiir die Rekombinationsraten R. R wird hier durch Storstel-
lenrekombination nach Shockley-Read-Hall beschrieben [17, 18]. Dabei wird ein
Defekt durch die Defektkonzentration N;, die energetische Lage F;, den Ladungstyp
und die Einfangquerschnitte fiir Elektronen o, und Locher o, charakterisiert. Die

Rekombinationsrate der Elektronen bzw. der Locher ergibt sich danach zu:
Rn = cnn(l — ft)Nt — enftNt (211)
Rp = CppftNt — ep(l — ft)Nt (212)

Dabei sind die Einfangraten ¢; durch o;v!" modelliert. v/ ist die thermische Ge-

schwindigkeit der entsprechenden Ladungstrigersorte, e, und e, sind die Emissions-
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raten fiir Elektronen bzw. Locher. f; ist die mittlere Besetzung des Zustandes und

ist im thermodynamischen Gleichgewicht durch die Fermiverteilung

1
e 2.13
"t exp(BEr) 213

gegeben. Da fiir diesen Fall R,, = R, = 0 (,detailliertes Gleichgewicht“) gelten muss,

ergeben sich aus Gl. 2.11, 2.12 die Emissionsraten zu e, = ¢, N, exp(%) bzw.

ST

e, = ¢, N, exp(
Im stationdren Gleichgewicht gilt R, — R, = 0, da sich sonst die Zustdnde mit
der Zeit umladen wiirden. Daraus ergibt sich die mittlere Besetzung eines Zustandes
zu

. cpn + e
de — L : (2.14)
CpN + € + Cpp €y

Der Index % steht fiir den stationiiren Zustand. Im Fall akzeptorischer Defektzustin-
de ist deren Konzentration p; = — ftdCNt und im Fall von donatorischen Zusténden
gilt p; = (1 — f#)N,. Mit der Beschreibung der Besetzungsfunktion fiir den statio-
naren Fall durch n und p sind die Rekombinationsraten R,, und R, und damit aber
auch die Halbleitergleichungen auf die drei unabhéngigen Funktionen ¢, n und p zu-
riickgefiihrt. Sie konnen dann durch einen numerischen Algorithmus geldst werden.
Fiir den Kleinsignalfall miissen periodische Umbesetzungen der Defektniveaus be-
riicksichtigt werden, wodurch sich der Ausdruck fiir die Besetzungsfunktion etwas
andert. Unter Kleinsignalfall ist hier zu verstehen, dass sich die Losung fiir die-
sen durch eine lineare Approximation der Halbleitergleichungen beschreiben ldsst.
Bei einer kleinen periodischen Stérung mit der Frequenz w konnen sich Zustdnde

periodisch mit dem Kleinsignal umladen und es gilt ganz allgemein
_9p
ot

Handelt es sich dabei um eine Kleinsignalstorung, so erhilt man die Losung durch

R,—R, = (2.15)

eine Entwicklung um die stationéire Lésung:
¢ = ©%+ gexpliwt) (2.16)
n = n%+nexp(iwt) (2.17)

p = p™+ pexpliwt) (2.18)
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Die Tilde " bezeichnet die komplexen Amplituden der Kleinsignalstorung. Die gleiche

Approximation gilt fiir die Rekombinationsraten. Daraus ergeben sich diese zu

Ry, = cpi(1— fEN, — con®™fiN, — e, f; Ny, (2.19)

Rp = CPfN; + cppdcftNt + epftNt. (2.20)

Gleichung 2.15 wird im Kleinsignalfall zu R, — Rp =W ﬁNt und man erhélt zusam-
men mit den Approximationen fiir die Rekombinationsraten die zugehdrige Vertei-

lungsfunktion

~ cn(1 = f2n — ¢, foD
ft — ( t ) PJt ’ (221)

wo + 1w

wobei wy = ¢,n% + e, + ¢,p™ + e, ist. Damit sind auch fiir das Anlegen eines pe-
riodischen Kleinsignals alle auftretenden Funktionen durch die drei Groken @, n, p

sowie die Materialkonstanten ausgedriickt.

Sowohl fiir den stationdren, als auch fiir den Kleinsignalfall ben6tigt man Bedin-
gungen, um ein wohldefiniertes Randwertproblem zu erhalten. Es stellt sich zudem
die Frage nach der Existenz und Eindeutigkeit der Losung des Problems. Die Be-
antwortung hingt von den verwendeten Modellen, sowie den Randbedingungen ab
und lésst sich nicht allgemein angeben. Fiir das stationidre System wurde die Exi-
stenz der Losung unter der Annahme von Shockley-Read-Hall Rekombination und
der Annahme, dass p der Ladungstriager verschieden von Null sind, sowie Dirichlet-
bzw. Von-Neumann-Randwertbedingungen gelten, bewiesen [19]. Die Eindeutigkeit

wurde fiir kleine Spannungen fiir analoge Einschrinkungen gezeigt [20].

2.2 Randwerte

Die Halbleitergleichungen stellen ein System von drei gekoppelten partiellen, Diffe-
rentialgleichungen dar, wodurch sechs Randbedingungen vorzugeben sind. Zusatz-

lich zu diesen Randwerten treten bei Heterokontakten Randbedingungen zwischen
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den Halbleitern auf. Fiir die Beschreibung dieser Grenzfliche werden in dieser Ar-
beit zwei unterschiedliche Modelle verwendet, auf die in dem Unterkapitel 2.2.2 {iber
Heterokontakt-Grenzflichen eingegangen wird. Zunéchst sollen die Randbedingun-

gen fiir die Grenzflichen zu den dufseren Kontakten angegeben werden.

2.2.1 Metall/Halbleiter-Grenzfliche

Das Potential wird bei = 0 auf Null gesetzt (Abb. 2.1),
0(0) = 0. (2.22)

Dies hat zur Folge, dass die Spannung V' an dem Riickkontakt angelegt wird. Dort,
bei x = w, liegt dann fiir spannungskontrollierte Randbedingungen das Potential

auf
p(w) = Adpye—V. (2.23)

Dabei ist Appre = ¢ — @1 die Differenz der Austrittsarbeiten der beiden Kontakt-
metalle an der Front- und Riickseite (Abb. 2.1). In realen Bauelementen fallen
typischerweise Spannungen an den Metall /Halbleiterkontakten und an den Hetero-
iibergédngen ab. Soll eine Simulation fiir stromkontrollierte Messungen durchgefiihrt
werden, so ist die Randbedingung (2.23) am Riickkontakt durch eine Randbedingung

fiir den Strom zu ersetzen:

J = qjp(w) = gjn(w) (2.24)

Dabei ist J der aufgepriagte Strom. Die Randwerte fiir die einzelnen Stromkompo-
nenten werden durch die Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten S beschrie-

ben.
) = —=S55(1n(0) = ney(0))
3(0) = —=SJ(p(0) — peg (0))
) = Sp(n(w) = ney(w))
)

= Sp(p(w) = peg(w))
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Die Gleichgewichtskonzentrationen an der entsprechenden Oberfliche sind durch
den Index ., gekennzeichnet. Fiir den Majoritdtenstrom ist die Oberflichenrekom-
binationsgeschwindigkeit S gleich der thermischen Geschwindigkeit v!" der entspre-
chenden Ladungstriiger, typischerweise 107 ¢cm/s. Fiir den Minorititenstrom kann
S durch eine entsprechende Passivierung bis auf Werte von einigen c¢m/s reduziert
sein. Die Gleichgewichtskonzentrationen n., und p., ergeben sich durch die Art des
Kontaktes. Fiir einen ohmschen Kontakt wird eine Flachbandsituation an dem Me-
tall/Halbleiterkontakt angenommen, so dass die Werte von n., und p., denen des
ladungsneutralen Volumens entsprechen. Im Falle eines Schottky-Kontaktes ist die
Gleichgewichtskonzentration der Majoritdtsladungstrager an der Oberfliche durch

die Barrierenhthe ¢ des Metall-Halbleiter-Kontaktes festgelegt:

feg = Noexp(—qéh/kT) (2.29)
fiir n-Halbleiter, mit gbz = Qrre — X bzw.

Peg = Nyexp(—qo)/kT) (2.30)

fiir p-Halbleiter, mit  ¢% = x + Ey/q — dase

e ist die Austrittsarbeit des Metalls, x ist die Elektronenaffinitit des Halbleiters
und F, dessen Bandliicke. Die Konzentration der Minoritédtsladungstriger ergibt

sich dann unter Annahme der Boltzmannstatistik aus dem Massenwirkungsgesetz

(2.31)

mit n; als intrinsischer Ladungstrigerkonzentration. Mit den Randbedingungen fiir
das Potential Gl. 2.22, Gl. 2.23 bzw. GIl. 2.24 und den Randbedingungen fiir die
Strome Gl. 2.25, Gl. 2.26, GI. 2.27, Gl. 2.28 sind die sechs Randbedingungen fiir
spannungskontrollierte bzw. stromkontrollierte Simulationen des stationdren Falls
gegeben. Die Randbedingungen fiir den Kleinsignalfall ergeben sich aus denen des

stationdren Falles durch Taylorentwicklung.
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2.2.2 Die Heterokontakt-Grenzflache

Da in dieser Arbeit den Grenzflichen zwischen zwei Halbleitern besondere Aufmerk-
samkeit geschenkt werden muss, sollen zu deren Beschreibung zwei verschiedene
Modelle herangezogen werden. So erhilt man eine gewisse Vorstellung iiber die Ab-
hangigkeit der Ergebnisse von den verwendeten Modellen. In dem ersten Modell
gelten die Halbleitergleichungen und die Modelle fiir den Stromtransport iiber die
komplette Heterostruktur, also auch fiir den Ubergang von dem einen Halbleiter
zum néchsten. Dieses Modell wird beispielsweise auch von dem Simulationspro-
gramm AMPSID [12] benutzt. Es ist auch vorstellbar, dass sich die Stréme von
dem einen Halbleiter zum anderen nicht durch Drift-Diffusionsstréme beschreiben
lassen, wie es fiir das Volumen eines Halbleiters gilt. Stattdessen kann der Strom
iiber die Grenzfliche dhnlich dem Transport iiber einen Schottky-Kontakt durch
thermionische Emission beschrieben werden. Diese Modell wird auch von dem Pro-

gramm SCAPS [11] verwendet.

Heterokontaktgrenzfliche als diinne Ubergangsschicht

Dieses Modell verwendet eine Zwischenschicht, in der die Materialparameter des
einen Halbleiters auf die Parameter des zweiten Halbleiters iiberfiihrt werden. Da-
durch tritt in der Poissongleichung 2.1 eine Ableitung der Dielektrizitdtskonstanten
auf. In den Stromen treten zuséitzliche Terme auf, da sich die Elektronenaffinitéit
x und die Bandliicke E, die den Verlauf der Bandkanten E?(x) und E?(x, E,) be-
stimmen, und eventuell die effektiven Zustandsdichten &ndern. Dies fiithrt zu den

folgenden Ausdriicken fiir die Stréme:

on 0
n = —Dp— 4 tpan=—@n. 2.32
j oy Tl Pners (2.32)
; ( E? N le (Nc)>
mi neff = ——=+ —In(—
Pneff ® 7 P N,
_ op 0
Jp = _Dpax _ﬂppa_q;@p,eff (2.33)
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Das Potential ¢ in den Gl. 2.9, 2.10 fiir die Strome wird demnach durch effektive
Potentiale ¢, .r¢ und ¢, .r¢ in den Gl. 2.32, 2.33 ersetzt, die neben dem elektrischen
Potential von den intrinsischen Bandverldaufen und den effektiven Zustandsdichten
abhingen. Die in den obigen Gleichungen auftretende Grofe Ny ist lediglich zur
Normierung eingefiigt worden, hat aber keine Auswirkung auf die Absolutwerte
der Strome, da sie bei der Bildung der Ableitung aus der Gleichung herausfllt.
Die Defektzustinde der Grenzfliche werden in der Zwischenschicht verteilt. Dieses

Modell benoétigt keine zusédtzlichen Gleichungen, die die zwei Halbleiter verbinden.

Thermisches Emissionsmodell

In diesem Modell gelten die Halbleitergleichungen, wie sie in Gl. 2.1-2.3 beschrieben
sind jeweils bis zur Grenzfliche. Die Grenzflichen werden als Randbedingungen auf-
gefasst. Der Transport iiber die Grenzfliche wird dhnlich einem Schottky-Kontakt
behandelt. Die Grenzfliche ist durch Grenzflichenzustinde charakterisiert. Das

Potential ist auf der linken Seite der Grenzfliche gleich dem der rechten Seite:

Ploy = Plons (2.34)

Dabei ist ;- der Ort infinitesimal links der Grenzflache und x;+ ist die x-Koordinate
infinitesimal rechts der Grenzfliche. Diese Annahme schliefst das Auftreten einer Di-
polschicht aus, denn dann miisste an der Grenzfliche ein Potentialsprung auftreten
und die Schicht eine endliche Dicke haben. Als zweite Randbedingung fiir das Poten-
tial wird der Gauf’sche Satz auf die Poissongl. 2.1 angewendet: Die Ladung in den

Grenzflichenzusténden g;; ist gleich der Differenz der dielektrischen Verschiebungen.

Oy Iy
50(5r%)|$it+ - 60(&6—33)

I (2.35)

Der Stromtransport iiber die Grenzfliche wird durch thermische Emission sowie

durch Rekombination iiber Grenzflichenzustinde beschrieben [21, 22]:

Jnlege = JnE I (2.36)
jp TouF ]Zhi];ffﬁ (237)
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Die Strome g;“n undjy jx  beschreiben die Rekombinationsstréme der Elektronen und
Locher iiber die Grenzflichenzustéinde der beiden Halbleiter. ji* ist der thermische

Emissionsstrom iiber die Barriere im Leitungsband:

AE,
= (Uih””wit — (v n)|gct+ exp(—lk—T‘) falls AE.<0  (2.38)
AE,
gl = (vthn) o, exp(—%) (V! n)|m . falls AE. >0 (2.39)
Die Vorzeichenkonvention fiir AE. ist iiber
AE. = q(Xo,. — Xa,-) (2.40)

festgelegt, wobei y die Elektronenaffinitit ist. Da in dieser Arbeit von einer Boltz-
mannstatistik fiir die Ladungstriger ausgegangen wird, ldsst sich die thermische
Geschwindigkeit durch [23, S.261|

1/2 AZT2

th = (KT/2 =
ot = (6T /2mm)

(2.41)

ausdriicken. m ist dabei die effektive Masse der Elektronen und A} die effektive
Richardsonkonstante fiir diese. Mit diesem Ansatz werden quantenmechanische Ef-
fekte, wie Tunnelstrome und Reflexion von Ladungstrigern mit Energien grofer als
die Barrierenenergie, vernachlissigt. Ebenfalls unberiicksichtigt ist die Absenkung
der Barriere durch das Bildkraftpotential. Alle Vernachlidssigungen, bis auf die der
Reflexion, bewirken eine effektive Verringerung von AFE.. Fiir den thermionischen
Anteil des Transports von Lochern iiber die Heterokontaktgrenzfliche gelten analoge

Gleichungen:

AFE
v, — (VD)a, . exp(—| ”|) falls AE, <0  (2.42)

kT
: AL,
it = WD), p(—| T |) — (0D)|a,, falls AE,>0  (2.43)

o= (vlp)

mit

AE, = (Eg+qX)lz,, — (Eg+qx)|s, und (2.44)
AXT?
vt = (2.45)

b qN,
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wobei hier A7 fiir die effektive Richardsonkonstante der Licher steht. Da die Grenz-
flichenzusténde mit beiden angrenzenden Halbleitern wechselwirken konnen, gilt fiir
sie eine modifizierte Besetzungsfunktion f;;. Die Rekombinationsstrome in Grenz-

flachenzustande der Dichte N, sind durch

j;icf - Ci[”i(l — [fit)Nit — 6ffz‘tNit (2.46)
et = 0 fulNiw — e, (1= fir) Nt (2.47)

gegeben. Da im thermodynamischen Gleichgewicht das Prinzip des ,detaillierten
Gleichgewichts* gilt und die Besetzungsfunktion durch die Fermifunktion zu be-
schreiben ist, gelten fiir die Emissionsraten die gleichen Beziehungen wie fiir Zu-
stdnde im Volumen. Im Falle des stationdren Gleichgewichts muss nun Ju =+

recn .Tecp .recy

N el 0 gelten, da der Grenzflichenzustand mit beiden Halbleitern
wechselwirkt, und sich diese Zustéinde im stationdren Gleichgewicht nicht umladen
diirfen. Daraus ergibt sich die Besetzungsfunktion fiir einen Grenzflaichenzustand
im stationédren Fall zu:

@ _ D ohes Chnt ek

it
‘ D ke Chnk ek + c’;pk + 6’;

(2.48)

Analog zu der Verteilungsfunktion fiir den Kleinsignalfall im Volumen des Halblei-
ters ldsst sich die Verteilungsfunktion fiir Grenzflichenzustinde im Kleinsignalfall
berechnen. Diese unterscheidet sich von der Verteilungsfunktion im Volumen nur
dadurch, dass die Grenzflichenzustdnde mit beiden Halbleitern wechselwirken kon-

nen:

o S (0 - ) o
" Y et Wk + iw ’

2.3 Zusammenfassung

Mit der Beschreibung der Halbleitergleichungen, entsprechenden Modellen fiir den
Transport und die Rekombination sowie der Beschreibung der Randwerte und Grenz-

flichen ist die Modellierung der Heterostruktur abgeschlossen und in ein mathema-
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tisches Modell iiberfiihrt worden. Dies wurde fiir das thermodynamische Gleichge-
wicht, das stationire Gleichgewicht und eine periodische Kleinsignalstérung vorge-
stellt, um Messmethoden wie etwa Strom-Spannungs- und Kapazitits-Spannungs-
Messungen simulieren zu kénnen. Es handelt sich dabei um ein System von gekop-
pelten, nichtlinearen Differentialgleichungen, deren Losung nur iterativ auf numeri-

schem Weg gefunden wird. Dies ist der Inhalt des ndchsten Kapitels.






Kapitel 3

Numerisches Losen der

Halbleitergleichungen

Um das aufgestellte Gleichungssystem numerisch zu 16sen, miissen die Differenti-
algleichungen zunéchst in eine diskretisierte Form gebracht werden. Hierzu wird
die Methode der finiten Differenzen verwendet. Diese so erhaltenen Gleichungen
sind algebraische Gleichungen, die mit einem Newton-Algorithmus iterativ bis zu
einer gewiinschten Genauigkeit gelost werden. Die Losung ist im besten Fall eine
exakte Losung der algebraischen Gleichungen, niemals eine der urspriinglichen Halb-
leitergleichungen. Die Ubereinstimmung der numerischen Lésung mit einer exakten
Losung der Halbleitergleichungen héngt von der Wahl der unabhéngigen Funktio-
nen sowie der Diskretisierung ab [16]. Im folgenden wird die Diskretisierung und
das iterative Losen der Gleichungen fiir den stationdren und den Kleinsignalfall be-
schrieben, wobei viele Ansétze von [16]| iibernommen wurden. Fiir das Losen des

Kleinsignalfalles wurde [24] genutzt.

23
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3.1 Diskretisierung und Normierung der Halbleiter-

gleichungen

Die Methode der finiten Differenzen iiberfiihrt kontinuierliche Variablen auf diskre-
te Werte. Dabei wird die kontinuierliche Variable x durch eine endliche Zahl von
Gitterpunkten x; approximiert. Der Index ; bezeichnet im Folgenden den Wert der
entsprechenden Funktion am Gitterpunkt mit der Ortskoordinate x;. Durch die
Diskretisierung der Halbleitergleichungen wird die Losung der resultierenden Glei-
chungen nur noch auf den Gitterpunkten bestimmt. Daher miissen diese moglichst
so gewihlt werden, dass der Abstand zwischen ihnen dort klein ist, wo sich die zu be-
rechnenden Funktionen stark dndern. Dies ist typischerweise in der Umgebung der
Halbleitergrenzflichen und der Metall /Halbleiter-Kontakte der Fall. Es ist sinnvoll,
die Gitterpunkte hier enger zu setzen als im Volumen der Halbleiter. Die Unab-
hangigkeit der Losung von der Diskretisierung lasst sich durch den Vergleich mit
einer Rechnung, bei der die doppelte Anzahl von Gitterpunkten verwendet wird,
priifen. Ist die Losung der neuen Diskretisierung gleich der urspriinglichen, so wird
angenommen, dass die Losung unabhéingig von der Diskretisierung ist.

Bei der Diskretisierung der Funktionswerte wird die Funktion f(x;) durch f; be-
schrieben. Deren Ableitung wird durch eine finite Differenz ersetzt. Die Léinge des
Intervalls h; sei durch x;, — z; festgelegt, und der Index ;/, bezeichnet den Wert
der entsprechenden Funktion in der Mitte des Intervalls h;, der durch Taylorent-
wicklung linearer Ordnung um den Gitterpunkt x; approximiert wird. A f; sei durch

fir1 — fi definiert. Die erste Ableitung einer Funktion f wird durch

df Jiv12 = fi-1y2
-, = 2—F—'= 3.1
dz l hl,1 + hl ( )

angenahert. Damit lassen sich dann auch alle Approximationen fiir hohere Ableitun-
gen bestimmen, und man erhilt die diskretisierte Form der Poissongleichung (2.1)
Zu:

deo Erig1/2 = Eric1/2 Pry1/2 — Pio1/2
q hi—1 + hy_y + Iy
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Pir1—Pr _ PLI—Pi—1
€0, hy hi—1
+

hi+hi—1
q 2

+p =+ py £ Npag = 0. (3.2)

Zur Diskretisierung der Kontinuitétsgleichung der Elektronen wird analog [16, S.155]

vorgegangen. Zunichst werden die Definitionen fiir die Strome in dem Intervall
(z1, 0141)

. on 8gon eff
. = Dy + pan—rtt 3.3
In,i+1/2 o7 + pnn B (3.3)

als Differentialgleichung erster Ordnung fiir die Ladungstrigerkonzentration n auf-
gefasst. Die Randwerte sind durch n(z;) = n; und n(z;41) = n4q festgelegt. Unter
den Annahmen, dass die Ableitung des effektiven Potentials .¢; zwischen zwei Git-
terpunkten konstant ist, fiir die Beweglichkeiten u die Einsteinrelation D = pukT/q
gilt und diese konstant auf dem Integrationsintervall (z;, z;_1) sind, lisst sich die Dif-
ferentialgleichung 3.3 fiir die Ladungstriagerkonzentration n(z) losen. Daraus erhilt

man den Elektronenstrom in diskretisierter Form:

' B(—qfelltl Pefllyy, _ B(gfelblil—Pefil)y, o
Jniv12 = Dniyiye ( = ) 3 ( AL i (3.4)
!
B(z) ist dabei die Bernoullifunktion, die durch
2
B = 3.5
() = == (35)

definiert ist. B(z) wird durch Approximationen angenéhert [16, S.169]|, die durch
die Rechengenauigkeit des Computers bestimmt sind. Die analytische Losung von
Gl. 3.3 und anschliefende Diskretisierung des Stromes (Gl. 3.4) fiihrt im Ver-
gleich zur direkten Diskretisierung von Gl. 3.3 zu einer besseren Approximation
fiir die tatsédchliche Ladungstragerverteilung und zu einer besseren Konvergenz des
Losungsalgorithmus [25]. Mit diesem Ausdruck fiir den Elektronenstrom ergibt sich
die Kontinuititsgleichung fiir Elektronen (Gl. 2.2) in diskretisierter Form zu:

Ap, Ape
Bl Sy — B(—a 5 )m,
h hi—1+hg
)

B Aperri-1 )nl . B(_qASDeff,l—l)nl_l
kT kT
—Dypy-1y2 P it = 0 (3.6)
-1 —

Gi— Ri+ Dy
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Der Locherstrom berechnet sich ganz analog zu:

‘ B(_q‘PEff,l-&-l_‘n"eff,l )pl | — B(q¢ef'f,l+1—<,05ff,z )pl
Jpg+12 = —Dpigiy2 kT +h A . (3.7)
l

womit dann die Kontinuitdtsgleichung der Locher in der diskretisierten Form die

folgende Gestalt hat:

Ap, Ape
B(-q® i1 — Bl )p

kT kT
Gi— Ri+ Dpiv1y2 e
2
Apesri- Apeffi-
b BT - BlaTtg e 3.8
—Hpl-1/2 hy 1M a )
- 2

Die Diskretisierung der Randwerte fiir das Potential ist trivial, lediglich bei der
Diskretisierung der Gleichung 2.35 tritt die erste Ableitung des Potentials an einem
Grenzflichenpunkt auf. Hier erfolgt die Diskretisierung an der Grenzfliche durch

eine Taylorentwicklung:

dp h d*¢

de
T @|l+1/2_§ﬁ|l

dr

(3.9)

Die zweite Ableitung des Potentials wird durch die Poissongleichung (2.1), p; —n; +
pr £ Nia/p, ersetzt. Analog werden die Elektronenstromdichten an den Grenzfla-

chenpunkten durch

Jnli = Jnliv1ye — %% I (3.10)
approximiert, wobei %\ ; durch die Kontinuitéitsgleichung der Elektronen (Gl. 2.2)
zu G; — Ry festgelegt ist. Durch diese Approximationen ist der Fehler, der durch
die Diskretisierung an den Grenzflichen gemacht wird, von der gleichen Ordnung
wie der Fehler, der durch die Diskretisierung der Volumengleichungen hervorgerufen
wird [16, S.172|. Damit liegen nun alle Gleichungen in diskretisierter Form vor. Be-
vor im néchsten Abschnitt der Losungsalgorithmus beschrieben wird, soll noch auf
die Normierung der Gleichungen eingegangen werden.
In dem Simulationsprogramm werden als unabhéngige Variablen, das Potential ¢ so-
wie die Elektronen- und Lécherkonzentration n bzw. p gewahlt. Da diese Variablen

von vollig unterschiedlicher Gréfsenordnung sind und sich in der Heterostruktur sehr
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Groke Skalierung Skalierungswert
x o Gesamtlinge des Heterosystems L
@ ®0 kT/q

n, P, Na/p, pt co max(Ne, Ny)

it co/wo

Fhns Hp I max (fn, fip)
D,,D, Ho®o

R,G [ooco/xd

Spy Sp ®ofto/To

Jgs Jns Jp Jo copopo/To

t to 5/ (1owo)
Poissongl. 2.1 max(e,)eg/(qco)
Kontgl. 2.2 u. 2.3 Jo/xo

Gaussgl. 2.35 co/xo

Tabelle 3.1: Skalierung der Halbleitergleichung bzw. der darin vorkommen-
den Grifien

unterschiedlich verhalten, ist es ndtig, die Grofen in einer giinstigen Skalierung dar-
zustellen. Die in dem Programm verwendete Skalierung ist in Tabelle 3.1 aufgefiihrt

und entspricht der Skalierung von [16, S. 142].

3.2 Iterationsformalismus

Da alle Iterationsmethoden von einer Startndherung ausgehen, soll hier die in die-
ser Arbeit verwendete Startnidherung fiir die Variablen ¢;, n;, p; vorgestellt werden.
Die Startwerte fiir die Konzentrationen von n; und p; werden aus der Neutralitéts-
bedingung fiir die einzelnen Halbleiter bestimmt, die man durch das Newton’sche

[terationsverfahren aus den Gleichungen

p—n+p+Npa = 0,

np = n;

erhélt. Diese Neutralititswerte werden dann als Startwert fiir jeden Gitterpunkt
des zugehorigen Halbleiters angenommen. Fiir das Gebiet der Grenzflichen erhélt
man das Diffusionspotential aus der Lage des Ferminiveaus und den Elektronenaf-

finitdten. Dieses wird unter der Annahme eines quadratischen Potentialverlaufes in
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den beiden Halbleitern festgelegt. Auferhalb der Raumladungszonen ist das Poten-
tial konstant. Mit den so bestimmten Startwerten fiir n;, p; und ¢; beginnt der im
folgenden Abschnitt beschriebene Iterationsalgorithmus.

Zunichst soll der stationdre Fall vorgestellt werden. Die Losung fiir den Kleinsignal-
fall ergibt sich dann aus einer einfachen Weiterentwicklung der stationédren Ldsung.
Fiir jeden der N Gitterpunkte miissen die fiir diesen Gitterpunkt geltenden drei
Gleichungen erfiillt sein. Dies fiihrt auf 3N Gleichungen fiir die 3N unbekannten
o, mit [ = 1..N. Mit f{ als einem 3-dimensionalen Vektor fiir den Gitter-
punkt [, in dem die diskretisierte und skalierte Form der Poissongleichung (erste
Vektorkomponente), die beiden Kontinuitétsgleichungen (zweite und dritte Vektor-
komponente) bzw. die entsprechenden Randbedingungen enthalten sind, ldsst sich

das Gleichungssystem durch die Vektorgleichungen

@ ap = 0 I=1.N (3.11)
zusammenfassen. Als Losung sind die N-dimensionalen Vektoren 7, p" gesucht.
Die Losung des nichtlinearen Gleichungssystems erfolgt mit dem Newtonschen Ite-

rationsalgorithmus. Ausgehend von der k-ten Iteration &%, 7%, ¥ werden mit Hilfe

einer linearen Taylorentwicklung die neuen Vektoren F**+! 7*+1 pF+1 jiber
k1
G = G4 g T ete. (3.12)
bestimmt. Mit der Definition
fl ((ﬁa ﬁv 27) 5@?
F(@,7,p) = : und &) = onf (3.13)
fN(QBJ ﬁa m 5pé€

lassen sich die Korrekturvektoren SZ““ durch das Auflésen des linearen Gleichungs-
systems
Skl

F(GH it gy = F(g ik p*) + M : =0 (3.14)
536v+1
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nach 5?“ berechnen. M ist die N x N Jacobimatrix aus den 3 x 3 Blockmatrizen

Mlm

off off off
6me onm 8pm

afr  afr afn
Min = | 5or Bnm o (3.15)

off  off  off
Ovm onm Opm

Die Matrix M hat durch die Diskretisierung der Halbleitergleichungen fast Tridiago-
nalgestalt in den Blockmatrizen My, My, My 1. Lediglich fiir Gitterpunkte, die zu
einem Grenzflichenpunkt [ gehoren, treten durch die Diskretisierung von Gleichung
(2.35) auch nichtverschwindende Blockmatrizen Mo auf, da hier das elektrische
Feld rechts und links der Grenzfliche bestimmt wird. Das obige Gleichungssystem

(3.14) ldsst sich also wie folgt schreiben:
ME_ P+ MESET + M, 6E + M6, = = (3.16)

Da fiir einen Grenzflichenpunkt [ die Matrize M, o nicht verschwindet, muss das ge-
wohnliche Gaufsche Losungsverfahren fiir Tridiagonalmatrizen ein wenig modifiziert

werden. Mit dem Losungsansatz
glk = Af‘ikﬂ + Bz’“fﬂig + ff7 (3.17)

lassen sich durch Einsetzen in Gl. 3.16 zuniichst die Hilfsmatrizen AF und BY, sowie

die Hilfsvektoren l:f rekursiv zu

—(Mll)il(Mlg) firli=1
Ai = —(My—1 Ai—y + My) N (My—1Bi—1 + M) firl=2.N—1
0 firl =N
5t 0 firl=1,N,N —1
l p—
_(MllflA;C_l + Mll)_lMll+2 firl =2..N —2
i —(My)" fu fiir [ =1
= - -
—(My_1 Ajy + My) Y fi + My, Ty ) fiir [ = 2..N

berechnen. Mit diesen bestimmt man iiber die Gleichung 3.17 die Korrekturvekto-
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ren, woraus man schlieflich mit Gl. 3.12 die neuen Werte fiir die Losungsvektoren
GEFL Rt 5EFL erhilt. Dieser Berechnungsalgorithmus wird solange wiederholt, bis
die Gleichungen 3.11 mit zufriedenstellender Genauigkeit erfiillt sind. Das Abbruch-
kriterium ist hier dhnlich dem von Selberherr [16, S.208| gewéhlt:

max({|f7(¢", 7", 5)|, |7 (", ", 0O | 7 (85, 7 M)}, 1 = 1.N) < 107H

Die Losung fiir den Kleinsignalfall erhélt man ganz analog. Formal lassen sich die
Halbleitergleichungen fiir eine Kleinsignalstérung mit Hilfe der stationdren Halblei-

tergleichungen wie folgt schreiben:

fch(@ﬁﬁ) - O (318)
(@, p) +iwny = 0 (3.19)
(@i, p) +iwp, = 0 (3.20)

17, 1t fF sind die Poissongleichung und die Kontinuitétsgleichungen bzw. die
entsprechenden Randbedingungen. Durch die zeitabhéngige Kleinsignalmodulation
treten zusitzlich ‘wn und iwp in den Kontinuitidtsgleichungen auf. Durch diese
Modulation, muss das Gleichungssystem fiir komplexe Matrizen gelost werden. Liegt
die Losung des stationdren Problems vor, so ergibt sich die Lésung fiir den Klein-

signalfall durch Taylorentwicklung:

—

01
F(@,7,p) = F(g%, 7% p) + M | =0 (3.21)

oy
Dieses Gleichungssystem hat formal das gleiche Aussehen wie Gl. 3.14, nur dass hier
die Korrekturvektoren 4, direkt die Losungsvektoren des Kleinsignalfalls darstellen.
Durch die Zeitabhingigkeit iwt werden die 3 x 3 Blockmatrizen komplex, wodurch

auch die Losungsvektoren P komplexen Gréfen werden:

off aff aff ~
~ _ afr o | . ofr r . _
My, = Bom  Onm T Wi T Om = Tom, I,m=1.N
off off afy . N
dpm Onm Opm + Zw(slm Pm
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dim ist das Kroneckersymbol. Die Vektoren %, % p? wurden durch die vorher-
gehende Iterationsprozedur fiir die stationdre Losung bestimmt. Zwei Arten von
Kleinsignalstorungen sind in dem Simulationsprogramm implementiert. Die erste
behandelt das Anlegen einer sinusformigen Wechselspannung V = V¢ + V exp(iwt)
am Riickkontakt. Bei der zweiten Kleinsignalstorung wird die Probe durch ein
in der Intensitdt moduliertes Laserlicht, also durch eine modulierte Generation
G, = G + G, exp(iwt), angeregt. Fiir den stationédren Fall wurde das Gleichungs-
system bereits geldst und fiir den Kleinsignal-Storvektor F ergibt sich dadurch

F’(@dc7 ﬁdcaﬁdc) = (07 Oa Tty ‘77 07 O)T

ﬁ((ﬁdcv ﬁdcuﬁdc) = (07 énlv épl e 707 énNy GpN>T

fiir Spannungs- bzw. Lichtmodulation. Der Index 7 steht fiir die Transponierung
des Vektors und enthélt lediglich die Abweichungen des Kleinsignalfalles von der
stationdren Losung. Die Losung fiir den Kleinsignalfall erhélt man mit den obigen
Angaben nun in einem Schritt durch das Auflosen des Gleichungssystems 3.21. Die
Inversion der Matrize M erfolgt wie fiir das stationéire System. Es muss lediglich mit
komplexen Zahlen gerechnet werden. Damit sind die Kleinsignalstérungen ¢, n, p;
bestimmt und die Wechselstrome lassen sich daraus berechnen. Der Gesamtwechsel-
strom jd (w) ist aufgrund der Struktur der Maxwellgleichungen ortsunabhéingig und
man erhélt aus ihm fiir den Fall der Spannungsmodulation die Kapazitit C' und den

Leitwert G zu:
Clw) = ——22 (3.22)

Glw) = —L2 (3.23)

3.3 Zusammenfassung

Im vorangegangenen Kapitel wurde die in der Modellierung beschriebenen Diffe-
rentialgleichungen mit Hilfe der Methode der finiten Differenzen diskretisiert. Die

numerische Losung des gekoppelten Systems algebraischer Gleichungen wurde durch
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ein Newton-Iterationsverfahren erreicht, wobei die Poissongleichung und die beiden
Kontinuitatsgleichungen jeweils im Unterschied zu dem Gummel-Algorithmus simul-
tan gelost werden. Dies beriicksichtigt die Kopplung des Gleichungssystems besser,
wodurch defektreiche Halbleiter addquater beschrieben werden konnen. Fiir den Fall
des thermionischen Transports {iber die Halbleitergrenzfliche musste das Gauf’sche
Eliminationsverfahren zur Invertierung tridiagonaler Matrizen erweitert werden. In
der Simulation unterschiedlicher a-Si:H /c-Si-Strukturen zeigte sich, dass die beiden
Transportmodelle fiir die untersuchten Fille zu qualitativ dhnlichen Ergebnissen
fiihrten. Mit Hilfe des Simulationsprogrammes lésst sich sowohl der stationére Fall,
als auch der Kleinsignalfall berechnen. Das Programm AFORS-HET (Automat
For Simulation HETerostructures) bietet eine bedienerfreundliche Oberfliche, die
es erlaubt eine Heterostruktur mit einer beliebigen Anzahl von Schichten und De-
fekten zu simulieren. Es konnen Strom-Spannungs-Kennlinien, Quantenausbeuten,
electron beam induced current- (EBIC), Oberflichenphotospannungs-, Kapazitéts-
Spannungsmessungen und Elektrolumineszenz-Messungen simuliert werden. In die-
ser Arbeit werden im wesentlichen Strom-Spannungs- und interne Quantenausbeute
Messungen simuliert. Im néchsten Kapitel wird AFORS-HET fiir die a-Si/c-Si He-

terostruktur angewandt.



Kapitel 4

Simulation von a-Si:H /c-Si

Heterostrukturen

In dem folgenden Kapitel wird mit Hilfe des entwickelten Simulationsprogrammes
der Einfluss des Frontkontaktes, der Eigenschaften des amorphen Siliziums und der
Grenzflichenzustandsdichte auf die Solarzellencharakteristik untersucht. Dazu wird
zunéchst die Modellierung der a-Si:H(n)/c-Si(p) Struktur mit ihren Parametern fiir
die einzelnen Schichten vorgestellt. Aus den Simulationsergebnissen leitet sich eine
ideale Solarzellenstruktur fiir die a-Si:H(n)/c-Si(p) Zelle ab. Eine solche Struktur
wird mit anderen Strukturen verglichen, die ebenfalls kristallines Silizium als Absor-
ber haben, ndmlich dem invertierten Solarzellentyp a-Si:H(p)/c-Si(n), sowie Hete-
rostrukturen mit mikrokristallinem Silizium (uc-Si:H) und epitaktisch gewachsenem

Silizium (epi-Si) als Emitter.

33
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4.1 Simulation der a-Si:H(n)/c-Si(p)-Struktur

4.1.1 Simulationsparameter fiir kristallines und amorphes Si-

lizium

Kaum ein Material ist so intensiv untersucht worden wie kristallines Silizium, wes-
halb dessen Materialparameter sehr gut bekannt sind. Sie sind fiir das verwendete
Simulationsprogramm in Tabelle 4.1 aufgefiihrt. Da kristallines Silizium sehr rein
hergestellt werden kann, wird auf eine komplizierte Defektverteilung verzichtet und
eine homogene Verteilung von Defekten in der Bandliicke angenommen. Dabei sind
die Zustinde oberhalb der Bandmitte akzeptorartig und unterhalb der Bandmitte
donatorartig. Zum Teil wurde auch nur mit einem Defekt in der Bandmitte ge-
rechnet. Aufgrund ihrer geringen Konzentration haben diese keinen Einfluss auf die
Ladungsbilanz und auf das Bandprofil, sondern lediglich auf die Diffusionsldnge der
Minoritaten im kristallinen Silizium. Die Werte fiir den Absorptionskoeffizienten
a(E) stammen aus [26].

Auch hydrogenisiertes amorphes Silizium (a-Si:H) wurde intensiv untersucht [29],
[30]. Allerdings ist iiber sehr diinne Schichten (=~ 10 nm) weniger bekannt. Die
in der Tabelle (4.2) aufgefiihrten Parameter liegen einem Modell zugrunde, das im
Folgenden beschrieben wird. Amorphes Silizium hat, im Gegensatz zu kristallinem
Silizium, keine Fernordnung. Seine Gitterstruktur kann nicht mit reziproken Git-
tervektoren beschrieben werden und folglich existiert keine Auswahlregel fiir k bei
der Lichtabsorption. Der Absorptionskoeffizient von a-Si:H ist daher fiir Energi-
en nahe der Bandliicke E, hoch. Die Werte fiir den Absorptionskoeffizienten von
n-dotiertem a-Si:H sind [31] entnommen. In der Nahordnung ist a-Si:H dem kri-
stallinen Silizium dhnlich, wobei die Bindungswinkel und -ldngen um die Werte des
kristallinen Siliziums fluktuieren. Die Unordnung hat zur Folge, dass Zustdnde aus
den Béandern abspalten und sich lokalisierte Zustinde in der Bandliicke, nahe den

Bandkanten bilden. Sie fallen exponentiell zur Bandmitte hin ab und werden durch
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Material-Parameter (Einheit) Abkiirzung Wert
relative Dielektrizitdtskonstante & 11.9
Elektronenaffinitit (eV') qx 4.05
Bandliicke (eV') E, 1.12
Effektive Leitungsbandzustandsdichte (cm™3) N, 2.86- 1019
Effektive Valenzbandzustandsdichte (cm™3) N, 3.1-1019%
Elektronenbeweglichkeit( cm?/(V's)) fn, 14507
Lécherbeweglichkeit (cm?/(V's)) p 4801

Defektparameter fiir einen Defektzustand
Defektkonzentration (cm=3) Ny 1010
Energetische Lage (eV') E, Bandmitte
Elektronen Einfangquerschnitt (cm?) On 10714
Lécher Einfangquerschnitt (cm?) op 10~

Defektparameter fiir eine kontinuierliche Defektzustandverteilung in der Bandliicke
Defektkonzentration (cm=3eV 1) Ny 10, 10
Ladungstyp E>0.56 eV akzeptorartig
Ladungstyp E<0.56 eV donatorartig
Einfangquerschnitt des geladenen Zustands (cm?) o,/ 10-14
Einfangquerschnitt des ungeladenen Zustands (cm?)o,,, 10-14

Tabelle 4.1: Material- und Modellierungsparameter fiir kristallines Silizium

zur Simulation bei Raumtemperatur 1[23][27].
Material-Parameter (Einheit) Abkiirzung Wert
relative Dielektrizitdtskonstante Er 11.9°
Elektronenaffinitit (eV') qx 3.9
Bandliicke (€V) E, 1.7
Effektive Leitungsbandzustandsdichte (cm™3) N, 1-10%0 T
Effektive Valenzbandzustandsdichte (cm™3) N, 1-10%0f
Elektronenbeweglichkeit (cm?/(V's)) fn, 5
Lécherbeweglichkeit (cm?/(V's)) Hp 1
Tail-Zustédnde (LB) u. (VB)
Zustandsdichte an LB Beweglichkeitskante (cm=3eV 1) Noc 1-10%17
LB-Tail charakteristische Energie (meV') Eo. 70t
Zustandsdichte an VB-Beweglichkeitskante (cm™3eV 1) Noyw 21021
VB-Tail charakteristische Energie (meV') Eo, 1601
Einfangquerschnitt des ungeladenen Zustand (cm?) Tn/p 107167
Einfangquerschnitt des geladenen Zustands (cm?) Tp/n 107141
Gauf-formige Verteilung der Dangling-Bond-Zustéinde (DB)
Zustandsdichte des donorartigen Zustandes (cm™3) Ny 1.5-10"
Energie des donorartigen Zustandes oberhalb VB (eV) E,4 0.4"
Zustandsdichte des akzeptorartigen Zustandes (cm™3) N, 1.5-101
Energie des akzeptorartigen Zustandes oberhalb VB (eV') E, 0.61
Breite der Verteilung (eV) o 0.15
Einfangquerschnitt des ungeladenen Zustands (cm?) Tn/p 10161
Einfangquerschnitt des geladenen Zustands (cm?) Tp/n 107141
Lage des Ferminiveaus (eV') E.—Ey 0.25*

Tabelle 4.2: T Materialparameter fiir n-dotiertes amorphes Silizium zur
Simulation bei Raumtemperatur in Anlehnung an [28]. * Figene Messung.
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die Zustandsdichteverteilung

EF—-FE,
Nw(E) = No, -exp(—
Ov

E—-FE.

Oc

), (4.1)

Ncb(E) = NOc'eXp< )7 (42)

beschrieben. Die zugehorigen Gréfen sind in Tab. 4.2 erkldrt. Dariiber hinaus
treten Defekte durch offene Siliziumbindungen auf. Die nicht mit Wasserstoff abge-
sattigten offenen Bindungen bilden tiefe Defektzustéinde, die Dangling Bonds (DB).
Sie kdnnen unbesetzt (D7), ein- bzw. zweifach besetzt sein (DY, D7). Die Energie
zwischen dem einfach und zweifach besetzten Zustand unterscheidet sich um die Kor-
relationsenergie AU, fiir die ein Wert von AU =0.2 eV angenommen wird. Fiir die
DB’s gilt eine von der Shockley-Read-Hall Statistik abweichende Besetzungsstatistik
[32]. Sie beriicksichtigt die Moglichkeit der zweifachen Besetzung des Zustandes, so-
wie die Korrelationsenergie. In dieser Arbeit werden in Anlehnung an [33, 28|, die
Dangling Bonds durch zwei getrennte Zusténde, deren Energie sich um AU unter-
scheidet, mit Hilfe der Shockley-Read-Hall Statistik simuliert. Diese werden durch

zwei Gaufs-Verteilungen der Defektzustinde beschrieben:

NE) = e () 4
NyE) = Ny-exp (—%) (4.4)

Die Symbole sind in Tab. 4.2 aufgefiihrt, wobei sich die Indizes , und ; auf den
akzeptor- bzw. donatorartigen Zustand beziehen. Dotiertes a-Si:H hat eine hohere
Defektdichte als undotiertes a-Si:H, da durch die Dotierung zuséitzliche Defekte in
der Bandliicke erzeugt werden. Die Dotiereffizienz nimmt mit steigender Dotierung
ab. Der minimale Abstand des Ferminiveaus von der Leitungsbandkante der hier
auf c-Si hergestellten dotierten a-Si:H Schichten liegt bei etwa £, — E; ~ 0.25¢V.
Die Bandliicke von amorphem Silizium ist grofer als die des kristallinen Materials
(ca. 1.7 eV gegeniiber 1.12 eV), so dass a-Si:H neben der Realisierung eines n/p-
Ubergangs als Fensterschicht fiir den kristallinen Absorber wirken soll.

Bilden a-Si:H und c-Si einen Heteroiibergang, so ergeben sich infolge der unterschied-
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lichen Bandliicken der beiden Halbleiter Diskontinuitdten im Valenz- und Leitungs-
band, AE, und AFE.. Diese werden in der Literatur mit unterschiedlichen Anséitzen
bestimmt. Im einfachen Modell von Anderson [34] ist AE, durch die Differenz der
Elektronenaffinitdten bestimmt. Andere Modelle berechnen die Lage der Valenzban-
der der Halbleiter aus den Eigenfunktionen der zugehdrigen Atome des Festkorpers
mit Hilfe der linearen Superposition [35] oder mit Hilfe von Pseudopotentialen [36].
Die Differenz der Valenzbandkantenenergien ergibt dann AFE,. In [37| wird aus der
Bandstruktur des Valenz- und Leitungsbandes das Neutralniveau fiir die Halbleiter
berechnet. Diese bilden dann das gemeinsame Bezugsniveau, woraus sich die Dis-
kontinuitdten bestimmen. In [38, 39| wird die Bestimmung des Neutralniveaus Ey

vereinfacht aus den effektiven Zustandsdichten im Valenz- und Leitungsband

N.E,+ N, E,
FE = — 4.5
N N. TN, (4.5)

berechnet. E, und E, sind dabei die energetischen Lagen der Valenz und Leitungs-
bandkanten. Die Neutralniveaus von kristallinem Silizium und a-Si:H ergeben sich
mit den Werten aus Tab. 4.1 und Tab. 4.2 zu 0.58 €V und 0.85 eV. Daraus erhilt
man AE, zu 0.3 V. Einen Uberblick iiber experimentell bestimmte Banddiskonti-
nuititen dieses Systems gibt Tab. 4.3. Hier zeigt sich, dass AF, groker als AFE.
ist. Die experimentellen Ergebnisse beziehen sich allerdings alle auf a-Si:H/c-Si-
Strukturen mit undotiertem a-Si:H und demnach nicht auf die Heteroiibergénge in
einer a-Si:H(n)/c-Si(p)-Struktur. In dieser Arbeit wird AFE, fiir die Simulation mit
150 meV angenommen. In einem eigenen Abschnitt wird speziell der Einfluss der

Diskontinuitat auf die Solarzellencharakteristik untersucht.

4.1.2 Einfluss des Emitters auf die Solarzellencharakteristik

Der Einfluss der Emitter-Schichtdicke auf die I-U-Charakteristik einer mit AM1.5
beleuchteten Solarzelle ist in Abb. 4.1(a) gezeigt. Mit zunehmender Schichtdicke
nimmt der Kurzschlussstrom J,. ab. Dies ist auf eine erhéhte Absorption im a-

Si:H zuriickzufiihren. Die dort erzeugten Ladungstriger rekombinieren und tragen
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Lit. Methode AE. [meV] AE, [meV] Struktur

[40] cv ~ 200 a-Si:H(i)/c-Si(p)
[41] IPE 90 710 a-Si:H(i)/c-Si(p),(n)
[42] OP,SP 50 =+ 50 580 + 20 a-Si:H(i) /c-Si(n)
[43] Qint 150-175 465 — 490 a-Si:H(i)/c-Si(n)
[44] Y 10-90 a-Si:H(i) /c-Si(n)
[45] NY 440 + 20 a-Si:H(i) /c-Si(p)
[46] CcT 10 670 a-Si:H(i)/c-Si(p),(n)

Tabelle 4.3:

Zusammenfassung von experimentell bestimmten Leitungs-

und Valenzbanddiskontinuititen AE,, AE,. Abkirzungen der Methoden: CV
Kapazitit-Spannung, IPE Innere Photoemission, OP Optische Pulse, SP Span-
nungs Pulse, Q;,; interne Quantenausbeute, Y Admittanz, NY Niedrigenergie-

photoausbeute, CT Kapazitat-Temperatur. Tabelle aus [14]
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Abbildung 4.1: (a)Simulierte I-U Charakteristiken fir die a-Si:H Emitter-
dicken von 2, 5, 10, 20, 30 nm. (b)Simulierte interne Quantenausbeute fir
a-Si:H/c-Si-Solarzellen mit a-Si:H-Emitter Schichtdicken von d = 2, 5, 10,
20 nm im Wellenlingenbereich 300-700 nm. Fiir gréfiere Anrequngswellenldn-
gen ist Q;ne nur durch die Figenschaften des c-St und die des Riickkontaktes
bestimmt und unabhdngig von der Emitterdicke und erreicht bei X ~ 1200 nm
wieder den Wert 0.
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nicht zu Js. bei. Es sei darauf hingewiesen, dass sich die Leerlaufspannung V.
mit abnehmender Schichtdicke geringfiigig erhdht. Dies ist durch die Zunahme des
Kurzschlussstromes fiir diinnere a-Si:H Emitter Schichten mit Hilfe einer Dioden-

gleichung
j = Jolexp(V/ET) —1) (4.6)

zu erkldren. Falls der Sperrsittigungsstrom jo unabhéngig von der Schichtdicke des

amorphen Siliziums ist, gilt fiir die Differenz der Leerlaufspannungen:
AV,e = kTIn(Jse, /Jse,) (4.7)

Jseyry Jse, sind dabei die Kurzschlussstrome fiir Solarzellen mit zwei unterschiedli-
chen amorphen Emitterdicken. Zur genaueren Charakterisierung des Einflusses des
amorphen Emitters dient die Bestimmung der internen Quantenausbeute @);,; der
Heterosolarzelle. Sie wird in Kap. 5.1.4 beschrieben und im experimentellen Teil
zur Analyse der Zellen herangezogen. In Abb. 4.1(b) ist die berechnete interne
Quantenausbeute fiir a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzellen fiir eine Schichtdickenserie des a-
Si:H-Emitters von 2-20 nm im Wellenldngenbereich von 300-700 nm dargestellt. Q.
erreicht unabhéngig von der Emitterdicke bei A ~ 600 nm den Wert 1 da bei diesen
Dicken kaum Ladungstriager im rekombinationsaktiven a-Si:H erzeugt werden. Da-
fiir werden sie im c-Si nahe der Raumladungszone absorbiert und tragen dann zum
Strom bei, weil die Diffusionsliange im c-Si viel grofer ist als die Absorptionstiefe.
Fir A > 600 nm héangt @);,; nur noch von den Eigenschaften des c¢-Si sowie des
Riickkontaktes ab und sinkt bei A ~ 1200 nm wieder auf einen Wert von 0, da ab
diesem Wellenldngenbereich die Absorption im c¢-Si und a-Si:H zu vernachléssigen
ist. Mit kleiner werdender Schichtdicke nimmt ();,,; fiir A\ zwischen 300 und 600 nm
zu. Mit wachsender Emitterdicke steigt die Absorption im a-Si:H und die geringe
Lebensdauer der Minoritdten im amorphen Silizium fiihrt zu einer Abnahme von
Qint in diesem Wellenldngenbereich.

Fiir eine genauere Analyse der Rekombinationsverluste in der amorphen Schicht,

lasst sich die Definition der Quantenausbeute fiir eine Heterokontaktsolarzelle, die
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aus mehreren Schichten i besteht, mit Hilfe der Kontinuitéitsgleichung fiir die Elek-

tronen (Gl. 2.2) wie folgt umformen:

Jn(0) +53(0)

_Ia0) = (W) + 5 (W) + 3 (0)
N q | Gdx
_ aJ(G = Ryde + ji(W) +j3(0)
q [ Gdx
|y G (G R ) || )
—~ [Gdz  [,Gdx q [ Gdx q [ Gdx
= ) Will=P) -V, -V, 4.9
!
A J. Gdx 4P  J, Rdx
T T Gdr M [ Gda
, In(W) 5(0)
mit V, :qud:L' und Vy = qude

Dabei bezieht sich der Index ; auf die Schicht ¢ und fz ist das Integral iiber die Dicke
dieser Schicht. P; ist die Wahrscheinlichkeit fiir die Rekombination von Elektron-
Loch-Paaren und W; die Wahrscheinlichkeit fiir Absorption in der Schicht i. ;.
lasst sich demnach als Wahrscheinlichkeit interpretieren, dass ein Elektron-Loch
Paar in einer der Schichten i zum Strom beitrégt, vermindert um die Oberflichen-
rekombinationverluste V; und Vj, die durch die Terme mit j2(0) und ji (W) gegeben
sind. Diese Terme lassen sich aus der Simulation bestimmen, siehe Abb. 4.2(a).
In dieser Abbildung ist der Elektronen- (ji) und Lécherstrom (ji) sowie der Ge-
samtstrom (j,) in Abhéngigkeit von x fiir eine Anregung mit einer Lichtwellenldn-
ge von 450 nm unter Kurzschlussbedingungen dargestellt. Sie zeigt zusitzlich die
Rekombinations- (R) und Generationsraten (G). Der Abb. ist zu entnehmen, dass
R im a-Si:H viel hoher als im ¢-Si ist und fiir diese Anregungswellenléinge im a-
Si:H nahezu homogen angeregt wird. Durch Integration von R bzw. G iiber die
Schichten ergeben sich dann die Wahrscheinlichkeiten fiir die Absorption W; und
die Rekombination P; in der amorphen und kristallinen Schicht. Aus Abb. 4.2(a)
oben ldsst sich entnehmen, dass der Oberflichenrekombinationsstrom (j,(0)) zu ver-

nachlissigen ist und damit auch V;. Das Gleiche gilt fiir den Verluststrom an dem
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Abbildung 4.2: (a) Beispiel fir den Stromverlauf und die Rekombination
in einer a-Si:H(n)/c-Si(p) Zelle mit einem dnm dickem Emitter und einer
Anregungswellenlinge von 450 nm. G ist die Generationsrate und R ist die
Rekombinationsrate von Ladungstragern. R im c-Si ist zu vernachldissigen
und in diesem Darstellungsmajstab nicht zu sehen. j, ist der Gesamtstrom
(b) Rekombinationswahrscheinlichkeit P, in der a-Si:H Schicht als Funktion
der Emitterdicke d.

Riickkontakt (j,(w)) (in Abb. 4.2(a) nicht dargestellt). Die Auswertung mit Gl.
4.9 fiir verschiedene Wellenldngen ergibt eine relative Unabhéngigkeit der Rekom-
binationswahrscheinlichkeit P, von der Wellenldnge und einen geringen Beitrag von
Oberflachenverlusten. Der Oberflichenverlust ist bei kurzwelligem Licht (350 nm)
grofler als bei langerwelligem Licht. Die Wahrscheinlichkeit fiir die Rekombinati-
on im Absorber ist in dem genannten Wellenlédngenbereich verschwindend klein, da
die Ladungstrigerpaare in der Ndhe der Raumladungszone erzeugt werden und die
Diffusionslédnge fiir Elektronen im kristallinen Silizium in dieser Simulation mit ca.
200 pm grok gegeniiber der Raumladungszone ist. Die Simulation zeigt, dass die
Verluste an der Vorderseite (V) kaum eine Rolle spielen. Allgemein gilt, dass der
Hauptverlust fiir Licht mit A\ < 600nm durch Rekombination in der amorphen a-Si:H
Schicht gegeben ist. In Abb.4.2(b) ist die Wahrscheinlichkeit der Rekombination in
der amorphen Schicht fiir die Anregungswellenlénge von 450 nm in Abhéngigkeit von

der Emitterdicke des amorphen Siliziums dargestellt. Sie nimmt mit abnehmender
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Schichtdicke ab, da die Wahrscheinlichkeit bei diinnen Schichten grofser wird, den
ladungstrennenden Kontakt zu erreichen. Dies liegt daran, dass die Diffusionslénge

im a-Si:H im nm Bereich und damit in der Gréfenordnung der Schichtdicke liegt.

Um aus der experimentell bestimmten internen Quantenausbeute die Rekombina-
tion im a-Si:H berechnen zu koénnen, muss man Gl. 4.9 vereinfachen. Mit den

Annahmen, dass:

e die Oberflichenrekombinationsterme (j,(0) = 0 mA/cm?) vernachléssigbar

sind,

e die Rekombinationswahrscheinlichkeit fiir den Wellenldngenbereich zwischen

300 nm und 600 nm im c¢-Si zu vernachlissigen ist (P. = 0),

e die Rekombinationswahrscheinlichkeit im a-Si:H P, in dem Wellenlingenbe-

reich zwischen 300 und 600 nm unabhingig von der Wellenlédnge ist,

gelangt man zu folgendem Ausdruck [47]:

fafSi Gd'r fafSi(G - R)dl’ fcfsi de fcfSi G B Rdx

Qint - = [ Gdx [, ¢ Gdx + [Gdz [ . Gdx

= 1—P,+ Pexp(—a,_gd) (4.10)

Dabei ist d die Dicke des amorphen Siliziums und «,_g; der Absorptionskoeffizient
von amorphen Silizium. Abb. 4.3 zeigt die Abhéngigkeit der internen Quantenaus-
beute von dem Absorptionskoeffizienten des a-Si:H fiir verschiedene Schichtdicken
des a-Si:H-Emitters. Dabei ist die simulierte interne Quantenausbeute (x) und ei-
ne Anpassung (durchgezogene Linie) aus Gl. 4.10 fiir verschiedene Schichtdicken
dargestellt. P, ist der einzige freie Parameter dieser Gleichung. Aus der Abbildung
ist zu entnehmen, dass fiir @ > 4 x 10°¢cm™" die angepassten Kurven (Gl. 4.10)
von den simulierten Kurven abweichen, und zwar besonders ausgeprigt bei grofe-

ren Schichtdicken. Die Anregung wird mit zunehmendem d und zunehmendem «
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Abbildung 4.3: Simulierte interne Quantenausbeute (X ) in Abhdngigkeit

des Absorptionskoeffizienten von a-Si:H fiir die Schichtdicken 2, 5, 10, 20, 50

nm. Die durchgezogenen Linien sind Anpassungen mit Gl. 4.10 bei dem P,
die Wahrscheinlichkeit fiir Rekombination in a-Si:H angibt.

rdumlich inhomogen (exp(—ad) # 1), was zur Folge hat, dass die Ndherung (GI.
4.10) einer wellenlingenunabhéngigen Rekombinationswahrscheinlichkeit P, nicht
mehr giiltig ist. Fiir o < 4 x 105%¢m ™! lassen sich die Kurven befriedigend durch die
Funktion 4.10 beschreiben.

Fiir einen idealen Heterokontakt, mit einem ohmschen Frontkontakt, einer hohen
Dotierung und ohne Grenzflichenzustinde wie er fiir die bisherigen Simulationen
verwendet wurde, ldsst sich demnach schliefien, dass der Emitter so diinn wie tech-
nologisch moglich zu wahlen ist.

Bei den bisherigen Simulationen wurde E.— FE; des amorphen Siliziums mit 0.2-0.25
eV angenommen. Da insbesondere fiir diinne a-Si:H Schichten F. — E; nur unsicher
zu bestimmen ist, wurde der Einfluss von £, — E¢ der a-Si:H Schicht auf die So-
larzellencharakteristik untersucht. Dazu wurde die Dotierung im a-Si:H variiert. In
Abb. 4.1.2 ist die Solarzellencharakteristik fiir Emitter mit unterschiedlicher a-Si:H
Dotierungen dargestellt. Neben der Abnahme von V,. mit sinkender Dotierkon-

zentration ist ein Doppeldiodenverhalten der Solarzellencharakteristik festzustellen.
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Abbildung 4.4: I-U Kennlinie fir 10 nm dicken a-Si:H(n) Emitter bei

unterschiedlichen Dotierungen. Mit wachsendem E.— E; (abnehmender Do-
tierung) tritt eine S-formige I-U-Kennlinie auf und V,. verringert sich.

Der Fiillfaktor ist fiir Dotierungen < 10 ¢cm™2 reduziert und fiir V > V. steigt der
Strom wieder stark mit der Spannung an, wodurch die S-férmige Kennlinie zustande
kommt. Eine Erklérung fiir dieses Verhalten wird in Kap. 4.1.3 gegeben. Da keine
Grenzflichendefekte in dieser Simulation beriicksichtigt wurden, und die Rekombi-
nation fiir diinne a-Si:H Emitter hauptsachlich in der kristallinen Basis stattfindet,
lésst sich erwarten, dass der Grenzwert fiir V. aus einer Diodengleichung abgeleitet
werden kann, deren Sperrsidttigungsstrom jy sich aus dem Sperrsittigungsstrom des
Emitters j. und der Absorber j, zusammensetzt. Ist dariiber hinaus die a-Si:H-
Schicht hoch dotiert, so kann man annehmen, dass der j. vernachldssigbhar ist und

Jo ldsst sich dann nach [48, 49] durch

jo = qDuni/(NaLess) (4.11)

berechnen. Dabei ist ¢ die Elementarladung, D, die Diffusionskonstante, n; die
intrinsische Ladungstrégerkonzentration, L.r; die effektive Diffusionsldnge (siehe

Kap. 5.1.4) und N4 die Akzeptorkonzentration des Silizium-Absorbers. V. ldsst
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Abbildung 4.5: (a) Abhangigkeit der Leerlaufspannung von N4. Der Para-
meter T ist ein Maj$ fiir die Lebensdauer der Minorititen im c-Si und wurde
aus T = 1/¢, Ny bestimmt. (b) Abhingigkeit der Leerlaufspannung von T. Im
Inset ist die Bestimmung der effektiven Diffusionslinge, wie sie in Kap. 5.1./
beschrieben wird, dargestellt.

sich aus der Dioden-Gleichung ableiten:

kT
Voo = — In(Jsc/Jo) (4.12)
q

Damit erhélt man dann [47]:

v, = &_k_Tl ( qDN N,

n(—m—— 4.13
q q JscNALeff ( )

Hier ist £, die Bandliicke, N, und N, sind die effektiven Zustandsdichten des
Leitungs- bzw. Valenzbandes von kristallinem Silizium (Tab. 4.1). Aus Gl. 4.13
ergibt sich eine charakteristische Abhangigkeit der Leerlaufspannung von N, und
der Temperatur. In Abb. 4.5(a) u. 4.5(b) werden diese Abhéngigkeiten mit Hilfe
der Simulation iiberpriift. Fiir Abb. 4.5(a) wurde nur die Dotierkonzentration und
fiir Abb. 4.5(b) nur die Temperatur variiert. Dabei wurde angenommen dass alle
Parameter temperaturunabhéngig sind. Fiir beide Félle ergibt sich die aus GIl. 4.13
erwartete Abhéngigkeit. Es stimmen auch die Absolutwerte von Simulation und
Theorie nach GI. 4.13 iiberein. Fiir die Bestimmung des Absolutwertes von V. wird
L.s¢ benotigt. Die Bestimmung von L. sf ist in dem Inset von Abb. 4.5(b) dargestellt
und entspricht der Methode wie sie in Kap. 5.1.4 beschrieben wird. Zu erwidhnen

ist, dass keine Grenzflichenzustinde in der simulierten Struktur vorliegen, die V.
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Abbildung 4.6: Interne Quantenausbeute im Anregungs-Bereich zwischen

300 und 700 nm fir die Emitterdicken 2 und 10 nm und jeweils einer Ober-
flichenrekombinationsgeschwindigkeit SY von 107 bzw. 107 c¢m/s.

verringern kénnten.

Eine Eigenschaft des Heteroiiberganges, die experimentell schwer zugénglich ist, ist
AFE,.. Im einfachen Andersonmodell ergibt sich diese Grofe aus der Differenz der
Elektronenaffinitdten. In einem Bereich fiir die Elektronenaffinitit des amorphen
Siliziums zwischen 3.6-4 eV ergibt die Simulation keinen nennenswerten Einfluss
auf die Solarzellencharakteristik. Dies dndert sich jedoch, wenn Defekte an der a-

Si:H(n)/c-Si(p) Grenzfliche in die Simulation mit einbezogen werden ( Kap. 4.1.4).

4.1.3 Frontkontakt

Fiir die a-Si:H/c-Si Solarzellenstruktur wird der Frontkontakt durch das Metallgrid
und ein transparentes leitendes Oxid (TCO) gebildet. Das TCO hat neben der
Funktion als Antireflexschicht vor allem die Aufgabe, die Querleitfahigkeit zu erhdo-
hen. Es bildet mit dem amorphen Emitter einen Heteroilibergang. In der Simulation
wird der Frontkontakt durch die Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit S/ und
die Austrittsarbeit des TCO beschrieben. Das Metall wird in der Simulation nicht
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Abbildung 4.7: [-U Charakteristiken fir die a-Si:H Schichtdicken d = 1
(gepunktet), 5 (durchgezogen), 20 nm (gestrichelt) bei verschiedenen Aus-
trittsarbeiten des Frontkontaktmaterials. Die Austrittsarbeit fihrt zu einer
Diffusionsspannung ¢y /q zwischen Frontkontakt und a-Si:H Emitter: 0.2 und
0.5V, die der Diffusionsspannung iber dem a-Si:H(n)/c-Si(p) Ubergang ent-
gegengerichtet ist. Fir eine Schichtdicke von 5 nm ist eine S-formige Strom-
Spannungs-Kennlinie zu beobachten.

beriicksichtigt. Die Differenz der Austrittsarbeiten von TCO und a-Si:H fiihrt zu
einer Diffusionsspannung ¢ /¢, welche iiber der Struktur abfillt.

In Abb. 4.6 ist die interne Quantenausbeute einer a-Si:H/c-Si Solarzelle fiir zwei
Emitterdicken und Werten fiir S/ von 10? und 107 c¢m/s dargestellt. Daraus ist er-
sichtlich, dass fiir amorphe Emitter, wegen der starken Rekombination in der amor-
phen Schicht, die Oberflichenrekombination am Frontkontakt kaum eine Rolle spielt
(vgl. Kapitel 4.1.2).

Der Einfluss unterschiedlicher Austrittsarbeiten des Frontkontaktes auf die I-U
Charakteristik ist in Abb. 4.7 dargestellt. Fiihrt die Austrittsarbeitsdifferenz ¢ /q
zwischen TCO und a-Si:H(n) zu einer Anreicherung der Majoritiatsladungstriger im
a-Si:H(n) (hier Elektronen), so wird die I-U Charakteristik kaum beeinflusst, da es
sich dann bei dem Frontkontakt um einen ohmschen Kontakt handelt. Die I-U Cha-
rakteristik fiir ¢;/¢ < 0.2 V stimmt mit der fiir 0 V (ohmscher Kontakt) iiberein.
Fiihrt ¢;/q dagegen dazu, dass eine stérkere Verarmung vorliegt, so handelt es sich
um einen Schottky-Kontakt, der die Solarzellencharakteristik erheblich beeinflussen

kann. Abb. 4.7 zeigt berechnete I-U Charakteristiken fiir Emitter-Schichtdicken von
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Abbildung 4.8: Binderdiagramme der TCO/a-Si:H(n)/c-Si(p)-Struktur in
halblogarithmischer Darstellung unter Leerlaufbedingungen fir die Schicht-
dicken 1, 5 und 20 nm des a-Si:H Emitters. Der Frontkontakt ist wegen
der logarithmischen Darstellung nicht abgebildet (x=0 ¢m). Die Austrittsar-
beitsdifferenz zwischen TCO und a-Si:H(n) fihrt zu einer Diffusionsspannung
¢f/q von 0.5 V zwischen Frontkontakt und a-Si:H. Das Quasiferminiveau fir
Licher Ey, ist wegen der Ubersichtlichkeit nicht eingezeichnet.

d =1, 5,20 nm bei ¢¢/q von 0.2 und 0.5 V. Bei d = 5 und 20 nm nimmt mit héhe-
rer Austrittsarbeit V. und vor allem der Fiillfaktor der I-U-Kennlinie ab. Bei der
diinnsten Schicht wird hauptséchlich V,. verringert. Ein weiteres Charakteristikum
ist das Verhalten fiir V>V,.. Wéahrend der Strom fiir den Emitter mit d = 20 nm
kaum ansteigt, zeigt sich fiir einen Emitter mit d = 5 nm ein zweiter steiler Anstieg
des Stromes (S-Kennlinie). Dieser Verlauf &hnelt dem, der in Abb. 4.1.2 beschrieben
wurde und auf die Dotierung des a-Si:H zuriickzufiihren war. Bei der Simulation fiir
den Emitter mit d = 1 nm ist kein Abknicken der I-U Kennlinie festzustellen. An den
Béanderdiagrammen fiir die drei Simulationen unter Leerlaufbedingungen lésst sich
das unterschiedliche Verhalten erkldren (siehe Abb.4.8). Das Bianderdiagramm lésst
sich fiir den dicken Emitter (20 nm) als Reihenschaltung eines Schottky-Kontaktes
mit einem n/p-Ubergang verstehen. Zwischen der Bandverbiegung des Frontkon-
taktes und der des Heteroiibergangs existiert ein Neutralgebiet. Daraus ergibt sich,
dass die Spannung auf die beiden Uberginge, Frontkontakt /a-Si:H und a-Si:H /c-Si,
verteilt ist. Der Schottky-Frontkontakt ist in Sperrrichtung geschaltet und begrenzt
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fiir V>V,. den Strom. Das Bénderdiagramm fiir die Zelle mit dem diinnen Emitter
(1 nm) zeigt eine an Ladungstragern verarmte a-Si:H Schicht, da der Abstand vom
Ferminiveau zum Leitungsband viel grofer ist als durch die Dotierung des a-Si:H zu
erwarten ist (0.25 eV). Dieser an Ladungstrégern vollig verarmte Emitter bewirkt,
dass das TCO direkt Einfluss auf die Raumladungszone des c-Si Absorbers nimmt.
Dadurch tritt in diesem Fall auch kein sperrendes Verhalten auf, da der Frontkon-
takt nicht als sperrender Schottky-Kontakt wirkt. Bei groferen Bandverbiegungen
an der Oberfliche sinkt hier V,.. Das System bildet im Prinzip einen Schottky-
Kontakt mit dem ¢-Si(p), da das a-Si:H verarmt ist, so dass eine Art MIS-Struktur
durch Metall (TCO), Isolator (a-Si:H), Halbleiter (c-Si) entsteht. Eine héhere Bar-
riere fiir a-Si:H(n) bedeutet dann eine geringere Barriere fiir ¢-Si(p) und damit eine
geringere Leerlaufspannung. Bei der Zelle mit 5 nm ist das Doppeldiodenverhalten
zu beobachten, da bei kleinen Spannungen noch zwei getrennte Ubergiinge vorliegen,
weshalb die Zelle auch fiir V > V. zunédchst noch sperrt. Bei weiterer Erhohung der
Spannung verarmt der Emitter an Ladungstrigern, und es tritt der gleiche Fall auf
wie fiir die Zelle mit dem 1 nm dicken Emitter.

Zusammenfassend lasst sich sagen, dass fiir diinne Emitter die Austrittsarbeit des
TCO-Frontkontaktes die Strom-Spannungs-Charakteristik der beleuchteten Solar-
zelle negativ beeinflusst, wenn sie zu einer Diffusionsspannung > 0.2 V zwischen

TCO und a-Si:H fiihrt.

4.1.4 Grenzflachendefekte

Defekte im Bereich der Hetero-Grenzfliche sind fiir die Funktion der Heterostruktur
von sehr grofer Bedeutung. Eine wesentliche Ursache kénnen Oberflichenzustidnde
des kristallinen Siliziums sein. Dariiber hinaus kann die amorphe Schicht auf der
Waferoberfliche durch die initialen Wachstumsbedingungen im Vergleich zum amor-
phen Volumen eine modifizierte Defektkonzentration aufweisen. Zusétzlich kénnen
Defekte durch die Plasmaabscheidung des a-Si:H(n) im kristallinen Si induziert wer-

den [50, 51].
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Abbildung 4.9: I-U Kennlinien beleuchteter a-Si:H(n)/c-Si(p) Heteroso-
larzellen bei T = 300 K mit den Grenzflichenzustandsdichten von (a) 0X%,
(b) 1x, (c) 3x,(d) 4%, (e) 5x, (f) 6 x 10"2ecm™2.

In der Simulation wurden die beiden Modelle zur Simulation von Heterokontakt-
grenzflichen verwendet. Zum einen wird das thermionische Emissionsmodell ver-
wendet und zum anderen wird eine 5 nm dicke Defektschicht eingefiigt, die bis auf
die Defektkonzentration (Einheit: cm™3) die Eigenschaften des kristallinen Siliziums
hat. Da beide Simulationsmodelle vergleichbare Effekte zeigen, wird unabhingig
vom Modell die gesamte Defektdichte angegeben (Einheit: ¢cm™2), indem iiber die
Dicke der Defektschicht integriert wird. Abb. 4.9 zeigt I-U Kennlinien zu deren
Berechnung das thermionisches Emissionsmodell verwendet wurde. Der Defekt ist
dabei in der Bandmitte des kristallinen Siliziums lokalisiert und wird als akzeptor-
artig angenommen. Bei Defektdichten N;; oberhalb von 102 cm~2 nehmen V. und
der Fiillfaktor ab. Die Ausbildung einer S-férmigen Kennlinie ist fiir hhere Defekt-
zustandsdichten zu beobachten. Zur Erklirung sind in Abb. 4.10 die zugehdorigen
Béanderdiagramme der beleuchteten Struktur im Kurzschlussfall gezeigt. Erreicht

~2 so wird die Ladung in den Defekten vergleichbar

N;; einen Wert von 10" c¢m
mit der Ladung in der Raumladungszone und das Bandprofil &ndert sich. Dabei

verringert sich die Bandverbiegung im kristallinen Silizium, da weniger Akzeptoren
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Abbildung 4.10: Bdnderdiagramm einer beleuchteten a-Si:H(n)/c-Si(p)
Heterostruktur im Kurzschlussfall ber T = 300 K mit den Grenzflichenzu-
standsdichten von 0x , 1x, 3x, 4x, 5x, 6 x 10'2 em™2.

im Si-Absorber benétigt werden, um die Ladungen im a-Si:H(n) zu kompensieren.
Gleichzeitig erhoht sich die Bandverbiegung im a-Si:H, da sich die Diffusionsspan-
nung der Struktur mit N;; nicht &ndert. Mit der Verringerung der Bandverbiegung
im ¢-Si nimmt die Locherkonzentration an der Grenzfliche zu. Damit erhoht sich
die Rekombinationsrate der Grenzflichenzustinde und wéchst mit steigender Span-
nung V weiter an. Fiir V<V,. bedeutet dies einen Verlustmechanismus, der den
Photostrom reduziert. Fiir V>V, bestimmt der Rekombinationsstrom die Strom-
Spannungs-Charakteristik, weshalb der Strom wieder stark ansteigt, was zur S-Form
der Kennlinie fiihrt. Diese nimmt mit steigender Defektkonzentration zu, da der
Stromtransport iiber die Grenzflichenzustinde immer bedeutsamer wird.

In Abb. 4.11 ist die I-U-Charakteristik fiir einen Wert von N;; = 4 x 102 cm—2
bei unterschiedlichen Temperaturen gezeigt. Wahrend bei Raumtemperatur noch
kein S-férmiges Verhalten zu beobachten ist, nimmt die S-Form der Kennlinie mit
sinkender Temperatur zu, wobei V. ansteigt. Wieder ist das Auftreten der S-Form
mit der Zunahme von Lochern als Rekombinationspartner an der Grenzflache ver-
bunden. Mit sinkender Temperatur nimmt V,. zu und damit die Bandverbiegung

unter Leerlaufbedingungen ab. Bei tieferen Temperaturen stehen dann mehr Locher
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Abbildung 4.11: I-U Charakteristiken einer beleuchteten a-SiH/c-Si Struk-

tur bei verschiedenen Temperaturen mit einer Defektkonzentration von Dy =
4 %102 em™2 .

fiir die Rekombination an der Grenzfliche zur Verfiigung. Wieder ist fiir V<V, der
Rekombinationsstrom ein Verluststrom, der den Photostrom verringert. Fiir V>V,
ist der Rekombinationsstrom ein Strom der das gleiche Vorzeichen hat wie der Dun-
kelstrom und somit steigt der Gesamtstrom wieder stark an. Das Auftreten einer
S-formigen Kennlinie sowohl bei Raumtemperatur als auch bei tiefen Temperaturen
kann also durch eine erhthte Rekombination an der a-Si:H(n)/c-Si(p) Grenzflache
beschrieben werden. Andere Autoren [52] haben das Auftreten der S-Form mit sin-
kender Temperatur durch AFE,. >0.3 eV beschrieben. Bei dieser Simulation wurde
AFE. mit 150 meV angenommen. Dies zeigt, dass nicht unbedingt eine hohe Banddis-
kontinuitit an der a-Si:H/c-Si Grenzfliche nétig ist um eine temperaturabhéngige
Ausprigung der S-Kennlinie zu beobachten. Insgesamt scheinen vielmehr die Grenz-
flaichenzustinde sowie die Dotierung des a-Si:H und des Frontkontaktes Einfluss auf
die Kennlinienform zu nehmen.

Defekte an der Grenzflache verstirken den Einfluss von ¢;/q zwischen TCO und
a-Si:H der in Kap. 4.1.3 bereits diskutiert wurde. Abb. 4.12 zeigt den Einfluss von
N auf die IU Kennlinen fiir zwei Werte ¢/q von Austrittsarbeitsdifferenzen: 0 V,
also einem ohmscher Kontakt und 0.5 V, einem Schottky-Kontakt. Fiir ¢;/q = 0.5
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Abbildung 4.12: I-U Charakteristik einer beleuchteten Zelle mit einer
Emitterdicke von 10 nm bei ohmschen Frontkontakt (gepunktete Linien, ¢f/q =
0 V Diffusionsspannung tiber TCO/a-Si Kontakt) und bei einem Schottky-
Frontkontakt (durchgezogene Linien,¢r/q = 0.5 V') fiir verschiedene Defekt-
konzentrationen in einer 5 nm dicken Defektschicht an der Hetero-Grenzfiiche.

V verarmt der Emitter und das Ferminiveau riickt an der a-Si:H/c-Si-Grenzfliche in
Richtung Bandmitte (siehe Kapitel 4.1.3). Dadurch erhoht sich die Lécherkonzen-
tration an der Grenzflache des a-Si:H/c-Si(p)-Heteroiibergangs und die Rekombina-
tion iiber die Grenzflichendefekte steigt an. Dies fiihrt zu einer erheblich stirkeren
Abnahme von V,. als bei dem ohmschen Frontkontakt fiir gleiche N;; . Das obi-
ge Ergebnis zeigt, dass N;; so gering wie moglich zu halten ist. Ein Weg dazu ist
die Einfithrung einer Pufferschicht aus undotiertem a-Si:H(i), welches eine erheblich
niedrigere Defektdichte als dotiertes a-Si:H aufweist.

In Abb. 4.13 ist die I-U Charakteristik fiir Zellen gleicher Emitterdicke, aber im
einen Fall mit und im anderen Fall ohne intrinsische a-Si:H Pufferschicht dargestellt.
Durch die geringere Defektdichte im Volumen wird dort die Rekombination gegen-
iiber einer dotierten a-Si:H Schicht vermindert. Dies erhéht J,.. V. dndert sich dabei
kaum und bewegt sich in dem Bereich, der durch den erhéhten Kurzschlussstrom
zu erwartenden Werte (1 mV). Die a-Si:H(i) Schicht fithrt also zu einer Erhchung

des Kurzschlussstromes, wenn die Gesamtemitterdicke die gleiche bleibt. Reduziert
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Abbildung 4.13: I-U Charakteristik einer beleuchteten Zelle mit und ohne
intrinsische Pufferschicht. Eine intrinsische Pufferschicht erhéht den Strom
gegentiber einer gleich dicken dotierte Schicht.

die intrinsische Pufferschicht auch die Grenzflichenzustandsdichte, so kann auch die
Leerlaufspannung weiter erhoht werden. Dies kann in der Simulation durch die Un-
tersuchung des Einflusses von Grenzflichenzustinden mit Hilfe des thermionischen
Emissionsmodells nachgewiesen werden, denn in diesem konnen Ladungstriger vom
c-Si iiber die Grenzflichenzustéinde rekombinieren und miissen nicht erst in das a-

Si:H gelangen um dort iiber dessen Zustédnde zu rekombinieren.

4.1.5 Zusammenfassung fiir die Simulation der

a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzelle

In den vorangegangenen Abschnitten wurde der Einfluss unterschiedlicher Materi-
alparameter und Grenzflicheneigenschaften auf die Solarzellencharakteristik unter-
sucht. Dabei ergaben sich Bedingungen fiir eine ideale a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzelle:
Der Emitter sollte eine Schichtdicke von etwa 5 nm haben. Am Frontkontakt sollte
eine Diffusionsspannung ¢;/q zwischen TCO und a-Si:H(n) von 0.2 V nicht {iber-

schritten werden. N, sollte kleiner 10'? ¢cm™?2 sein, um keinen merklichen Einfluss
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der Rekombination auf V,, und den Fillfaktor zu haben. Dies kann evtl. durch
eine intrinsische Pufferschicht realisiert werden. E, — E; des 5 nm dicken amorphen
Emitters sollte so gering wie moglich gewédhlt werden. Unter diesen Voraussetzungen

wird V,. durch die Figenschaften des kristallinen Absorbers bestimmt.

4.2 a-Si:H(n)/c-Si(p) oder a-Si:H(p)/c-Si(n) Struk-

tur ?

Die technologisch besten Heterosolarzellen aus amorph/kristallinen Heteroiibergén-
gen werden von Sanyo auf der Basis von ¢-Si(n) realisiert. Durch intrinsische Puffer-
schichten auf beiden Seiten des Absorbers und einer a-Si:H(p) Schicht als Emitter
sowie einer a-Si:H(n)-Schicht als Riickkontakt werden Leerlaufspannungen iiber 700
mV erreicht. Durch eine Texturierung des Absorbers wird die Lichteinkopplung
erhoht und die Kurzschlussstrome erreichen Werte von bis zu 39 mA /cm?. Viele
Gruppen arbeiten an a-Si:H/c-Si Solarzellen [3], [53], [54] [55], [56],[57],[58]. Bei
den erzielten Ergebnissen fillt auf, dass die meisten Gruppen Heterokontakte durch
a-Si:H(n)/c-Si(p) realisieren (n/p-Typ), wihrend die hochsten [3] auf a-Si:H(p)/c-
Si(n)-Strukturen (p/n-Typ) erzielt werden. Es stellt sich daher die Frage, ob eine
der beiden Strukturen aus prinzipiellen Erwidgungen zu bevorzugen ist. Zur Beant-
wortung erweisen sich Simulationen fiir die beiden Heterostrukturen als hilfreich.

Fiir die Wahl des n/p-Typs sprechen folgende Argumente:

e Die Diffusionsléinge der Minoritdten im Absorber muss so grof wie mdoglich
sein, damit moglichst viele Ladungstriger die Raumladungszone erreichen kén-
nen. Diese ist fiir ¢-Si(p)-Absorber, bei gleicher Lebensdauer, wegen der ho-

heren Beweglichkeit der Elektronen grofer als fiir den ¢-Si(n)-Absorber.

e Die Banddiskontinuitdt muss so klein wie mdglich sein, damit sie nicht den

Transport der Minoritédten iiber den Heterokontakt behindert: AFE, ist mit ca.
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Abbildung 4.14: Bdnderdiagramm im thermodynamischen Gleichgewicht
fir die beiden zu vergleichenden a-Si:H/c-Si Heterostrukturen

150 meV wesentlich kleiner als AF, mit ca. 450 meV.

Diese Argumente klingen plausibel, spielen aber nicht die entscheidende Rolle, wie
die Simulation der beiden Heterostrukturen zeigt. Da zur Simulation des p/n-Typs
keine eigenen Messwerte vorlagen, wurde sowohl fiir den p/n-Typ als auch fiir den
n/p-Typ auf einen einheitlichen Parametersatz aus der Literatur zuriickgegriffen
|28], der anschliefiend beschrieben wird. Vergleicht man die beiden Strukturen, so
sind unabhéngig von dem genauen Parametersatz fiir das amorphe Silizium folgende

Eigenschaften des Heteroiibergangs zu beriicksichtigen:

e sowohl im kristallinen Silizium, als auch im amorphen Silizium ist die Beweg-

lichkeit der Locher kleiner als die der Elektronen.

o AE, > AFE,.

Fiir die Simulation wurde ein ohmscher Kontakt (Flachband) sowohl als Front- als
auch als Riickkontakt angenommen. Fiir den kristallinen Si-Absorber wurde eine
Dotierung von 1017 ¢cm™3 und eine konstante, energieunabhingige Defektverteilung
von 10" em™3eV ™! gewiihlt. Diese bewirkt, dass sowohl fiir ¢-Si(p) als auch fiir

¢-Si(n) die Diffusionslinge wesentlich grofer als die Absorberdicke ist. Fiir a-Si:H
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wurde eine Bandliicke von 1.8 eV mit einer Dotierung von 10'° cm ™ angenommen.
Die charakteristische Energie Fy, des Valenzbandauslaufers fiir a-Si:H(p) stimmt
nach |28] mit der des Leitungsbandausldufers Ey. von a-Si:H(n) iiberein, namlich
170 meV. Fiir die Simulation hat das zur Folge, dass beide Strukturen den gleichen
Wert fiir den Abstand des Ferminiveaus zum zugehorigen Majoritdtenband haben,
0.48 eV. Damit lassen sich Effekte, die durch eine unterschiedliche Lage des Fer-
miniveaus verursacht werden, eliminieren. Es wurden auch Simulationsrechnungen
mit a-Si:H Parametern aus Tab. 4.2 durchgefiihrt, die zu E., — Ef von 0.25 eV
fiihren. Qualitativ stimmen die Ergebnisse iiberein und zeigen die gleichen Trends,
was deren Unabhéingigkeit von dem speziellen Parametersatz demonstriert.

Die Simulation mit den angegebenen Parametern fiithrt zu den Bénderdiagrammen
in Abb. 4.14(a) fiir den n/p-Typ und in Abb.4.14(b) fiir den p/n-Typ im thermo-
dynamischen Gleichgewicht. Durch die geringe freie Ladungstrigerkonzentration im
a-Si:H ergibt sich, dass iiber die ganze a-Si:H Schicht ein Potential abfallt. Dadurch
dass AE, > AE, ist, ergibt sich fiir die a-Si:H(p)/c-Si(n) eine hohere Diffusionsspan-
nung. Diese fillt aufgrund der unterschiedlichen Dotierungs- und Defektkonzentra-
tionen von Emitter und Absorber hauptséchlich im Absorber ab was zur Folge hat,
dass die p/n-Struktur an der Grenzfliche stirker verarmt ist als die n/p-Struktur.
Die I-U Kennlinien beider Strukturen im beleuchteten Fall sind in Abb. 4.15 darge-
stellt. Die Defekte sind kontinuierlich mit einer Zustandsdichte von 10'? ¢cm=2eV 1
iiber die Bandliicke verteilt. Man sieht folgende Unterschiede zwischen der p/n- und

n/p-Struktur:

Vo ist fiir den p/n-Typ grofer,

Jsc ist fiir den p/n-Typ grofer,

Defekte an der Grenzfliche verringern V. fiir den n/p-Typ stérker als fiir den

p/n-Typ.

Der Fiillfaktor ist fiir den p/n-Typ geringer als fiir den n/p-Typ.
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Abbildung 4.15: I-U Charakteristik einer beleuchteten Zelle mit und ohne
Grenzflichenzustinde (N = 10'2 em™2) fiir eine n/p und eine p/n Struktur.

Diese unterschiedlichen Eigenschaften beider Zelltypen sollen im Folgenden genauer
untersucht werden. Um nur den Einfluss von AFE, auf die Solarzellencharakteristik
zu untersuchen, wird zur Simulation zunéchst eine hypothetische Struktur angenom-
men, bei der die Beweglichkeiten der Elektronen und Locher sowohl im Emitter als

auch im Absorber gleich grofs sind:

a-Si:H:  p,, = 10cm?/Vs (4.14)

¢-Sit ptnp, = 900cm*/Vs (4.15)

Der einzige Unterschied beider Strukturen ist dann nur noch die unterschiedliche
Banddiskontinuitét fiir die Minoritdten im c-Si. In Abb. 4.16 ist der Wirkungsgrad
einer solchen Heterostruktur in Abhingigkeit der Banddiskontinuitit dargestellt, die
die jeweiligen Minoritdten im c-Si zu iiberwinden haben. Eine grofe Banddiskon-
tinuitdt entspricht dann der p/n-Struktur und eine kleine der n/p-Struktur. Fiir
Ny = 0 ist der Wirkungsgrad bis zu einem Wert von 400 meV nahezu konstant bei
16 %. In diesem Bereich dndern sich V,. und J,. kaum. V. ldsst sich aus Gl. 4.13
fiir Homokontakte berechnen, da keine Grenzflichenzustinde beriicksichtigt wur-
den. Der Transport iiber die Barriere wird nicht beeinflusst. Dieses Verhalten lasst
sich in dem Modell fiir thermionische Emission dadurch erklidren, dass bei Zunahme

der Banddiskontinuitat das Ferminiveau ndher an das Band fiir die Minoritatsla-
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Abbildung 4.16: Wirkungsgrad einer a-Si:H/c-Si Solarzelle in Abhdngig-
keit der Banddiskontinuitat fir die Minoritdten im Absorber. Durch die Wahl
des Parametersatzes ist der Unterschied zwischen p/n- und n/p-Struktur aus-
schliefllich auf die Banddiskontinuitdt reduziert. In der Grafik entspricht eine

kleine Banddiskontinuitit dem n/p-Typ und eine grofse Banddiskontinuitat
dem p/n-Typ.

dungstriager im c-Si riickt. Dadurch bleibt der Abstand des Ferminiveaus vom Ma-
joritdtenband im a-Si:H unbeeinflusst von der Grofe der Banddiskontinuitat. Der
Ladungstrigertransport der Minoritéten im c-Si iiber die Grenzfliche wird also nicht
beeinflusst. Wird die Banddiskontinuitéit weiter erhoht, so erreicht das Ferminiveau
schliefslich das Band der Minoritdtsladungstriger im Absorber und der Wirkungs-
grad der Solarzellen nimmt drastisch ab. Bei der Erh6hung nimmt der Abstand des
Ferminiveaus zum Majoritdtenband im a-Si:H zu und der Ladungstrégertransport
iiber die Grenzfliche wird beeintrichtigt. Der Wert, ab welchem die Banddiskonti-
nuitit eine Rolle spielt, hingt dadurch kritisch von den Eigenschaften, insbesondere
der Lage des Ferminiveaus im a-Si:H ab. Fiir die p/n-Struktur ist dies kritischer als
fiir die n/p-Struktur, da AE, > AE.,.

Treten Zusténde an der a-Si:H/c-Si Grenzfliche auf, wird der Einfluss von AE.
viel bedeutender. Abb. 4.16 und Abb. 4.17 zeigen, dass dieser Einfluss bei kleiner

Banddiskontinuitét starker ausgeprégt ist. Die Verringerung des Wirkungsgrades ist
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Abbildung 4.17: V,. einer a-Si:H/c-Si-Solarzelle in Abhdngigkeit der Band-
diskontinuitdt. ( Fir die n/p-Struktur AE. und fir die p/n-Struktur AFE,.)
Die Quadrate wurden ohne und die Dreiecke mit Grenzflichenzustinden (N =

102 e¢m™2) berechnet. AV,. ist auf die unterschiedlichen Beweglichkeiten der
jeweiligen Minorititen zurickzufihren.

hauptsédchlich auf eine Verringerung von V,. zuriickzufiihren. An der p/n-Struktur
wird geméf der Shockley-Read-Hall Rekombination die Rekombination stirker un-
terdriickt als bei der n/p-Struktur, da weniger Majoritétsladungstriger fiir die Re-
kombination mit den Minoritidten zur Verfiigung stehen. In der Simulation fiir Abb.
4.17 sind zusétzlich die unterschiedlichen Beweglichkeiten von Elektronen und L&-
chern beriicksichtigt. Daraus resultiert fiir die p/n-Struktur als zusétzlicher Effekt
ein hoheres V., das nicht durch die unterschiedlichen Banddiskontinuitidten verur-
sacht ist, sondern durch die unterschiedlichen Beweglichkeiten der Minoritéiten im
Absorber.

Im Folgenden soll der Einfluss der Defekte im c¢-Si auf V. fiir beide Zelltypen
diskutiert werden. Abb. 4.18 zeigt V,. in Abhéngigkeit von der Konzentration der
Volumendefekte D, und damit von der Diffusionslinge des Absorbers. V,. ist fiir
die p/n-Struktur unabhéngig von D, immer héher als fiir die inverse Struktur. Die
Grofke des Unterschieds héngt von den Werten von D, und von N4 ab. Die Erho-

hung von V,, fiir die p/n-Stuktur lisst sich in einem einfachen Diodenmodell durch
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Abbildung 4.18: V. einer a-Si:H/c-Si-Solarzelle in Abhdingigkeit der De-
fektkonzentration im c-Si. An den Kurven sind die jeweiligen Diffusionslin-
gen der Minoritditsladungstrager angegeben.

den niedrigeren Sperrsittigungsstrom jo fiir die p/n-Struktur erkliren:

jo o< N p/T (4.16)

wobei p die Beweglichkeit der Minoritdten und 7 deren Lebenszeit ist. Bei gleichen
7 ist daher jj fiir die p/n-Struktur kleiner, was mit dem Ausdruck fiir V.

kT
‘/oc = 1n<Jsc/j0) (417)
q

zu einer Erhohung von V. fithrt. J,. dagegen wird durch die geringere Diffusions-
lange der Locher im ¢-Si bei der p/n-Struktur erniedrigt, was aber fiir den Fall, dass
Ly grofer als die Absorberdicke ist, nicht die entscheidende Rolle spielt.

Nachdem die Unterschiede der beiden Strukturen im Leitungstyp des Absorber und
durch die unterschiedlichen Banddiskontinuitdten untersucht wurden, wird im Fol-
genden der Einfluss der a-Si:H Emitter betrachtet. In der Modellierung unterschei-
det sich a-Si:H(p) und a-Si:H(n) nur durch die unterschiedlichen Mobilititen fiir die
jeweiligen Minoritdten und die daraus resultierenden Diffusionsldngen im a-Si:H.
Die Lebensdauer der Minoritdten, die sich aus der Rekombinationsrate R und der

Uberschussladung dn gemiik 7 ~ dn/R zu 7 ~ 1.5ps abschiitzen lisst, fiihrt zu einer
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Abbildung 4.19: Interne Quantenausbeute fir eine n/p- und eine p/n-
Struktur. Durch die gréfere Diffusionslinge der FElektronen im a-Si:H(p) im
Vergleich zur Diffusionslinge der Liocher im a-Si:H(n) ist die interne Quan-
tenausbeute 1m kurzwelligen Bereich erhdéht.

Diffusionslénge von ca. 4 nm fiir a-Si:H(n) bzw. ca. 8 nm fiir a-Si:H(p). Diese Werte
sind kleiner als die Emitterdicke (20 nm) und sind daher wichtig fiir den Transport
zum ladungstrennenden Feld am a-Si:H/c-Si-Heterokontakt. Dies spiegelt sich in der
internen Quantenausbeute (Abb. 4.19) wider. Durch die grofere Diffusionsldnge der
Elektronen im a-Si:H(p) wird die Blauempfindlichkeit der p/n-Struktur erhéht. Fiir
A > 600 nm ist die Absorption im a-Si:H zu vernachléssigen, und es spielt nur noch
die Diffusionslédnge des kristallinen Siliziums eine Rolle fiir die Quantenausbeute.
Solange die Diffusionslénge grofer als die Absorberdicke ist, fithren ¢-Si(n) und c-
Si(p) zur gleichen Quantenausbeute fiir diesen Wellenldngenbereich.

Als Ergebnis der Simulationen zum Vergleich von n/p- und p/n-Struktur zeigen sich

intrinsische Vorteile der p/n-Struktur:

o Wesentlich ist, dass die Rekombination an der Grenzfliche durch die Unsym-
metrie in der Grofe der Banddiskontinuitéten fiir die p/n-Struktur stirker

unterdriickt ist.

e Die p/n-Struktur zeigt eine hohere Leerlaufspannung aufgrund der geringeren

Sperrsittigungsstrome fiir diese Struktur.
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e Fiir grofe Diffusionsldngen der Minoritdten im c-Si Absorber ist die Quanten-
ausbeute fiir A > 600 nm unabhéngig von dem Dotierungstyp des Absorbers.
a-Si:H(p) als Emitter zeigt wegen der hoheren Beweglichkeit der Minoritéten
eine hohere Blauempfindlichkeit und dadurch insgesamt einen groferen Kurz-

schlussstrom.

4.3 1Ist a-Si:H der beste Emitter?

Amorphes Silizium hat eine Reihe von nachteiligen Eigenschaften:

e Hohe Defektdichte: Dadurch ldsst sich (E. — E) nicht beliebig nahe an das
Leitungsbandniveau bringen (E. — Ey) > 0.25 eV.

e Absorption: Durch die amorphe Struktur ist der Absorptionskoeffizient im
kurzwelligen Bereich sehr hoch, was zu einer grofen Absorption im Emitter

fiihrt.

Andere Niedertemperaturemitter, wie pc-Si:H- und epitaktische c-Si (epi-Si)-Schichten
bieten sich als Alternativen zum amorphen Silizium an [59, 60]. Sie haben eine
geringere Defektdichte und eine deutlich hohere Leitfdhigkeit. Fiir diese drei n/p-
Strukturen wurden der Einfluss von Defekten an der Emitter/c-Si-Grenzfliche, die
Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit am Frontkontakt, sowie der Einfluss ei-
ner Barriere am Frontkontakt untersucht.

Die wesentlichen Unterschiede der Emitter sind:

e Bandliicke: E,(eV): 1.12 (epi-Si), 1.72 (a-Si:H), 1.3 (uc-Si:H).

e Diffusionslinge(nm): = 4000 (epi-Si), ~ 5 (a-Si:H), ~ 20 (puc-Si:H).

o E.— Ef (eV): 0.03 (epi-Si), 0.25 (a-Si:H), 0.03 (pc-Si:H).



64 4 SIMULATION VON A-S1:H/C-S1 HETEROSTRUKTUREN

Die verschiedenen Werte von E,; und x bewirken unterschiedliche AFE.. Dariiber
hinaus haben die Materialien unterschiedliche Absorptionskoeffizienten. Die Dif-
fusionsliange hat einen Einfluss auf den Beitrag des Emitters zum Gesamtstrom.
E. — Ey bestimmt zusammen mit AFE, die Diffusionsspannung und damit die Lage
des Ferminiveaus am Heteroiibergang. Experimentell wurde der positive Einfluss
einer intrinsischen a-Si:H(i)-Pufferschicht fiir pc-Si:H demonstriert [61, 62]. Deshalb
wird fiir die Modellierung der pc-Si:H Zelle eine 5 nm dicke a-Si:H(i) Pufferschicht
zwischen Absorber und Emitter eingefiigt. Der amorphe Emitter wird zur Vergleich-
barkeit ebenfalls durch die Kombination einer dotierten a-Si:H(n) (5 nm) und einer
undotierten a-Si:H(i) (5 nm) Schicht simuliert. Der epi-Emitter wichst direkt auf
dem Wafer auf und wird wegen der Vergleichbarkeit ebenfalls durch eine 10 nm dicke
Schicht simuliert. Die Simulationsparameter fiir a-Si:H entsprechen denen von Tab.
4.2. Die Elektronenaffinitit von pc-Si:H wurde mit gy = 3.9¢V [63] angenommen
und die Defektdichte in der Bandliicke wurde durch eine homogene Verteilung von
10%em™3eV ! sowie Valenz- und Leitungsbandtailstates simuliert [28]. Diese De-
fektverteilung fithrt mit einer Dotierkonzentration von 10*¢m ™ zu E.— E; von 0.03
eV. Der epi-Emitter wurde wie kristallines Silizium mit einer Defektkonzentration
von 10¥em =3 behandelt. Die sich aus diesen Annahmen ergebenden Bandprofile sind
fiir einen ohmschen Kontakt und einen Frontkontakt mit einer Diffusionsspannung
¢/q von 0.4 V iiber dem TCO/a-Si:H Ubergang (Schottky-Kontakt) in Abb.4.20
dargestellt und werden fiir die Diskussion der Ergebnisse bendtigt. Defekte an der

Grenzfliche wurden in dieser Modellierung nicht beriicksichtigt.

In Abb. 4.21 sind die Hell-Kennlinien der drei Zelltypen dargestellt. Der Wir-
kungsgrad liegt bei 16% und kann durch Verringerung der Reflexion und Riick-
seitenanhebung auf einen Wirkungsgrad von 21% gebracht werden. Die folgenden

Eigenschaften sind den I-U Kennlinien fiir die verschiedenen Emitter zu entnehmen:

e J,. nimmt von epi- iiber uc-Si:H zur a-Si:H-Zelle ab.

e 7 ist fiir die puc-Si:H Struktur am héchsten.
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Abbildung 4.20: Binderdiagramm im thermodynamischen Gleichgewicht
fir die zu vergleichenden Emitter/c-Si(p) Heterostrukturen. Die gepunkteten
Linien entsprechen dem Bdnderdiagramm fiir einen Frontkontakt mit Schott-
ky Eigenschaften (0.4 V Diffusionsspannung ¢¢/q tiber dem TCO/Emitter
Frontkontakt), wihrend die durchgezogenen Linien dem Bdnderdiagramm fiir
etnen ohmschen Kontakt entsprechen.
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Abbildung 4.21: I-U Kennlinie von Heterosolarzellen mit folgenden Emit-
tern: epi, a-Si:H, pc-Si:H bei (a) ohmschen Frontkontakt und (b) bei Schottky-
Frontkontakt mit einer Diffusionsspannung ¢¢/q von 0.4 V zwischen Front-
kontakt und Emitter.

e Eine Barriere am Frontkontakt beeinflusst die pc-Si:H Zelle kaum, wohingegen

sowohl bei der epi- als auch bei der a-Si:H Zelle V,. und FF abnehmen.

e V. ist fiir die epi-Struktur kleiner als fiir die beiden anderen Strukturen.

Diese Unterschiede bleiben auch qualitativ bei Einfithrung von Grenzflichenzustéin-
den bestehen. Die Abnahmen von J,. lasst sich durch das unterschiedliche Absorp-
tionsverhalten, sowie die unterschiedlichen Diffusionslingen erkldren. Wegen der
grofsen Diffusionsldngen der Minoritdten im epi-Si tragen viele der im Emitter er-
zeugten Ladungstrager zum Strom bei. Die geringere Diffusionslinge im pc-Si:H und
a-Si:H fiihren zu kleineren Beitrigen der Emitter. Der Beitrag der a-Si:H(i) Schicht
zum Kurzschlussstrom in der pc-Si:H-Struktur ist wegen des gréfseren Feldes in die-
ser Schicht, bedingt durch die gréfere Diffusionsspannung, héher als in der Zelle mit
a-Si:H-Emitter. Grenzflichenzustinde an der Emitter/c-Si Grenzfliche verringern
vor allem V., da eine erh6hte Rekombination eine geringere Aufspaltung der Quasi-
ferminiveaus zur Folge hat. In Abb. 4.22 ist der Einfluss von Grenzflichenzustinden
auf V,, dargestellt. In allen Fillen nimmt V,. fiir N;; > 102 cm~2 stark ab. Die

Abhingigkeit der Leerlaufspannung von S/ am Frontkontakt zwischen TCO und
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Abbildung 4.22: V,. in Abhdingigkeit von der Defektkonzentration Ny an
der Heterokontaktgrenzfliche fir die Emitter: epi, a- Si:H, pc-Si:H.
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Abbildung 4.23: V,. in Abhingigkeit von ST am Frontkontakt fiir die Emit-
ter: epi,a-Si:H,pc-Si:H.
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Abbildung 4.24: Wirkungsgrad in Abhdngigkeit der Bandverbiegung am
Frontkontakt ¢y, fir die Emitter: epi-,a-Si:H,jic-Si:H.

Emitter ist in Abb. 4.23 dargestellt. Hier ist der Einfluss auf die a-Si:H und pc-Si:H
Zelle vernachlissigbar. Bei diesen beiden Zelltypen ist die Volumenrekombination
im Emitter so grof, dass ein hoher Wert von S/ die Verluste nicht signifikant erhéht
(sieche Kapitel 4.1.2). Beim epi-Emitter mit der geringen Volumenrekombination
ist fiir S>10* die Rekombination am Frontkontakt nicht zu vernachliissigen. Fiir
S<10* erreicht V,. etwas hohere Werte als fiir die beiden anderen Zelltypen. Kurz-
schlussstrom und Fiillfaktor werden kaum von S beeinflusst.

In Abb. 4.24 ist der Einfluss der Diffusionsspannung ¢ zwischen TCO und a-Si:H
auf den Wirkungsgrad dargestellt. Der pc-Si:H Emitter zeigt sich am unempfind-
lichsten gegeniiber Variationen der Austrittsarbeit des Frontkontaktes. Die Zelle mit
dem a-Si:H Emitter wird ab einer Diffusionsspannung von 0.2 eV beeinflusst. Hier
ist hauptsichlich der Fiillfaktor, aber auch eine Abnahme von V. fiir den verrin-
gerten Wirkungsgrad verantwortlich (siehe Abb. 4.21). Im Falle der epi-Si-Struktur
nimmt hauptséichlich V,. ab. Aus den Banderdiagrammen 4.20 ist zu entnehmen,

dass die Diffusionsspannung iiber Emitter und Frontkontakt fiir den epi-Si- und
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pe-Si:H-Emitter durch freien Ladungstriger im Emitter aufgebracht werden kann.
Dies gilt auch fiir den a-Si:H Emitter bis zu einer Diffusionsspannung von 0.2 V iiber
dem TCO/a-Si:H-Frontkontakt. Im Gegensatz zum pc-Si:H- und epi-Emitter tragen
beim a-Si:H-Emitter die Defektzustinde einen Grofteil der Ladung. Dadurch wird
das Ferminiveau bei einer Umladung auch stérker verschoben als bei den beiden
anderen Emittertypen. Bei groferen ¢y werden beim a-Si:H-Emittertyp auch noch
Ladungstréager aus dem Absorber benétigt, um Ladungsneutralitit des Bauelements
zu erreichen. Dies fiihrt zu einer Verdnderung des Bandprofils auch im ¢-Si Absorber

und wie in Kap. 4.1.3 zu einer S-féormigen Kennlinie.

4.4 Schlussfolgerungen

Durch die Simulationsrechnungen zur a-Si:H(n)/c-Si(p) Struktur konnten Designkri-

terien fiir eine optimierte Solarzellenstruktur angegeben werden:

e Die Defektkonzentration an der a-Si:H/c-Si Grenzflache hat einen wesentlichen

Einfluss auf die Strom-Spannungscharakteristik. Nur fiir N;; < 102 cm ™2 wird

der Einfluss auf V,. und FF vernachlassighar.

e Die Emitterdicke ist so diinn wie mdoglich zu wiahlen um die Absorption im
rekombinationsaktiven amorphen Emitter zu minimieren. Eine untere Grenze
bildet die Dicke, ab der der Emitter durch den Frontkontakt an Ladungstrigern

verarmt (ca. bnm).

e [J.—FE;im a-Si:H muss ausreichen um eine Verarmung des Emitters zu vermei-

den. Eine Verarmung fiihrt zu einer Verringerung von V. und des Fiillfaktors.

e Die Diffusionsspannung ¢¢/q zwischen TCO und a-Si:H muss kleiner 0.2 V

sein.

e Die I-U-Charakteristik kann durch eine Diodengleichung beschrieben werden,

falls der Einfluss von Grenzflichendefekten zu vernachlissigen ist. Der Sperr-
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sdttigungsstrom ist dabei durch die Eigenschaften des Absorbers und des Riick-

kontaktes bestimmt.

e Das Auftreten einer S-formigen [-U-Charakteristik konnte auf mehrere Ursa-
chen zuriickgefiihrt werden: Defekte an der a-Si:H/c-Si-Grenzfliche, auf ¢;
des TCO/a-Si:H Frontkontaktes oder durch grofe E. — E; Werte im a-Si:H.

Bei dem Vergleich der a-Si:H(n)/c-Si(p) Struktur mit der inversen Struktur zeigten
sich Vorteile der a-Si:H(p)/c-Si(n) Solarzelle:

e Eine grofse Banddiskontinuitét fiir die Minoritdten im c-Si sorgt fiir eine Ab-

nahme der Rekombination an der Heterogrenzfléche.
® /i, < pyn, im a-Si:H fithrt zu einer groferen Blauempfindlichkeit der Zelle.

® /i, < [, im c-Si fiihrt zu einer héheren Leerlaufspannung.

Ein Vergleich verschiedener Emitterstrukturen ergab Vorteile fiir einen pc-Si:H Emit-

ter:

e sc-Si:H Emitter sind unempfindlich gegeniiber der Austrittsarbeit des Front-
kontaktes.

e sc-Si:H Emitter sind unempfindlich gegeniiber der Oberflichenrekombinati-

onsgeschwindigkeit des Frontkontaktes.



Kapitel 5

Methoden

5.1 Messverfahren

Der zweite Teil dieser Arbeit befasst sich mit der experimentellen Realisierung der
a-Si:H(n)/c-Si(p)-Heterosolarzelle. Die zur Charakterisierung dieser Struktur und
der Einzelschichten verwendeten Messmethoden werden im folgenden Kapitel vor-
gestellt.

Zur Auswertung der Messergebnisse der Oberflichenphotospannungs-Methode, der
Methode zur Messung der internen Quantenausbeute sowie der photomodulierten
Kontaktstrom-Methode wird die Losung der Diffusionsgleichung fiir den Minorité-
tenstrom herangezogen. Die Diffusionsgleichung lautet fiir Elektronen als Minorité-
ten im Kleinsignalfall:

O?n(x)  na(x)

2 +iwn(z) = Taexp(—az) (5.1)

Dabei wird die Ladungstragerkonzentration sinusférmig mit der Frequenz w mo-
duliert. Die Lichtanregung erfolgt mit der Intensitit I bei x=0. D, ist die Dif-
fusionskonstante der Elektronen, 7 deren Volumenlebensdauer, 7 die Uberschuss-
ladungstragerkonzentration und « der Absorptionskoeffizient. Die Voraussetzungen

fiir die Giiltigkeit der obigen Gleichung sind:

71



72 5 METHODEN

e Die Raumladungszone (Dicke w,) darf keine Rolle fiir den Ladungstransport
(Diffusion) spielen. Mit Lp als Diffusionslinge der Minoritdten muss gelten:

LD/’LUT > 1.

e Die Ladungstrigerabsorption in der Raumladungszone muss vernachléssighar

sein (ow, < 1).

e Die Messung muss fiir niedrige Injektionsbedingungen durchgefiihrt werden.

Mit po als Majoritdtenkonzentration muss gelten: n/py < 1.

Mit den Randbedingungen fiir die Vorder- und Riickseite der Probe

D, 20\~ fa)ly (5.2)
i) ey = 0. (5.3)

Dabei ist S/ die Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit fiir die Elektronen bei

x=0. Damit erhélt man dann als Losung von Gl. 5.1 fiir die Ladungstrigerkonzen-

tration:
- - W
n(zr) = — 0425:7 - Z,WTI. [exp(—ax) — exp(—aWV) cosh(x i )+ (5.4)
SiLo 4 Lo — exp(—aW)(sinh(¥) + SEL2 cosh(L)) e
- sinh(—
cosh(%) + S}g% sinh(%) Lp

~ D,
mit  Lp =y 1+sz¢

Dieser komplexe Ausdruck wird fiir die Interpolation der folgenden Messmethoden
verwendet und kann unter den in den Messverfahren angegebenen Bedingungen im

Einzelnen stark vereinfacht werden.

5.1.1 Oberflichenphotospannung (SPV)

Die Oberflaichenphotospannung (SPV) wird in dieser Arbeit benutzt, um die Diffusions-
lange (Lp, statische SPV), sowie die Oberflichenzustandsdichte eines Halbleiters
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Abbildung 5.1: Prinzipskizze zur Oberflachenphotospannungs-Methode. Das
Banderdiagramm ist fir den Halbleiter fir den unbeleuchteten ( durchgezo-
gene Linie) und den beleuchteten (gestrichelte Linie) dargestellt. Je nach
Messmodus wird die Probe mit einem Lichtpuls oder mit sinusformig modu-
liertem Licht beleuchtet (siehe Text).

(Djs, dynamische SPV) zu bestimmen. Das zugrunde liegende Modell ist fiir beide
Methoden identisch und durch Abb. 5.1 dargestellt. In der Regel weist eine Halblei-
teroberfliche eine Bandverbiegung auf. Durch Beleuchtung des Halbleiters werden
Uberschussladungstriiger generiert, was zu einer Verringerung der Bandverbiegung
fiihrt. Der Unterschied der Bandverbiegung zwischen beleuchteter und unbeleuch-
teter Halbleiteroberfliiche ist die Photospannung Upy, [64], die von der Uberschuss-
ladungstriagerkonzentration an der Oberfliche des Halbleiters (1(0)) abhéngt und
kapazitiv iiber eine MIS-Struktur gemessen wird. Das Metall M wird dabei durch
ein transparentes leitendes Oxid (TCO) und der Isolator I durch optisch klaren
Glimmer realisiert. Die Riickseite des Halbleiters wird durch einen Metallteller so-
wie zwei Stahlnadeln kontaktiert. Durch die Verwendung dieser MIS-Struktur lésst
sich die Probe ohne aufwindige Praparation von Messkontakten analysieren. Die
Bestimmung der Oberflichenphotospannung wird in zwei verschiedenen Messmodi

benutzt, die in den folgenden Unterkapiteln beschrieben werden.
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Statische Oberflichenphotospannung

Die statische SPV-Methode dient zur Bestimmung der Diffusionslénge Lp [65] in
dem Si-Wafer. Der Halbleiter wird von einer Seite mit einer Halogen-Lampe {iber
einen Monochromator mit monochromatischem Licht beleuchtet (700-1100 nm). Da-
bei wird die Photospannung und damit n(0) bei Anderung der Anregungswellenléinge
des Lichtes konstant gehalten, indem die Lichtintensitdt nachgeregelt wird. Unter
noch zu benennenden Voraussetzungen ergibt sich dann ein linearer Zusammenhang
zwischen der Lichtintensitidt und dem reziproken Absorptionskoeffizienten (1/a) des

Materials:

I = const-(1+1/(Lpa)) (5.5)

Aus dem Kehrwert der Steigung der Geraden ergibt sich daraus bei bekanntem «
die Diffusionslédnge.

Die Voraussetzungen fiir die Giiltigkeit der Methode findet man aus der allgemeinen
Losung der Diffusionsgleichung 5.1. Sie hat fiir den stationédren Fall (w = 0) bei x=0

die Form

A(0) = %f 1—exp(—aW)cosh(—%)—l—sinh(—%)~ (5.6)

s—’%ﬁD + Lpa — exp(—aW)(sinh(%) + 57’;% cosh(%))

cosh(%) + Sfb% sinh(%)

Mit den Annahmen, dass

e alles Licht absorbiert wird, al¥ >> 1 und

e dass Lp kleiner als die Dicke des Absorbers ist, W/Lp >> 1

ergibt sich daraus der fiir die Auswertemethode wichtige Zusammenhang:

1—R)L I
A0) = R)Lp
Si+D/Lp Lp+1/a

Aus Gl. 5.7 ist ersichtlich, dass zusitzlich S/ unabhingig von der Anregungsinten-

(5.7)

sitdt und das Reflexionsvermogen R unabhingig von der Wellenldnge sein miissen.
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Dynamische Oberflichenphotospannung

Die dynamische SPV-Messung wird benutzt, um die Bandverbiegung und die Vertei-
lung der Oberflichenzustéinde D;; in der Bandliicke des kristallinen Wafers vor der
Deposition des amorphen Emitters zu ermitteln. Die Berechnung der Zustandsdich-
teverteilung aus dem gemessenen SPV-Signal geht auf [66, 67| zuriick und entspricht
der Auswertung von Grenzflichenzustandsdichten mit der Kapazitdts-Spannungs
(C-V) Methode an MIS Kontakten. Im Unterschied zur C-V Methode braucht bei
der SPV-Methode der MIS-Kontakt nicht prapariert zu werden, sondern ist in dem
Messaufbau integriert (vgl. Abb. 5.1.1), so dass an beliebig vorbehandelten Wa-
fern die Grenzflichenzustandsdichte bestimmt werden kann. Die optische Anregung
erfolgt iiber einen 150 ns langen Laserpuls der Wellenldnge 904 nm mit einer Leist-

2. Bei der Methode wird durch Anlegen einer Vorspannung die

ung von 100W/cm
Bandverbiegung an der Vorderseite gezielt verdndert. Dadurch ldsst sich der Zu-
sammenhang zwischen Bandverbiegung und angelegter Spannung bestimmen, aus
dem sich dann die Grenzflichenzustandsdichte D;;(E) ergibt.

Im unbeleuchteten Fall wird die Bandverbiegung an der Oberfliche durch die Ladung
in den Grenzflichenzustinden sowie der Dotierung des Wafers bestimmt. Uber die
Poissongleichung besteht ein eineindeutiger Zusammenhang zwischen der Raumla-
dung Q. und der Bandverbiegung an der Oberfliche ¢y, der durch die sogenannte
Dotierfunktion F beschrieben wird (Gl. 5.11 und [64]). Wegen der Ladungsneu-
tralitdt des Gesamtsystems muss die Ladung auf der Elektrode und die Ladung in
den Grenzflichenzustéinden durch die Raumladung im Halbleiter kompensiert wer-
den. Durch den eingestrahlten Laserpuls werden die Ladungsverhéltnisse in der
Raumladungszone und damit die Bandverbiegung verdndert, was zu der messbaren
Photospannung Upy, fiihrt. Diese ergibt sich aus der Differenz der Bandverbiegung
mit und ohne Beleuchtung, ¢s — ¢4 und der Demberspannung Up, die sich durch

die unterschiedlichen Beweglichkeiten von Elektronen und Léchern ergibt:

leh = Ps— Psot+ UD (58)



76 5 METHODEN

Up =

Tbh—1 A 1
kKT b 1 (1 n b+ ) (5.9)

g b+1 ! n—i)\HL+b/)\HL
Dabei ist An die Uberschussladungstrigerkonzentration in der Raumladungszone,
b = pn/p, und Ay das Verhéltnis von Majoritdtenkonzentration zur intrinsischen
Ladungstriagerkonzentration n;. Unter der Annahme, dass sich in der kurzen Be-
leuchtungszeit (150 ns) keine Grenzflichenzustéinde umladen, muss auch nach der
Beleuchtung die Raumladung Q. gleich der Raumladung vor der Beleuchtung sein.
Umladungen an der Frontelektrode kénnen wihrend dieser Zeit infolge der hohen
Eingangsimpedanz des nachfolgenden Verstiirkers (R > 10'°Q) und der Isolatorka-
pazitit von etwa 100 pF vernachléssigt werden. Aus der Annahme der Gleichheit
der Ladungen in den Grenzflichenzustéinden vor und nach der Belichtung ergibt sich

die Gleichheit der Dotierfunktionen F':

F(§050, >\HL7 ATL = O) = F(QDS, >\HL7 A?’L 7é 0) (510)

F(QO, )\HL; An)2 = /\HL(e_qu/kT — 1) + )\I—{lL(eqcp/kT - 1) + (511)
An

Amz + N + A — (e 9/FT 22/ _ 9)

Peq
Bei Kenntnis von An, die man aus einer Kalibriermessung bestimmt, lasst sich aus
dem gemessenen Photospannungssignal nach Subtraktion der Demberspannung die
tatsdchlich anfallende Photospannung ¢, — ¢4 berechnen. Unter Verwendung von
GIl. 5.10 lasst sich dann die Ausgangsbandverbiegung ¢4 durch Ldsen einer quadra-
tischen Gleichung bestimmen. Wird die Bandverbiegung in Abhéngigkeit von der
Vorspannung gemessen, so erhilt man die ,band-bending-bias-relation, aus der man
wie bei C-V Messungen die Grenzflichenzustandsdichte bestimmt [66]: Durch An-
dern der angelegten Spannung dV, dndert sich der Spannungsabfall iiber dem Halb-
leiter dp,n sowie dem Isolator dVp, und ebenso die Ladungen in dem Frontkontakt

g, in der Raumladungszone des Halbleiters (),. und in den Grenzflachenzustinden

Qit

—dV, + dVo, + dpy = 0 (5.12)

dQg +dQi +dQsc = 0 (5.13)
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Mit der Definition der Isolatorkapazitit Cop, = dQ,/dVp, und der Definiton der
Grenzflichenzustandsdichte Dy = —1/¢* - dQy/dps erhilt man mit der ,band-
bending-bias-relation” die Grenzflichenzustandsdichte in Abhéngigkeit ihrer Ener-

getischen Lage zu

Dy(E) = <o (dVg - 1) 1 dQu

2 \deso q* dso’ (5:14)
Den zweiten Term in Gl. 5.14 bestimmt man mit Hilfe der Dotierungsfunktion F
analytisch, die Oxidkapazitit wird gemessen. Damit ldsst sich mit der dynamischen
SPV-Methode durch Messung der Oberflichenbandverbiegung in Abhéngigkeit der

angelegten Spannung die energetische Verteilung der Grenzflichenzustéinde bestim-

men.

5.1.2 Photomodulierte Kontaktstrommessung, PMCC

Die Methode wurde zur Bestimmung der Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit
SS eingesetzt. Sie wurde in [68] entwickelt, um ohne spezielle Kontaktpriiparation
die Grenzfliiche von MIS-Kontakten zu charakterisieren. Neben S7 ldsst sich mit
ihr die Diffusionskonstante D der Minoritdten und deren Volumenlebensdauer 7 be-
stimmen. Der Messaufbau ist in Abb. 5.2 dargestellt. Der Riickkontakt der Probe
ist iiber zwei Quecksilberkontakte, die in der Regel eine Schottky Charakteristik auf-
weisen, mit einer Spannungsquelle verbunden. Die Lichtanregung der Probe erfolgt
gegeniiber dem Messkontakt, der in Sperrrichtung gepolt ist, mit einer Laserdiode
(685 nm, 800 nm), die in ihrer Intensitit sinusformig moduliert wird. Die Modula-
tionsfrequenz w variiert zwischen 100 Hz und 500 kHz.

Der durch das Laserlicht erzeugte Minoritdtenstrom iiber den Riickkontakt wird pha-
senempfindlich gemessen. Aus der Frequenzabhingigkeit des gemessenen Stromes
bestimmt man die Diffusionskonstante D, die Lebensdauer 7 und die Oberflichen-
rekombinationsgeschwindigkeit S der Minoritdten. Man erhilt den funktionalen

Zusammenhang des Minoritdtenstroms von der Frequenz durch Lésen der Kontinui-
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Abbildung 5.2: Messaufbau der PMCC-Methode zur Bestimmung der Dif-
fusionskonstanten D, der Volumenlebensdauer T und der Oberflichenrekom-
binationsgeschwindigkeit S{ der Minorititen.

tatsgleichung fiir die Minoritdten (Gl. 5.1). Dieser ergibt sich aus Gl. 5.5 zu

8” CI{ED ~ ~
(W) = Dyr—lpew = —2—1 - | —aLpexp(—aW 5.15
Jn(W) B == ) p exp(—alV) (5.15)

+

alp + Si LD exp(—aW)(smh( )+ Lp -2 cosh( 7 D))
W SiL w
cosh(g) + =52 smh(i—)
wobei fiir w = 0 die frequenzabhingige Diffusionslinge Lp durch die Diffusionslin-
ge Lp gegeben ist. Der gemessene Strom wird auf den Strom bei 0 Hz normiert,
wodurch eine Absolutmessung des einfallenden Photonenflusses entfillt. Unter der
Bedingung, dass der inverse Absorptionskoeffizient wesentlich kleiner als die Wafer-

dicke ist (W > 1), ergibt sich fiir die Frequenzabhéngigkeit des normierten Stroms

Ja':

N Jn(w) cosh(W/Lp) + S{Lp/Dsinh(W/Lp)
Jn = T — = - X : - (5.16)
Jn(w =0) cosh(W/Lp) + S} Lp/D sinh(W/Lp)

Durch eine Anpassung der gemessenen Frequenzabhingigkeit von Phase und Am-

plitude des Stromes mit Gl. 5.16 lassen sich S/, Lp und D bestimmen.



5.1 Messverfahren 79

5.1.3 I-U-Messung

Strom Spannungs-Messungen wurden bei Raumtemperatur fiir beleuchtete Proben
unter einem Sonnensimulator, der das Sonnenspektrum fiir AM1.5 simuliert, ge-
messen. Messungen der Temperaturabhingigkeit wurden mit Hilfe eines Stickstoff-
Kryostaten im Bereich zwischen 100 und 400 K durchgefiihrt. Die Beleuchtung

erfolgte hierbei durch eine Halogenlampe.

5.1.4 Quantenausbeute

Die Messung der Quantenausbeute einer Solarzelle ist eine wichtige Methode zur
Analyse von Stomverlustmechanismen innerhalb der Zelle. Dabei werden Solarzel-
len mit monochromatischem Licht beleuchtet und der dadurch entstehende Kurz-
schlussstrom gemessen. Erfolgt die Anregung im kurzwelligen Bereich (hier etwa bis
600 nm), so wird ein Grofsteil der Ladungstriger im Emitter der Solarzelle erzeugt
und man erhdlt Informationen iiber die Verlustmechanismen im Emitter und am
Frontkontakt. Eine ausfiihrliche Analyse bei kurzwelliger Anregung ist in Kapitel
4.1.2 aufgefiihrt. Fiir Lichtanregung im langwelligen Bereich werden hauptséichlich
im kristallinen Absorber Ladungstriger erzeugt, und man erhilt Information {iber
die Rekombination im kristallinen Silizium und am Riickkontakt.

Die Beleuchtung der Probe mit monochromatischem Licht im Kleinsignalfall erfolgt
im Wellenldngenbereich A = 250-1200 nm. Gemessen wird der durch den Photonen-
fluss I erzeugte Kurzschlussstrom J,.()\) der Zelle. Die externe Quantenausbeute

(Qext) ist durch

o Jsc()‘)
Qext()\) - C]i()\) (517)

definiert. Korrigiert man ().,; mit den externen Verlusten durch die Reflexion R, so

ergibt sich die interne Quantenausbeute Q;,; zu:

Qezt()\)
Qint(A) = T— ROV (5.18)
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Zur Auswertung wird wieder die Losung der Diffusionsgleichung (Gl. 5.1) heran-
gezogen. Da hier die Beleuchtung und die Sammlung der Ladungstriager iiber den
p/n-Ubergang erfolgt, hat fiir A > 800 nm die Rekombinationsgeschwindigkeit am
Riickkontakt Einfluss auf das Messsignal. Um die Lésung der Diffusionsgleichung
(Gl. 5.1) an die Messgegebenheiten anzupassen miissen folgende Symetrietrans-
formationen durchgefiihrt werden: (i) @ = —a, (ii) I = Texp(—aW) und (iii)
x = W —x. Man erhilt damit die Losung fiir die Absorption von Licht im Absorber
der Solarzelle, deren Riickseite durch die Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit

SP gegeben ist. Fiir starke Absorption (aW >> 1) ergibt sich der Diffusionsstrom

VAV
dn
Jsc = _Dn_ =
dx| 0
OéLD ~( LD )
Jo = ——22 jlar, - (5.19)
CY2L2D—1 Leff

SPLpsinh(W'/Lp) + D,, cosh(W’'/Lp)
DS Ly cosh(W'/Lp) + Dy, sinh(W'/Lp)

mit Leff (520)

Bei x=0 beginnt das Volumen des Absorbers und W’ ist die um die Raumladungszo-
ne verringerte Dicke des Absorbers. Ist die Diffusionslidnge kleiner als die Waferdicke

W, so erhilt man fiir Q;,,
Q:t = 1+1/(aLp) (5.21)

woraus sich dann leicht die Diffusionslinge des Wafers bestimmen lasst. Ist Lp >>
W, kann die Messung in der gleichen Weise ausgewertet werden, jedoch wird nicht

Lp sondern L.ss bestimmt [48]:

Qi = 1+4+1/(aLesy) (5.22)

5.1.5 Photolumineszenz

Die Methode der gepulsten Photolumineszenz-Messung (PL) dient in dieser Arbeit
der Bestimmung der Eigenschaften der Hetero-Grenzfliche und wird in [69] detail-

liert beschrieben. Die Probe wird durch Anregung mit einem Laserpuls von ca. 10
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ns Pulsldnge bei einer Wellenldnge von 500 nm bzw. 800 nm im kristallinem Silizium
angeregt. Gemessen wird das iiber die Zeit integrierte Photolumineszenzsignal der
Probe im Wellenldngenbereich von 800 bis 1700 nm.

Ipp(N) = /toz Ipp(t)dt (5.23)
Fiir Silizium hat das Spektrum sein Maximum bei etwa 1130 nm, was auf Band-
Band-Rekombination zuriickzufiihren ist.
Bei dieser Methode wird bei Hochinjektion gemessen. Die Uberschussladungstri-
gerkonzentration liegt nach dem Anregungspuls bei ca. 10'7 bis 10'® ¢cm™ und ist
damit deutlich iiber der Dotierungskonzentration der verwendeten Wafer von et-
wa 10'% cm™3. Die Ladungstriger rekombinieren strahlend und strahlungslos iiber
Augerrekombination, Volumendefekte und Grenzflichendefekte. Die strahlende Re-
kombination (Photolumineszenz) héngt insbesondere bei einem indirekten Halbleiter
wie Silizium stark von den Raten der nichtstrahlenden Uberginge ab. Die Intensitét
des PL-Signals ist bei gleichem Wafermaterial ein direktes Maf fiir die strahlungslo-
se Rekombination iiber Zustinde an der Waferoberflache: Eine hohe Zustandsdichte

an der Waferoberfliche fiihrt zu einer niedrigen PL-Intensitit.

5.1.6 Lebensdauer

Die effektive Lebensdauer der Minoritatsladungstriger 7.;; wird gemessen, um eine
Aussage iiber die Rekombinationsverluste der a-Si:H/c-Si Grenzfliche zu erhalten.
Mit Hilfe der Reflexion einer Mikrowellenstrahlung (10 GHz) wird der zeitliche Ver-
lauf der durch einen Laser-Puls (Leistung: 50-500 mW, Impulsdauer: 0.5-20 us, A:
940 nm) generierten Uberschussladungstrigerkonzentration detektiert. Der expo-
nentielle Abfall der Ladungstrigerkonzentration wird durch die effektive Lebenszeit
7. charakterisiert. Sie hingt von der Oberflichen- (7,) und Volumenlebensdauer

(7p) geméfk

1 1 1
= —+— (5.24)
Teff Ts Th
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ab. Bei gleicher Volumenlebensdauer ist 7.¢; ein qualitatives Mafs fiir die Passivie-

rung der Si-Oberfliche.
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5.2 Praparation der a-Si:H(n)/c-Si(p) Heterokon-
takt Solarzelle

Aus dem Kapitel 4 stellt sich die Aufgabe fiir die Herstellung einer effizienten
a-Si:H(n)/c-Si(p)-Heterosolarzelle mit einer diinnen amorphen Siliziumschicht auf
kristallinem Material. Das folgende Kapitel beschreibt die einzelnen technologi-
schen Abldufe zur Herstellung der a-Si:H/c-Si-Heterosolarzelle.

Die Solarzellen wurden am Hahn-Meitner-Institut (HMI), sowie in Zusammenarbeit
mit der Fernuniversitit Hagen (FUH) prédpariert. Im HMI wurden die amorphen
Schichten in einer Einkammer-PECVD-Anlage abgeschieden. Die FUH verfiigt iiber
eine Dreikammer-PECVD-Anlage zur Abscheidung unterschiedlich dotierter amor-
pher Siliziumschichten. Die Prozessschritte zur Praparation der Solarzellen sind in
einem Verbundprojekt zusammengefiihrt worden und daher in den beiden Institu-
ten weitgehend identisch. Im folgenden werden die Schritte fiir die Prozessierung
einer Solarzelle am HMI beschrieben. Dort, wo die Prozesse wesentlich voneinander

abweichen, wird mit (HMI) bzw. (FUH) darauf hingewiesen.

5.2.1 Kristalliner Silizium Wafer

Als Ausgangsmaterial zur Praparation der a-Si:H/c-Si-Solarzellen wurde Czochralski-
Silizium (Cz-Si) oder zonengezogenes Silizum (Fz-Si) verwendet, welches sich im we-
sentlichen durch eine gréfere Volumenlebensdauer im Vergleich zu Cz-Si unterschei-
det. Die Diffusionsléinge der Wafer wurde mit Hilfe der statischen SPV-Methode
bestimmt (siehe Kapitel 5.1.1). Sie liegt bei den verwendeten Cz-Si-Wafern zwi-
schen 50-100 um und bei den Fz-Si Wafern bei 200-600 pm. Die Orientierung der
Wafer ist (111) oder (100). Sie sind mit Bor dotiert und haben einen spezifischen
Widerstand von 0.5-2 Q2cm. Die Dicke der Wafer liegt zwischen 300-400 pym. Um
die Rekombination der Ladungstrager an der Riickseite zu verringern, wurde ein

Teil der Proben mit einem Back Surface Field (BSF) prépariert. Dabei wurden die
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Riickseiten der Wafer mit Bor dotierten Quellscheiben in Kontakt gebracht und fiir
20 min bei 1000 °C getempert. Die Riickseitenkonzentration der Dotierung liegt
dadurch bei ca. 10*° cm™3, ist vom gleichen Ladungstyp wie der Wafer und hat eine
Tiefe von ca. 1 pym.

Die Wafer wurden dann mit den aus der Wafertechnologie bekannten Methoden [70]
gereinigt: Als erstes erfolgt die Piranha-Reinigung, die zur Entfernung organischer

Stoffe auf der Waferoberflache fiihrt:

20 min Atzen bei 80°C in einer Losung aus HySO4 + Hy0o (1:1)

Spiilen mit deionisiertem Wasser(DI-H,0)

Oxid entfernen mit 2% HF (30s)

Spiilen mit DI- H,O

Trockenblasen mit Ny

Danach wurden mit der RCA I-Reinigung, die Metalle, wie z.B. C'u und Ni als

Komplexe entfernt.

e 15 min Atzen in einer Losung aus HoO + HyO5(31%) + N H;OH (100%);5:1:1
e Oxid entfernen mit 2% HF (30s)

e Spiilen in DI-H50

In einem dritten Reinigungsschritt (RCA II) werden vorwiegend Edelmetalle, wie

etwa Au aber auch Fe, von der Oberfliche beseitigt.

e Oxid entfernen mit N H,F'
e Spiilen in DI-H,O

e Trockenblasen mit No
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Die Waferbehandlung vor der Deposition des amorphen Siliziums hat groften Ein-
fluss auf die Grenzflicheneigenschaften. Daher wurde der Einfluss unterschiedlicher
Wafervorbehandlungen auf die Solarzellencharakteristik untersucht. Im folgenden
werden verschiedene Wafervorbehandlungen beschrieben. Zur Erzeugung extrem
glatter und defektarmer Waferoberflichen wurden die Proben nach der RCA II Rei-
nigung mehrmals durch einen Oxidations- und Atzzyklus gefiihrt [71]:

e Entfernen des Oxids mit HF
e 10 min Piranha-Reinigung
e Entfernen des Oxids mit NH,F bzw. HF.

e Wachsen eines Tunneloxids in H>O bei 80°C (30min)

Bricht man die Prozedur nach Entfernen des Oxids mittels N H4F bzw. HF ab, so er-
hilt man eine H-terminierte Oberfléiche, bei der die Zustandsdichte unter 10 em=2eV !
im Bereich der Bandmitte liegen kann. Diese Art der Wafervorbehandlung wird in
dieser Arbeit, zur Unterscheidung von einem einfachen HF-Dip, mit H-Terminierung
bezeichnet. Die H-terminierte (111)-Oberfliche ist etwa 30 min an Luft stabil. Die
H-Terminierung von (100) ist weit weniger stabil. Die Dichte der Grenzflichenzu-
stande beginnt an Luft bereits nach wenigen Minuten anzusteigen |72, 73]. Beendet
man die Prozedur nach dem Wachsen des Tunneloxids, so ist die Oberfliche mit
einem diinnen Oxid belegt, dessen Zustandsdichte ebenfalls unter 10*em=2eV 1
in der Bandmitte liegen kann. Fiir die Préaparation der meisten Zellen wurde ein
einfacher HF-Dip als Vorbehandlung unmittelbar vor der Deposition des a-Si:H(n)
benutzt und es wurde auf die aufwindigere H-Terminierung durch Wachsen und
Riickitzen des Oxides verzichtet. Bei den Proben, fiir die die Wafervorbehandlung
von dem HF-Dip abweicht, wird dies explizit angegeben. Es sei darauf hingewie-
sen, dass die Wafervorbehandlung unmittelbar vor der Deposition des amorphen
Siliziums durchgefiihrt werden muss, da sich sonst ein natiirliches Oxid auf der Wa-
feroberfliche bildet. Dieses hat eine h6here Zustandsdichte als die hier vorgestellten

Oxide und fiihrt zu einer niedrigen Leerlaufspannung.
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5.2.2 Abscheidung von amorphen Silizium

Nach der Wafervorbehandlung erfolgt die Abscheidung des amorphen Siliziums in
einer PECVD-Anlage. Die Prozess-Parameter fiir die Abscheidung des amorphen
Siliziums wurden durch einen Optimierungsprozess ermittelt. In Anhang A sind die
fiir die Heterostruktur-Solarzelle wichtigen Eigenschaften des a-Si:H(n) beschrieben.

Die Standardbedingungen zur Abscheidung n-dotierter a-Si Schichten sind (HMI):

Substrattemperatur Ts: 210°C

Basisdruck pg: < 107% mbar

Kammerdruck pg: ca. 0.5 mbar

RF-Leistung: 15W (45 mW /cm?)

RF-Frequenz: 13.56 MHz

e SiH-Fluss: 5 scem

PH3(0.5% in Hy)-Fluss: 10sccm

Das Verhéltniss von den PHj3- zu SiHy-Fliissen entspricht einer Konzentration von
10000 ppm Phosphin in Silan. Die Schichtdicken fiir den amorphen Emitter wurden

bei den préaparierten Solarzellen zwischen 5 und 30 nm variiert.

5.2.3 Kontaktierung

Nach der Deposition des amorphen Siliziums wurde auf dem a-Si:H /¢-Si-Schichtstapel
ein transparentes leitendes Oxid (TCO) abgeschieden. Dieses hat einerseits die Auf-
gabe, die Querleitfihigkeit des amorphen Emitters zu erhéhen und dient anderer-
seits als Antireflexschicht fiir die Solarzellen. Die fiir diese Forderung optimier-
te Schichtdicke des TCQO’s liegt bei 80 nm. Als TCO wurde Aluminium-dotiertes
Zinkoxid (HMI) sowie Indium Zinn Oxid (FUH) verwendet. Die Leitfahigkeit und
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Abbildung 5.3: Foto einer 2x2 cm?® a-Si:H(n)/c-Si(p) Solarzelle.

Transparenz der am HMI praparierten ZnO:Al Schichten wurden fiir diese Schicht-
dicke optimiert. Indium-Zinn-Oxid (ITO) wurde von einem keramischen Target bei
Raumtemperatur in einer Ar-Atmosphére gesputtert. ZnO:Al wurde bei Raumtem-
peratur sowie bei 160°C von einem metallischen aluminiumhaltigen Zinktarget unter
Zugabe von Sauerstoff ebenfalls mit Argonionen gesputtert. Das ITO hatte einen
spezifischen Widerstand von 3 — 6 x 10~* Qcm wihrend bei dem ZnO:Al dieser bei
ungeheizter Abscheidung einen Wert von 1 x 1072 Qcm und bei einer Substrattem-
peratur von 160°C einen Wert von 2 x 10~* Qcm aufwies.

Der metallische Frontkontakt wurde iiber einen Lift-off Prozess priapariert. Dabei
wird das Kontaktmetall auf die mit Photolack beschichtete und strukturierte Probe
aufgedampft. Durch Ablésen des Lacks bleibt dann das Gitter auf dem TCO ste-
hen. Als Kontaktmetall wurde AI(HMI) (1 pm) bzw. Cr/Ag (FUH) aufgedampft.
Bei dem Cr/Ag-Kontakt dient Cr (30 nm) als Haftvermittler zwischen ITO und
Ag (3 pm). Ag fiihrt auf Grund der héheren Leitfihigkeit im Vergleich zu Al zu
einem geringerem Serienwiderstand. Die metallische Kontaktfliche zum TCO ist
deshalb bei den Zellen mit Cr/Ag Kontakten mit etwa 5% der Emitterfliche halb so
grofs wie bei den Solarzellen mit Al Kontakten (10%). Nach der frontseitigen Kon-
taktierung wurde auf der Riickseite eine 500 nm dicke Al-Schicht abgeschieden. Zur
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elektrischen Entkopplung der einzelnen Solarzellen auf dem Wafer wurden die Solar-
zellen auf der Vorderseite iiber einen zweiten photolithografischen Prozess durch eine
Mesastrukturierung vereinzelt. Die fertigen Solarzellen haben eine Emitterfliche von
4x4mm? 1x1cm? oder 2x2 cm?. In Abb. 5.3 ist eine fertige A1/ TCO /a-Si:H(n) /c-
Si(p) Solarzelle abgebildet. Die Solarzelle mit dem bisher hichsten Wirkungsgrad
wurde zusammen mit der Fernuniversitit Hagen prozessiert und erreicht auf lcm?

einen Wirkungsgrad von 16.2%.



Kapitel 6

Analyse der a-Si:H(n)/c-Si(p)

Solarzellen

Im Kapitel 4 wurde das Verhalten von Heterosolarzellen aus amorphem und kri-
stallinem Silizium modelliert und numerisch simuliert. Die daraus resultierenden
Erkenntnisse sollen im folgendem Kapitel an a-Si:H(n)/c-Si(p)-Heterosolarzellen ex-
perimentell {iberpriift werden.

Ein wichtiges Ergebnis ist, dass sich die Abhéngigkeit der Kennlinien von der Vor-
behandlung des Si-Wafers, der Temperatur und der Intensitit der Beleuchtung, sich
mit dem in der Simulation untersuchten Rekombinationsmodell an der Grenzfliche
erkldaren lassen. Durch Variation der Emitterdicke und durch Kombination von un-
dotierten mit dotierten a-Si:H Schichten wurde der Einfluss des Emitters auf die
Solarzelleneigenschaften untersucht. Die Analyse des TCO /a-Si:H-Kontaktsystems
zeigt das Vorhandensein eines nichtohmschen Frontkontaktes. Die bisher erreichten
Wirkungsgrade von iiber 16 % sind unseres Wissens nach die hochsten Wirkungs-
grade, die fiir diesen Typ von Solarzelle erreicht wurden. Die Analyse einer solchen
Zelle zeigt, dass der Einfluss von Grenzflichenzustinden auf die [-U-Charakteristik

fiir diese Solarzelle zu vernachléssigen ist.

89
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Abbildung 6.1: Oberflichenzustandsdichte unterschiedlich vorbehandelter
Wafer. Wafermaterial ist: Fz,(111),p= 0.5 - 2 Qem. Die beiden RCA-Oxzxide

haben eine deutlich héhere Grenzflichenzustandsdichte als die HF vorbehan-

delte Oberfliche.

6.1 Einfluss der Grenzflaiche auf die Eigenschaften
des Heterokontaktes

Die Simulation zeigte, dass Zustandsdichten an der a-Si:H/c-Si-Grenzflache grofer
10 em—? die Zelleigenschaften negativ beeinflussen (siehe Kap. 4.1.4 u. Abb. 4.22).
Durch eine erhéhte Grenzflichenzustandsdichte verringert sich der Fiillfaktor und
V,.. Neben der Zustandsdichte im amorphen Emitter bestimmt vor allem die Vor-
behandlung der Oberfliche des kristallinen Si-Absorbers die Rekombinationseigen-
schaften der a-Si:H/c-Si-Grenzflidche. Die Ergebnisse der unterschiedlichen Behand-
lungen der Si-Oberfliche vor der a-Si:H-Deposition sollen im Folgenden diskutiert
werden. Wie in Kapitel 5.2.1 beschrieben, erhielt die Silizium-Oberfliche eine
H-Terminierung, eine HF-Vorbehandlung, ein nasschemisches Tunneloxid oder ein
RCA TI-Oxid. Bei den hier verwendeten Wafern lagen die minimalen Zustandsdich-
ten bei 7 x 10'* cm~2eV~! fiir eine HF vorbehandelte Oberfliche und bei 5 x 10!?
em~?eV ! fiir die RCA-Oxide (Abb. 6.1). Diese Werte liegen im Bereich, der in der
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Abbildung 6.2: Photomodulierte Kontaktstrommessungen an unterschied-
lich vorbehandelten Wafern. Die Proben mit der H-Terminierung und der
HF-Vorbehandlung zeigen eine deutlich geringere Oberflichenrekombinations-
geschwindigkeit als die Probe mit dem nasschemischen Tunnelozid.

Simulation erfasst wurde (Abb. 4.9). Um Aussagen iiber Defektkonzentrationen an
der a-Si:H/c-Si Grenzfliche machen zu kénnen und um zu iiberpriifen, ob diese mit
denen der Wafervorbehandlung korrelieren, wurden an den Proben mit unterschied-
licher Wafervorbehandlung nach der Deposition des a-Si:H PMCC-Messungen vorge-
nommen (Abb. 6.2). Zur Messung muss an der Waferriickseite ein Schottky-Kontakt
realisiert werden (siehe Kap. 5.1.2). Dazu wurde der BSF-Kontakt der Solarzellen
durch Atzen der Riickseite entfernt. Die Auswertung der PMCC-Messung ergibt ei-
ne Grenzflichenrekombinationsgeschwindigkeit von 600 cm/s fiir die H-terminierte,
von 1000 cm/s fiir die HF vorbehandelte Probe und 6000 cm/s fiir die Probe mit
dem nasschemischen Tunneloxid. Eine andere Methode zur Charakterisierung der
a-Si:H /c-Si Grenzflache ist die Messung der Photolumineszenz wie sie in Kap. 5.1.5.
beschrieben wurde. In Abb. 6.3 sind die Photolumineszenzspektren im Bereich
zwischen 900 und 1500 nm von zwei Solarzellen dargestellt, die sich lediglich in der
Wafervorbehandlung unterscheiden. Das PL-Signal des kristallinen Siliziums ist bei
der Probe mit dem RCA II-Oxid deutlich niedriger als bei der Probe mit dem HF-
Dip. Auch diese Messung zeigt, dass ein Oxid an der Grenzfliche die Zustandsdichte
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Abbildung 6.3: Photolumineszenz an Solarzellen mit unterschiedlicher Wa-
fervorbehandlung. Die Probe mit dem RCA-Oxid zeigt ein etwa finf mal klei-

neres Photolumineszenz-Signal.

im Vergleich zu einer HF-behandelten Oberfliche deutlich erhoht.
In Abb. 6.4(a) sind die Hellkennlinien fiir eine Solarzelle mit einem RCA II-Oxid

und einem HF-Dip dargestellt. Die Probe mit der RCA II-Oxid zeigt einen deutlich
geringeren Fiillfaktor als die Probe mit dem HF-Dip als Wafervorbehandlung. Zellen
mit geringem Fiillfaktor zeigen die aus den Ergebnissen der Simulation zu erwarten-
de S-Form der Hellkennlinie. Des Weiteren ist V,. der Probe mit dem RCA TI-Oxid
um ca. 20 mV geringer als die der Probe mit der HF vorbehandelten Si-Oberfléche.
Js. ist dagegen von der Oxidschicht nicht beeinflusst. Abb. 6.4(b) zeigt ein dhnliches
Verhalten fiir Solarzellen mit einer H-terminierten Oberfliche, einer HF' vorbehan-
delten Oberfliche und mit einem nasschemischen Tunneloxid. Die Solarzelle mit
der H-terminierten Oberfliche zeigt die hochste Leerlaufspannung und den groften
Fiillfaktor. Die Solarzelle mit dem HF-behandelten Wafer hat dhnliche Eigenschaf-
ten wie die Solarzelle mit der H-Terminierung. Die Probe mit dem nasschemischen
Tunneloxid zeigt wie die Probe mit dem RCA II Oxid einen deutlich kleineren Fiill-
faktor als die Proben ohne Oxid. Der Verlust im Fiillfaktor und die Ausbildung der
S-Form ist aber nicht so deutlich wie bei der Probe mit dem RCA IT Oxid.
Bei tiefen Temperaturen ist die S-Form stirker ausgepréigt. In Abb. 6.5(a) sind die
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Abbildung 6.4: Hellkennlinien von a-Si:H/c-Si(p) Solarzellen unterschied-
lichen Wafervorbehandlung: (a) mit RCA II- und HF-Wafervorbehandlungen.
(b) nasschemische Ozid, HF-Dip und H-Terminierung als Wafervorbehand-

lung.
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Abbildung 6.5: (a)I-U Kennlinien einer beleuchteten a-Si:H/c-Si Probe mit
einer HF-Vorbehandlung bei verschiedenen Temperaturen. (b) Interne Quan-
tenausbeute bei 130 und 300 K fiir eine Probe mit HF-Wafervorbehandlung.
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Die effektive Diffusionslinge ist stark temperaturabhdngig.
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Hellkennlinien einer HF-vorbehandelten Probe fiir Temperaturen zwischen 150 und
300 K dargestellt. Auch diese Probe zeigt bei tieferen Temperaturen eine S-féormige
Kennlinie. Ab welcher Temperatur die S-Form auftritt, ist sehr unterschiedlich
und héngt nicht nur von der Wafervorbehandlung ab, sondern auch von den Ei-
genschaften des verwendeten TCO’s und des a-Si:H(n)-Emitters. So tritt bei der
besten mit 16.2% zertifizierten Solarzelle die S-formige Kennlinie erst bei 150 K auf.
Wie in Kap. 4.1.4 gezeigt wurde, lisst sich die S-Form durch die spannungsabhén-
gige Rekombination an der Grenzfliche erkldren. Solange die Vorwirtsspannung
kleiner als V. ist, wird der Photostrom durch den zusétzlichen Rekombinations-
strom an der Grenzfldche verringert, so dass der Fiillfaktor abnimmt. Fiir V' > V.
hat der Rekombinationsstrom das gleiche Vorzeichen wie der Gesamtstrom. Dieser
steigt dadurch starker an, was zur Ausprigung der S-Form fiihrt. Neben den elek-
tronischen Eigenschaften der Grenzfliche hat auch der amorphe Emitter und der
Frontkontakt Einfluss auf die S-Form, wie in Kap. 4.1.3 gezeigt wurde. Das a-Si:H
verarmt ab einer durch die Dotierung des a-Si:H und die Austrittsarbeit des Front-
kontaktes bestimmten Spannung, und es bildet sich eine Art MIS-Stuktur aus, die
durch den Frontkontakt (M) das verarmte amorphe Silizium (I) und das kristalline
Silizium (S) gegeben ist. Fiir kleinere Spannungen fillt die Spannung iiber dem
n/p-Heteroiibergang sowie evtl. iiber dem Frontkontakt/a-Si:H-Ubergang ab, der
in Sperrrichtung geschalten ist. Fiir grofsere Spannungen verarmt das a-Si:H und
das Bauelement wirkt als eine Art MIS-Struktur, die in Flussrichtung geschaltet ist.
Dadurch ergibt sich ein Doppeldiodenverhalten.

Der Abb. 6.5(a) ist neben der Ausbildung der S-Form eine Verringerung von J,. mit
abnehmender Temperatur zu entnehmen. Dieses Verhalten lasst sich aus Messungen
von @y fiir zwei Temperaturwerte erklaren (Abb. 6.5(b)). Fiir Wellenléngen gro-
fser als 700 nm ist Q¢ bei 130 K deutlich geringer als bei 300 K. Fiir Wellenldngen
kleiner 700 nm ist sie temperaturunabhéngig, der Transport der Ladungstrager wird
also nicht durch eine Barriere am Heteroiibergang behindert. Demnach ist die Ab-
nahme von J,. mit abnehmender Temperatur durch die geringere Quantenausbeute

fiir A > 900 nm zu erklaren.
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Abbildung 6.6: Abhdingigkeit der I-U Kennlinie bei 150 K von der Intensitdt
Iy der Lichtquelle. Die Intensitit reicht von 10* em™2s71 bis 10'® cm 257!
und wurde durch Graufilter variiert. Js. st fir alle Intensitaten auf eins
normiert.

Mit der Annahme von Grenzflichendefekten lésst sich auch die Abhéngigkeit der
[-U-Charakteristik von der Beleuchtungsintensitit erkldren. Mit kleiner werdender
Beleuchtungsintensitét verliert sich die S-Form der Kennlinie (Abb. 6.6). Dies ldsst
sich dhnlich wie die Temperaturabhéingigkeit (Kap. 4.1.4) der S-Form erkldren. Bei
geringerer Lichtintensitdt und damit kleinerer V,. sind bei V' = V. weniger Locher
an der Grenzfliche vorhanden, wodurch die Rekombination an dieser reduziert ist.
Zudem tragen durch die geringere Aufspaltung der Quasiferminiveaus auch weniger
Defektzusténde zur Rekombination bei. Diese Abhéngigkeit ist ein weiterer Hinweis
darauf, dass die S-Form der Hellkennlinie durch die Defekte an der Grenzfliche ver-
ursacht wird.

Die Korrelation der Photolumineszenz-, der PMCC-Messung und der I-U-Messung
mit der Wafervorbehandlung lésst erkennen, dass die Wafervorbehandlung entschei-
denden Einfluss auf die Defektdichte des Heteroiibergangs hat. Der Vergleich mit
der Simulation zeigt, dass die I-U Kennlinien, deren Temperaturabhingigkeit sowie
die Abhéngigkeit von der Beleuchtungsintensitét fiir verschiedene Wafervorbehand-

lungen durch den Einfluss der Defekte an der Grenzfliche beschrieben werden kdn-
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nen. Die Wafervorbehandlung, die zu der geringsten Defektkonzentration an der
Grenzflache fiihrt, ist eine moglichst vollstdndige Abséttigung der Dangling Bond
Zustande mit Wasserstoff. Dies kann etwas aufwindiger mit Hilfe der in Kap. 5.2.1
beschriebenen H-Terminierung erzielt werden oder, mit einem geringfiigig schlech-
terem Ergebnis, durch eine einfachere HF-Vorbehandlung. Wegen der einfacheren
Priaparation wurde bei den meisten Proben der HF-Dip als Vorbehandlung verwen-

det.

Auch in anderen Arbeitsgruppen wurde der Einfluss der Grenzflichenzustandsdichte
auf die Eigenschaft der a-Si:H/c-Si-Solarzelle untersucht. In [50] wurde als Wafer-
vorbehandlung die Siliziumoberfliche vor der a-Si:H-Deposition einem Wasserstoff-
plasma in der PECVD-Anlage ausgesetzt, was zu einer Abséttigung der Silizium
Dangling Bonds fiihren sollte. Durch das Plasma wurden jedoch in der Waferober-
fliche Defekte erzeugt, die zu kleinen Leerlaufspannungen fiihrten. Auch bei einer
Wasserstoff-Vorbehandlung mit Hilfe einer Hot-wire-Deposition wurde der Sperr-
sattigungsstrom fiir a-SiC:H(p)/c-Si(n)-Strukturen erhéht und damit V,. [51] er-
niedrigt. Fiir die Hot-wire Wasserstoff-Vorbehandlung wurde auch bei a-Si:H(n) /c-
Si(p)-Strukturen eine Reduktion der offenen Klemmenspannung beobachtet [74].
Fiir die Préparation von SIPOS/c-Si-Heterosolarzellen hat sich eine diinne Oxid-
schicht zur Passivierung von Defekten an der Grenzfliche als unerlésslich fiir die
Prozessierung der Solarzelle erwiesen [75]. Es zeigt sich demnach allgemein, dass
die Wafervorbehandlung bei der Préparation von Heterosolarzellen mit kristalli-
nem Silizium als Absorber eine wichtige Rolle spielt. Bei der Herstellung der a-
Si:H(n)/c-Si(p)-Heterosolarzellen werden die besten Ergebnisse erzielt, wenn die Si-
Absorberoberfliche vor der Deposition des a-Si:H so weit wie moglich mit Wasserstoff

abgesittigt wird, ohne dass dabei andere Defekte erzeugt werden.
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Abbildung 6.7: Interne Quantenausbeute fir eine a-Si:H/c-Si Heterosolar-
zelle mit einem 30 nm dicken und einem 5 nm dicken a-Si:H Emitter.

6.2 Modifikation des amorphen Silizium-Emitters

Im Folgendem soll der Einfluss der Schichtdicke des a-Si:H-Emitters und der Einfluss
einer undotierten a-Si:H-Pufferschicht auf die Solarzelle diskutiert werden. Abb. 6.7
zeigt Qin fiir a-Si:H/c-Si-Solarzellen mit zwei verschieden dicken amorphen Emit-
tern. Der Unterschied der beiden Zellen besteht darin, dass in dem diinneren Emitter
weniger Licht absorbiert wird. Da im a-Si:H die erzeugten Ladungstriger zu einem
grofen Teil rekombinieren, ist ();,; fiir den dicken a-Si:H-Emitter im Wellenlangen-
bereich bis 600 nm deutlich reduziert. Eine Analyse von Q;,; in dem Wellenléin-
genbereich von 400 bis 600 nm, wie sie in Kap. 4.1.2 vorgestellt wurde (Gl. 4.10),
ergibt eine Wahrscheinlichkeit fiir die Rekombination eines im a-Si:H generierten
Elektron-Loch-Paares (P,) von 81%. In der diinnen Schicht ist die Rekombinations-
wahrscheinlichkeit niedriger als 10%. Mit geringer werdender Schichtdicke nimmt
also nicht nur die Anzahl der im a-Si:H erzeugten Elektron-Loch-Paaren ab, son-
dern es nimmt auch P, ab, wie es in der Simulation (vgl. Abb. 4.3) gezeigt wurde.
Der steile Abfall von Q;,; fiir Wellenldngen kleiner 350 nm ist durch Absorption im
TCO zu erkldren. Dies zeigt, dass bei dieser Zelle der Verlust an der Grenzflache
unter Kurzschlussbedingungen nicht wichtig ist. Fiir Wellenldngen > 600 nm sind

die a-Si:H Schichten transparent und @, ist durch L.;s des kristallinen Siliziums
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Abbildung 6.8: V,. und Js fiir unterschiedliche Schichtdicken d des n-

dotierten amorphen Emitters.

bestimmt. Diinne amorphe Emitterschichten erhéhen demnach J,., wie auch in der

Simulation (Kap. 4) gezeigt wurde.

Abb. 6.8 zeigt V., und J,. fiir ITO/a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzellen bei Variation

der Emitterdicken von d = 3 — 20 nm. J,. nimmt mit abnehmendem d zu. Ur-

sache ist die durch die geringere Schichtdicke verminderte Absorption im Emitter.

Ve ist fiir d > 5 nm nahezu unabhingig von der Schichtdicke. Fiir d < 5 nm

nimmt sie dagegen drastisch ab. Dieses Ergebnis deutet darauf hin, dass die kriti-

sche Emitterdicke fiir a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzellen bei ca. 5 nm liegt. Ursache fiir

die Verringerung von V. fiir d < 5 nm kénnen sein:

e Lokale Kurzschliisse: Die diinne amorphe Schicht ist nicht homogen. Bei

derart diinnen Filmen konnten deshalb Kurzschliisse des TCO/a-Si:H/c-Si-

Kontakts auftreten.

e Verarmung der a-Si:H(n) Schicht (siehe Simulation Kap. 4.1.3): Wird d klein,

so kann der Fall eintreten, dass im a-Si:H kein Neutralgebiet mehr vorliegt.

Die Diffusionspannung Vp, iiber dem Heterokontakt wird nicht mehr nur durch

den a-Si:H(n)/c-Si(p)-Kontakt allein bestimmt, sondern auch durch das iiber
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Abbildung 6.9: V,. fir Solarzellen mit intrinsischer Zwischenschicht Die
Zahl vor dem n ist die Schichtdicke der a-Si:H(n) Schicht und die Zahl vor
dem i ist die Schichtdicke der a-Si:H(i) Schicht in nm.

dem a-Si:H(n) liegende TCO. Durch die Verarmung des a-Si:H verringert sich
Voc-

Um zu entscheiden, ob die reduzierte Leerlaufspannung, durch Kurzschliisse oder
Verarmung des a-Si:H verursacht ist, wurden Solarzellen prapariert, die eine undo-
tierte a-Si:H-Schicht zwischen dem a-Si:H(n) und c-Si(p) aufweisen. Diese undotier-
te Zwischenschicht wiirde die Zahl der Kurzschliisse reduzieren, hat aber nur einen
geringen Einfluss auf die Verarmung des Emitters. In Abbildung 6.9 ist V. fiir
a-Si:H(n) /c-Si(p)-Strukturen mit intrinsischen a-Si:H(i)-Pufferschichten dargestellt.
Ve ist fiir die 2.5 nm a-Si:H(n) Schicht im Vergleich zu den beiden Proben mit der 5
nm a-Si:H(n) Schicht deutlich reduziert. Dies liefert einen Hinweis, dass die Ursache
bei der Reduktion von V,. eine Verarmung der a-Si:H Schicht ist und nicht loka-
le Kurzschliisse der Zelle. Einen weiteren Hinweis darauf bieten AFM-Messungen.
Damit wurde die mittlere Rauhigkeit der a-Si-Oberfliche zu Werten kleiner als 1
nm bestimmt (siehe Abb. A.3). Durch das Einbringen einer 5 nm a-Si:H(i) Schicht
scheint eine zusétzliche geringfiigige Erhéhung von V., verglichen mit einem reinen

a-Si:H(n) Emitter, erzielbar zu sein. In den Proben aus Abb. 6.9 betrigt der Un-
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Abbildung 6.10: PL-Messung an beidseitig mit a-Si:H beschichteten Wa-
fern. Die Probe mit der intrinsischen a-Si:H-Pufferschicht zeigt ein hoheres
PL-Signal. Dies wird auf eine niedrigere Defektdichte an der Grenzfliche
zurickgefihrt.

terschied ca. 5 mV. Dies deutet auf eine bessere Defektpassivierung der Grenzfliche
hin. Ahnliche Ergebnisse wurden in [76, 77] fiir die Passivierung von n-dotierten
Wafern mit einer a-Si:H(i) Schicht vorgestellt. Durch Einbringen einer undotierten
a-Si:H Schicht zwischen eine a-Si:H(p) Schicht und einem c¢-Si(n)-Absorber konnten
sie V,, um ca. 4 mV erhohen. Als Ursache dafiir wiren zwei Griinde vorstellbar.
Zum einen kénnte durch die intrinsische Zwischenschicht die Zustandsdichte an der
Grenzfliche gesenkt werden. Zum anderen konnte es sein, dass die Rekombination
von Ladungstragern im c-Si iiber Tunneliibergdnge im a-Si:H durch die niedrigere
Defektkonzentration des undotierten a-Si:H geringer ist. Beides hat durch die Ver-
ringerung der Rekombination eine Erhéhung von V,. zur Folge. Wihrend der erste
Fall durch Simulation gezeigt wurde, ist eine Tunnelrekombination im Simulations-

programm nicht beriicksichtigt.

Die Passivierung der Grenzfliche durch Einfiigen einer intrinsischen Pufferschicht
konnte durch Photolumineszenz-Messungen und Messungen der effektiven Lebens-

zeit bestétigt werden: In Abb. 6.10 ist die PL-Intensitit zweier beidseitig mit a-
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Si:H(n) bzw. a-Si:H(n)-+a-Si:H(i) beschichteten Si-Wafern dargestellt. Der Vergleich
zeigt ein deutlich héheres PL-Signal fiir den Wafer mit der intrinschen Pufferschicht.
In [78] wird von einer Verringerung der Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeit
fiir eine a-Si:H(p)/a-Si:H(i)/c-Si(p)-Struktur im Vergleich zu einer Struktur ohne
intrinsische Pufferschicht berichtet, was ebenfalls fiir eine bessere Grenzflichenpas-
sivierung durch eine intrinsische Zwischenschicht spricht. Abb. 6.11 zeigt Messungen
an a-Si:H/c-Si(p)-Solarzellen, wobei der Emitter aus (a) einer 5 nm a-Si:H(n), (b) ei-
ner 5 nm a-Si:H(i) bzw. (c) einer Kombination von 5 nm a-Si:H(n) + 5 nm a-Si:H(i)
besteht. In der Abb. sind die an den Proben bestimmten effektiven Lebenszeiten
T.rs (Kap. 5.1.6) angegeben. Diese korrelieren mit den PL Messungen und bele-
gen die Unterschiede zwischen den verschiedenen Préparationen. Die Zelle (a) zeigt
das geringste, wihrend Zelle (c¢) das hochste PL-Signal aufweist. Zelltyp (b) weist
durch die intrinsische a-Si:H-Schicht eine bessere Defektpassivierung der Grenzfliache
gegeniiber dem Zelltyp (a) auf. Die Ursache dafiir, dass Zelltyp (c) eine h6here PL-
Intensitéit zeigt, konnte durch die Defektpassivierung wie von Typ (b) sowie durch
das verdnderte Bandprofil an der a-Si:H/c-Si-Grenzfldche erklirt werden. Die zu-
satzliche a-Si:H(n)-Schicht fiithrt zu einer groferen Bandverbiegung im kristallinen
Absorber. Die Grenzfliche verarmt stirker an Lochern, wodurch den Minoritidten
weniger Rekombinationspartner zur Verfiigung stehen. Die passivierende Wirkung
einer a-Si:H(i)-Schicht wird durch das hohe PL-Signal gezeigt. In [79] werden ex-
trem niedrige Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten (< 10 cm/s) fiir n- und
p- Typ Watfer vorgestellt, die durch Deposition einer 30 nm dicken a-Si:H(i)-Schicht
erzielt wurden. Auch diinne a-Si:H(i)-Schichten (5 nm) in Verbindung mit 20 nm a-
Si:H(n)-Schichten zeigten Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten von 10 cm /s
[80]. Trotz der hohen effektiven Lebenszeiten und des grofen PL-Signals fiir die Zel-
le mit einer 5 nm a-Si:H(i)-Schicht weist diese Zelle ein V. von nur 350 mV auf. In
diesem Fall bildet im Wesentlichen das TCO (ITO) mit dem c¢-Si(p) Vp und nicht
der a-Si:H/c-Si-Ubergang. Dadurch wird Vp und damit auch V,, reduziert, siche
auch Kap. 4.1.2. Die Ergebnisse des letzten Abschnitts zeigen, dass durch Einfiigen

einer diinnen (5 nm) undotierten a-Si:H-Pufferschicht V,,. erh6ht werden kann.
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Abbildung 6.11: PL-Messung an Solarzellen. Die Proben mit einer int-
rinsischen a-Si:H-Pufferschicht zeigen ein héheres PL-Signal. Die effektiven
Lebenszeiten korrelieren mit den PL-Intensitdten. Die Unterschiede in der
PL-Intensitit sowie der effektiven Lebenszeiten werden auf die verschiedenen
elektronischen Figenschaften der Grenzfiichen zuriickgefihrt.

Der Einfluss einer a-Si:H(i)-Schicht auf J,. wurde durch Messung von @;,; unter-
sucht. In Abb. 6.12 ist @, fiir den Wellenldngenbereich 300-700 nm, gemessen
an Solarzellen mit verschiedenen Emittern, dargestellt. Fiir den Wellenldngenbe-
reich grofer als 700 nm ist ();,,; durch die Eigenschaften des c-Si-Absorbers und des
Riickkontaktes bestimmt und nicht durch die des a-Si:H Emitters. @);,; ist fiir diese
Wellenlédngen unabhéngig von der Priparation des Emitters. Die Probe mit 10 nm a-
Si:H(n) zeigt die geringste Quantenausbeute. Der a-Si:H(n)-Emitter mit einer Dicke
von 5 nm weist durch die geringeren Emitterverluste ein hoheres Q);,; auf. Wird zu-
sitzlich eine 5 nm dicke intrinsische amorphe Pufferschicht eingefiigt, so wird in
dieser durch das a-Si:H(n) und das ¢-Si(p) ein hohes elektrisches Feld aufgespannt.
Ladungstréiger, die in dieser Schicht generiert werden, kénnen dadurch getrennt wer-
den und tragen zu Ji. bei. Die Proben mit einem 5 nm a-Si:H(i)- und einem 2.5 nm
a-Si:-H(n) + 2.5 nm a-Si:H(i)-Emitter haben hohere Quantenausbeuten als die mit
dem 5 nm a-Si:H(n)-Emitter. Dies ist auf eine geringere Defektkonzentration in der

undotierten im Vergleich zu der dotierten Schicht zuriickzufiihren. Warum @);,,; fiir
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Abbildung 6.12: Interne Quantenausbeute von ITO/aSi/cSi Solarzellen fir
verschiedene Emitter. i steht fiir intrinsisches und n fir n-dotiertes a-Si:H.

die 5 nm a-Si:H(n)-+5nm a-Si:H(i) sogar etwas iiber der 5 nm a-Si:H(n) und die 2.5
nm a-Si:H(n)+2.5 nm a-Si:H(i) iiber der 5 nm a-Si:H(i) Schicht liegt, konnte nicht
eindeutig geklért werden. Vorstellbar ist, dass durch die n-Schicht das Feld in der
a-Si:H(i)-Schicht erh6ht wird und dadurch die Rekombination vermindert wird. Die
Simulation zeigte ebenfalls eine Reduktion der Rekombination bei einem a-Si:H(i)-
Emitter im Vergleich zu einem a-Si:H(n)-Emitter. Jedoch ergab die Simulation mit
a-Si:H(n)-+a-Si:H(i) Schichten eine geringere Quantenausbeute als nur eine a-Si:H(n)
Schicht und nicht wie im Experiment eine gleiche oder sogar etwas héhere Quanten-
ausbeute. Ursachen hierfiir sind darin zu suchen, dass das Rekombinationsverhalten
stark von der Defektverteilung innerhalb der Bandliicke abhéngt. Auferdem findet
ein gradueller Ubergang von der Defektstruktur des a-Si:H(n) zur Defektstruktur
der a-Si:H(i)-Schicht statt, der in der Simulation nicht beschrieben wird.

Zusammenfassend lésst sich sagen, dass eine a-Si:H(n)-Schichtdicke von 5 nm no-
tig ist, um die maximale Leerlaufspannung zu erreichen. Eine intrinsische a-Si:H-
Pufferschicht von 5 nm verringert die Defektkonzentration an der a-Si:H/c-Si-Grenz-
fliche, wodurch V,. weiter erhoht werden kann, wie es auch fiir die inverse Struktur

(a-Si:H(p)/c-Si(n), [76]) gezeigt wurde. Diinne a-Si:H(i)-Schichten verringern im
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Abbildung 6.13: Photospannungstransient an einem Zn0/a-Si:H(n)-Kontakt
mit einer a-Si:H Dicke von 290 nm. Die Anrequng erfolgte bei A = 532 nm.

Aus der Polaritit von Uy, ergibt sich eine Verarmung des ZnO/a-Si:H(n)
Kontaktes.

Gegensatz zu a-Si:H(n)-Schichten J;. nicht, da die in der Schicht generierten La-
dungstriger dhnlich wie in einer pin-a-Si:H-Zelle durch das starke elektrische Feld

getrennt werden und so zum Strom beitragen kénnen.

6.3 TCO-Kontakt

Da amorphes Silizium eine geringe Leitfihigkeit aufweist, wird der Frontkontakt
durch eine TCO-Schicht und ein Metallgrid realisiert. Neben der Erhéhung der
Querleitfahigkeit kann das TCO durch seinen giinstigen Brechungsindex (n ~ 2) zu-
sitzlich als Antireflexschicht verwendet werden. Durch die Verwendung eines TCO’s
entsteht neben dem a-Si:H/c-Si Ubergang ein zweiter Heterokontakt, der die Solar-
zellencharakteristik beeinflussen kann (Kap. 4.1.3). Die Grenzflichenrekombina-
tionsgeschwindigkeit des TCO/a-Si:H-Ubergangs ist wegen des rekombinationsakti-
ven Emitters im Vergleich zur Bandanpassung von geringem Interesse. Damit dieser

Kontakt ohmsche Eigenschaften besitzt, sollte in der Raumladungszone des Uber-
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Abbildung 6.14: Photospannung von a-Si:H(n)/c-Si(p)-Strukturen mit und
ohne TCO als Frontkontakt. Das TCO wurde zur Untersuchung der Repro-
duzierbarkeit des Effektes abgedtzt und anschlieffend wieder deponiert.

gangs eine Anreicherung von Majoritdtsladungstragern auftreten. Um Aussagen
tiber den TCO/a-Si:H(n)-Kontakt auf die Solarzellencharakteristik und insbesonde-
re die Bandverbiegung diese Kontaktes machen zu kénnen, wurden an speziell dafiir
praparierten Strukturen SPV-Messungen durchgefiihrt. Abb. 6.13 zeigt den SPV-
Transienten an einer ZnO/a-Si:H(n)-Struktur abgeschieden auf entartet dotiertem
c-Si(n). Die Dicke der a-Si:H-Schicht betrdgt 290 nm. Die Anregung erfolgt bei
532 nm. Die positive Polaritit des SPV-Signals zeigt eindeutig, dass die Raumla-
dungszone des Kontaktes verarmt ist, also das Verhalten eines Schottky-Kontaktes
vorliegt. Wegen der hohen Rekombination im a-Si:H(n) und der geringen Intensitét
des Nd:YAG Lasers ist die generierte Uberschussladung und damit das SPV-Signal
klein und gibt nicht den Wert der Bandverbiegung an diesem Kontakt wider.

Abb. 6.14 zeigt SPV-Messungen an a-Si:H(n)/c-Si(p) Strukturen mit und ohne
TCO-Beschichtung. Das SPV-Signal, ist die die Differenz der Bandverbiegungen
der Raumladungszonen dieser Struktur mit und ohne Beleuchtung. Sie ist folg-
lich gleich V,. fiir diese Beleuchtung. Ohne TCO ist also V,. deutlich grofer als
mit TCO-Beschichtung. Das Abétzen des TCO’s und erneutes deponieren fiihr-
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Abbildung 6.15: Hellkennlinie einer ZnO/a-Si:H(i)/c-Si(p)-Solarzelle mit
einer amorphen Schichtdicke von 5 nm. Diese Solarzelle weist eine niedrige

Ve auf.

te zu vergleichbaren Ergebnissen. Ublicherweise liegen die Anderungen im 10 mV
Bereich. In extremen Fillen erreichte der Unterschied der SPV-Spannung U, zwi-
schen a-Si:H/c-Si und ZnO/a-Si:H/c-Si bis zu 100 mV, Abb. 6.14. Die Grofe des
Unterschieds hingt von der Qualitdt der a-Si:H Schicht und der Grenzflachenvorbe-
handlung ab. Nur, wenn der TCO/a-Si:H(n)-Kontakt verarmt ist, ist sein Beitrag
zum SPV-Signal der des n/p Ubergangs entgegengesetzt, so dass auch diese Messung
auf ein Schottky-Verhalten hinweist. Dieses Ergebnis weist auch darauf hin, dass
dem a-Si:H(n)/c-Si(p)-Ubergang ein Schottky-Kontakt durch den TCO /a-Si:H(n)-
Ubergang in Reihe geschaltet ist.

Um Aussagen zur Grofe der Austrittsarbeit des TCO’s im Vergleich zum a-Si:H(n)
zu machen wurden IU-Kennlinie an ZnO/a-Si:H(i) /c-Si(p) Strukturen, mit einem 5
nm a-Si:H(i)-Emitter und einer 80 nm ZnO-Schicht, durchgefiihrt. Die Hellkenn-
linie einer solchen Zelle ist in Abb. 6.15 dargestellt. Trotz der guten Passivierung
des Heterotiberganges durch die a-Si:H(i)-Schicht ist V. bei dieser Solarzelle mit
262 mV deutlich geringer als bei den a-Si:H(n)/c-Si(p)-Zellen. V. liegt bei 350 mV
fiir Strukturen, bei denen statt des ZnO ITO als TCO verwendet wurde. Daraus
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Abbildung 6.16: FExterne Quantenausbeute von a-Si:H/c-Si-Solarzellen mit
texturierte Oberfliche (Quadrate, schwarz) und glatter Oberfidche (Dreiecke,
grau). Die Dicke der a-Si:H Schicht betragt 10 nm. In der Tabelle sind Jg.,
Ve und Fillfaktor der beiden Zellen angegeben.

folgt, dass die Austrittsarbeit des ZnO deutlich hoher ist als die einer a-Si:H(n)-
Schicht, womit an der TCO/a-Si:H(n) Grenzfliche eine zusitzliche Raumladungs-
zone auftritt. Ist die a-Si:H-Schicht sehr diinn, dann kann das a-Si:H durch die
frontseitige Schottky-Barriere zusétzlich verarmt werden, so dass im Emitter kein
feldfreier Bereich auftritt. In diesem Fall ist Vp iiber der a-Si:H(n)/c-Si(p)-Schicht
wieder durch den Frontkontakt ZnO bzw. ITO mitbestimmt und reduziert diese,
wodurch sich dann auch die zu erreichende Leerlaufspannung verringern kann. V.
von a-Si:H(i) /c-Si(p) Solarzellen ist mit ITO als TCO im Vergleich zu ZnO um bis
zu 100 mV hoher. Dies zeigt zum einen, dass der Frontkontakt V,. von TCO/a-
Si:H(i) /c-Si(p)-Solarzellen mit beeinflusst. Zum anderen deuten die Unterschiede in
V.. auf eine geringere Austrittsarbeit des ITO im Vergleich zum ZnO hin, was die

Verwendung von ITO als TCO fiir a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzellen favorisieren wiirde.
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6.4 Oberflachentexturierung

Zur Verringerung der Reflexion der Waferoberfliche wurden mit KOH Zufallspy-
ramiden in (100)-orientierte Wafer geétzt, deren Seiten dann (111)-orientiert sind.
Die Depositionsdauer fiir die amorphe Schicht wurde im Vergleich zur Deposition auf
flachen Wafern verdoppelt, um eine homogene Bedeckung der Kanten zu erreichen.
Das TCO wurde bei einer Substrattemperatur von 160 °C abgeschieden, wodurch
frither aufgetretene Verluste durch einen erhéhten Serienwiderstand vermieden wur-
den.

In Abb. 6.16 ist die externe Quantenausbeute fiir eine Solarzelle mit und ohne
Texturierung dargestellt. Als Wafermaterial wurde in diesem Fall Cz-Si mit einem
spezifischen Widerstand von 1.5 Q2cm verwendet, was wegen seiner geringen Diffusi-
onslénge (ca. 80 ym) die niedrige Leerlaufspannung erklirt. Durch die Textur wird
sowohl die Reflexion im kurzwelligen, als auch die Reflexion im langwelligen Bereich
vermindert. Dadurch erhéht sich J,. von 25 auf 29 mA/cm?. V,. und der Fiill-
faktor verdndern sich kaum. Durch die Texturierung der Si-Oberfliche hat sich die
a-Si:H /c-Si Grenzfliche deutlich (ca. 1.7-fach) vergrofert. Da sich V. nicht dndert,
kann man schliefen, dass die Grenzflache fiir die Beschreibung des Stromtransportes
keine Rolle spielt. Die Texturierung ist also auch fiir a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzellen
eine Moglichkeit den Wirkungsgrad zu erhohen.

6.5 Analyse der 16.2% Zelle

Im folgenden Abschnitt wird die Zelle mit dem bei uns bisher hochsten Wirkungs-
grad von 16.2% analysiert. Die Zelle wurde in Zusammenarbeit mit der Fernuniver-
sitdt Hagen pripariert und hat den nach unserer Kenntnis héchsten Wirkungsgrad
fiir eine a-Si:H(n)/c-Si(p)-Heterostruktur. Dieser Wirkungsgrad wurde auf einem
Fz-Wafer ((111),0.5-2 Qcm) mit BSF und ohne Lichteinfangstrukturen erreicht. Die
a-Si:H(n)-Emitterdicke betrégt 5 nm. Als TCO wurde ITO und als Frontkontakt-
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Abbildung 6.17: Hellkennlinien der in Zusammenarbeit mit der Fernu-
niversitit Hagen praparierte ITO/a-Si:H(n)/c-Si(p)-Solarzelle, gemessen am
ISE Freiburg (Messprotokoll). Der Wirkungsgrad ist mit 16.2% zertifiziert.

material Cr (30 nm) und Ag (3 um) verwendet.

Die charakteristischen Parameter der Zelle sind: V,,. = 636 mV, J,. = 31.58 mA/ cm?,
FF =80 %, n =16.2 % (FHG-ISE zertifiziert). Die externe Quantenausbeute Q..
und die Reflexion (R) der Zelle sind in Abb. 6.18 dargestellt. Das Minimum der
Reflexion bei 600 nm zeigt, dass die optische Dicke n x d der ITO-Schichtdicke an
das Sonnenspektrum angepasst ist. Die Abweichung von ).,; von 1 im Wellen-
léngenbereich kleiner als 600 nm liegt hauptsidchlich an Reflexionsverlusten. Die
Abnahme der Reflexion fiir Wellenldngen kleiner als 400 nm wird durch die einset-
zende Absorption im ITO verursacht. Ladungstriger, die im ITO erzeugt werden,
rekombinieren und tragen nicht zum Photostrom bei. Einen weiteren Verlust liefert
im Prinzip die Absorption im a-Si:H, der aber fiir die diinne a-Si:H-Schicht zu ver-
nachléssigen ist (siehe Kap. 4.1.2). Eine Verringerung der Reflexionsverluste kann
durch Texturierung der Waferoberfliche bzw. des I'TO erreicht werden. Die inneren
Verluste der Zelle im langwelligen Bereich sind auf die effektive Diffusionslénge L. s
des ¢-Si Absorbers zuriickzufithren (Gl. 5.20). Fiir die Zelle ergibt sich L.y mit der
Auswertung nach GI. 5.22 zu 460 pym. Zur weiteren Analyse der Zelle wurden die

Hell- und Dunkelkennlinien fiir Temperaturen zwischen 150-300 K gemessen. Die
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Abbildung 6.18: FExterne Quantenausbeute QQupy und Reflexion R der zer-
tifizierten a-Si:H/c-Si Heterostruktur Solarzelle.
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Abbildung 6.19: Temperaturabhingigkeit von V,. der zertifizierten Zelle
(Quadrate). Die durchgezogene Linie ergibt sich aus Gl. 4.18 mit temperatu-
rabhdngigen Parametern und die gepunktete Linie ergibt sich fiir temperatu-
runabhdngige Parameter.
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Abbildung 6.20: (a) Dunkelkennlinien der Solarzelle im Temperaturbereich
240 - 300 K. (b) Sperrsittigungsstrome aus (a) in Abhdngigkeit von 1/T (Arr-
heniusauftragung) zur Bestimmung der Aktivierungsenergie.

Hellkennlinien zeigen den typischen I-U Verlauf von a-Si:H/c-Si-Zellen. Mit abneh-
mender Temperatur sinkt .J,. und V,. steigt. Das Auftreten der S-Form tritt bei
dieser Probe erst bei 150 K auf und fiihrt nur zu einem kleinen Verlust im Fiillfak-
tor. Dies zeigt, dass die Defektdichte an der a-Si:H/c-Si Grenzfliche gering ist. Zur
Abschétzung von V. wird Gl. 4.13 aus Kap. 4 benutzt:

E 4D, NN,
Ve = —2 —kTIn(——12).
q (‘]SCNALeff

Die Dotierung des Wafers wurde mit C-V-Messungen zu 2.7 x 10'® ¢cm ™2 bestimmt.
Damit ergibt sich V,. zu 642 mV, was nahe an dem gemessenen Wert von 636 mV
liegt. Abb. 6.19 zeigt die Abhéngigkeit von V,. im Temperaturbereich von 240-
300 K. Die durchgezogene Linie ergibt sich durch Gl. 4.13, in die die gemessenen
Jse-Werte sowie die Temperaturabhangigkeit von E,, D,,, N¢, Ny aus der Literatur
[23, 16] eingesetzt wurden. Fiir L.;; wurde der Wert (460 pm) bei Raumtempera-
tur eingesetzt. Fiir temperaturunabhingige Materialparameter ergibt sich V,. durch
den gestrichelt dargestellten Verlauf. Die unterschiedliche Steigung der beiden Kur-
ven ist im Wesentlichen auf die Temperaturabhéngigkeit von E, zuriickzufiihren. In
Abb. 6.20(b) sind die aus den Dunkelkennlinien entnommenen Sperrsittigungsstro-

me der zertifizierten Zelle im Temperaturbereich 240 K - 300 K iiber der Temperatur
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aufgetragen. Man erhilt aus dieser Auftragung iiber die Gleichung
j() = joo exp(—Ea/kT) (61)

die Aktivierungsenergie F, fiir den Heterokontakt. Die Temperaturabhingigkeit des
Vorfaktors joo hingt von dem verwendeten Modell ab. Hier wird sie vernachléssigt.
E, betrigt dann 1.05 eV, was in etwa der Energieliicke von ¢-Si (1.12 eV) entspricht.
Unter der Annahme, dass die Solarzelle durch eine Theorie fiir Homokontakte be-
schrieben werden kann, lisst sich aus der Aktivierungsenergie auf den Transport
in der Solarzelle schliefen. Findet die Rekombination im Volumen des Absorbers
statt, so ist mit einer Aktivierungsenergie zu rechnen, die der Grofe der Bandliicke
des Absorbers entspricht [81]. Dieses Ergebnis zeigt, zusammen mit der gemessenen
Temperaturabhangigkeit von V., dass diese Heterosolarzelle gut durch die Theorie
von Homoiibergidngen beschrieben werden kann. Dies heifst insbesondere, dass die
Grenzfliche a-Si:H/c-Si gut passiviert ist und dadurch die Rekombination an dieser
Grenzflache nicht entscheidend V. bestimmt.

Fiir eine weitere Erhohung des Wirkungsgrades der Heterosolarzelle muss die Refle-
xion z.B. durch Texturierung des Wafers vermindert, ein Wafer mit groken L.;; be-
nutzt und ein rekombinationsdrmerer Riickkontakt (z. B. Punktriickkontakt [82, 83])

prapariert werden.



Kapitel 7

Zusammenfassung

Es wurden Silizium Heterosolarzellen, bestehend aus einem a-Si:H/c-Si-Ubergang,
modelliert, simuliert, analysiert und prapariert. Durch eine Optimierung der Ab-
scheidebedingungen und der Wafervorbehandlung konnte im Rahmen dieser Arbeit
zusammen mit der Fernuniversitdt Hagen ein zertifizierter Solarzellenwirkungsgrad
von 16.2 % erreicht werden. Dies ist unseres Wissens nach der héchste Wirkungs-
grad, der fiir diesen Typ von Solarzelle (a-Si:H(n)/c-Si(p)) erreicht wurde. Die

Ergebnisse dieser Arbeit lassen sich im Wesentlichen in drei Abschnitte gliedern:

I. Simulationsprogramm AFORS-HET

Zur Modellierung der elektro-optischen Eigenschaften der a-Si:H /c-Si Solarzelle wur-
de ein Simulationsprogramm entwickelt: AFORS-HET; Automat FOR Simulation
HETerostructures. Dies erlaubt die eindimensionale Simulation von Heterostruktu-
ren, bestehend aus einer beliebigen Anzahl von Schichten, Grenzflichen und Defekt-
verteilungen. Es basiert auf einem Losungsalgorithmus fiir die Halbleitergleichun-
gen. Der Transport iiber den Heterokontakt kann mit zwei verschiedenen Modellen
simuliert werden: (a) Die Strome werden wie im Volumen des Halbleiters durch ver-
allgemeinerte Drift-Diffusionsstréme beschrieben. (b) Die Stréme werden, dhnlich
einem Schottky-Kontakt, durch thermionische Emission beschrieben. Die Gleichun-

gen konnen sowohl fiir den stationiren Zustand, als auch fiir eine periodische Kleinsi-

113
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gnalstérung gelost werden. Es wurden eine Vielzahl von Messverfahren nachgebildet,
insbesondere: Kennlinien (IU), Quantenausbeute (Q;,;), Oberflichenphotospannung
(SPV), Impedanz/Admittanz-Spektroskopie (IMP), Kapazititsspektroskopie (CV,
Cf) und Photolumineszenz / Elektrolumineszenz (PL/EL). Somit konnen die Mess-
grofken des jeweiligen Verfahrens fiir eine vorgegebene Heterostruktur simuliert und
mit der realen Messung verglichen werden. Die benutzerfreundliche Oberfléche er-

laubt eine einfache Bedienung.

I1. Ergebnisse aus der Modellierung von a-Si:H(n)/c-Si(p)-Strukturen
Mit AFORS-HET wurden Designkriterien fiir die a-Si:H(n)/c-Si(p) Heterokontakt-

solarzelle entwickelt:

e Fiir die amorphe Schicht existiert eine kritische Schichtdicke von d~ 5 nm.
Unterhalb dieser Dicke kann der Frontkontakt V,. negativ beeinflussen und

oberhalb wird durch die Absorption im a-Si:H(n) J,. vermindert.

e Die diinne amorphe Schicht (ca. 5 nm) muss ein moglichst niedriges (E. — Ey),
auch im Bauelement, nicht unbedingt als Einzelschicht, aufweisen. Zu hohe

Werte stellen eine Verlustquelle fiir FF und V. dar.

e Die Grenzflichenzustandsdichte muss unter einem Wert von 102 cm =2 liegen.
Fiir hohere Werte verringert sich V,. und es kann eine S-férmige I-U Kennlinie

auftreten.

e Ein Vergleich mit anderen Heterostrukturen, die als Absorbermaterial eben-
falls kristallines Silizium verwenden, zeigt Vorteile der a-Si:H(p) /c-Si(n)- bzw.
pe-Si:H(n) /e-Si(p)-Struktur gegeniiber der auch experimentell realisierten a-

Si:H(n)/c-Si(p) Struktur.

Werden diese Kriterien erfiillt, so ldsst sich mit Hilfe der Theorie fiir den Homo-
kontakt und der Verwendung von Materialparametern des kristallinen Siliziums V.

berechnen. Der Strom der Solarzelle ist bei diinnen a-Si:H(n)-Schichten (5 nm) im
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Wesentlichen durch die Eigenschaften des kristallinen Siliziums und evtl. des Riick-
kontakts bestimmt.

ITI. Priparation und Analyse der a-Si:H(n)/c-Si(p) Solarzelle

Durch eine geeignete Wafervorbehandlung und der Verwendung einer intrinsischen
Pufferschicht lassen sich die Grenzflichenzustinde experimentell so weit reduzieren,
dass diese kaum mehr einen Einfluss auf die Solarzellencharakteristik haben. Die
Praparation von a-Si:H Solarzellen und deren Charakterisierung fiihrte zu Ergebnis-

sen, die durch die Modellierung qualitativ beschrieben werden konnten:

o S-formige Verlauf der I-U Hell-Kennlinie: Bei einer hohen Zustandsdichte D;;
an der a-Si:H/c-Si Grenzfliche ist eine S-férmige I-U-Charakteristik zu beob-

achten. Bei einer reduzierten D;; tritt dies erst bei tiefen Temperaturen (150

K) auf.

e Geringe Defektkonzentrationen: Geringe D;; kdnnen durch eine H-Terminierung
der Waferoberflache realisiert werden. Durch die Einfiihrung einer intrinsi-
schen Zwischenschicht ldsst sich V,. weiter erh6hen. Ein Einfluss auf J,,. ist

fiir diinne a-Si:H(i) Schichten nicht festzustellen.

e Analyse der 16.2 % Solarzelle: V,.(T) lakt sich aus der Theorie fiir Homokon-
takte berechnen. Dies zeigt, dass fiir diesen Fall die Rekombination an der
Grenzflache vernachlissigt werden kann, der Wirkungsgrad der Solarzelle ist

durch die Qualitét des kristallinen Absorbers und des Riickkontaktes limitiert.

Zur weiteren Erhohung des Wirkungsgrades von a-Si:H(n)/c-Si(p) Heterosolarzel-
len konnen nach diesen Ergebnissen die gleichen Konzepte wie fiir klassische p/n-
diffundierte Si-Solarzellen verwendet werden. Als Beispiele wére eine Oberflichen-
texturierung, eine Optimierung des Wafermaterials sowie die Verwendung von Punkt-

riickkontakten zu nennen.






Anhang A

Charakterisierung des amorphen

Siliziums

Amorphes Silizium dient in der a-Si:H/c-Si-Solarzelle als diinner Emitter. Fiir diinne
amorphe Schichten, die auf kristallinem Silizium abgeschieden wurden, existieren
keine Daten. Fiir das Verstindnis der a-Si:H/c-Si Zellen sind aber gerade diese
Daten von grofser Wichtigkeit. Folgende Eigenschaften der a-Si:H-Schichten sind

fiir die Solarzelle von Bedeutung:

e Lage des Ferminiveaus: Sie bestimmt zum einem die Leitfihigkeit des amor-
phen Siliziums. Zum anderen wird damit zusammen mit AFE, und der Dotie-
rung des kristallinen Siliziums die Diffusionsspannung des Heteroiiberganges

festgelegt.

e Elektronenaffinitdt: Durch die Elektronenaffinitit des a-Si:H wird zusammen
mit der Elektronenaffinitat des kristallinen Siliziums AE. an dem Heteroiiber-

gang festgelegt (Anderson Modell).

e Defekte im amorphen Silizium: Durch die amorphe Struktur des a-Si:H exi-
stieren sowohl an der Valenzband- als auch an der Leitungsbandkante in der

Bandliicke lokalisierte Zustidnde, deren exponentieller Abfall durch die Urbach-
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energie des Valenzbandes bzw. des Leitungsbandes bestimmt ist. Dariiber
hinaus sind in der Bandliicke Zustdnde durch offene Bindungen des Siliziums.
Da die Konzentration der Defekte im Gegensatz zu kristallinem Silizium hoch
ist, spielen sie - neben der iiber sie stattfindenden Rekombination - auch eine

Rolle fiir die Lage des Ferminiveaus.

e Homogenitdt: Eine in der Dicke inhomogene Schicht kann in Verbindung mit
dem auf dem a-Si:H deponierten TCO zu lokalen Kurzschliissen fiihren. Da-
durch verringert sich die Leerlaufspannung und der Parallelwiderstand der

Solarzelle.

Diese Eigenschaften des amorphen Emitters wurden mit Hilfe von Leitfihigkeits-
messungen an dicken Schichten (300 nm), Photoelektronenspektroskopie, inverser
Photoemission, und Atomkraftmikroskopie an diinnen Schichten bestimmt, worauf
im Folgenden eingegangen werden soll.

Die Lage des Ferminiveaus im amorphen Silizium wurde durch Leitfahigkeitsmes-
sungen bestimmt. Dazu wurden 300 nm amorphes Silizium auf Corningglas abge-
schieden. Die Leitfahigkeit bei Raumtemperatur kann mit Hilfe von Quecksilber-
kontakten gemessen werden, ohne dass Kontakte aufgedampft werden miissen. Aus
der Leitfahigkeit lasst sich die Lage des Ferminiveaus bzgl. der Leitungsbandkante

bestimmen:
o = opexp(—(E. — Ey)/kT) (A1)

Dabei ist og = 150(Qcm) ! fiir amorphes Silizium. Die Lage des Ferminiveaus zum
Leitungsband wurde zu 0.23 eV bestimmt. Die Lage des Ferminiveaus an diinnen
Schichten, wie sie fiir die a-Si:H/c-Si-Solarzellen benétigt werden, wurde mit Hilfe
der Ultraviolett-Photoelektronen-Spektroskopie (UPS) ermittelt. Die Informations-
tiefe von UPS liegt bei 5-10 nm und damit in der gleichen Gréfenordnung wie die
Emitterschichtdicke. Das UPS-Spektrum einer 10 nm dicken undotierten und ei-
ner dotierten amorphen Silizium Schicht ist in Abb. A.1 dargestellt. Es liefert ein
direktes Abbild der Zustandsdichte N(E) der besetzten Zustinde. Da die Zustands-
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Abbildung A.1: UPS-Spektrum einer undotierten und einer mit 10000 ppm
PHj3 in Sv: Hy dotierten 10 nm dicken a-Si:H-Schicht, die auf kristallinem
Silizium abgeschieden wurde [84].

dichte in der Umgebung des Valenzbandminimums £, fiir die lokalisierten Zustdnde
als Funktion der Energie exponentiell in Richtung Bandmitte abfillt, erhdlt man die
Valenzbandkante des amorphen Siliziums aus einer halblogarithmischen Darstellung
des UPS-Spektrums als Funktion der Energie. Die Lage des Ferminiveaus befin-
det sich dort, wo das Signal der Elektronen verschwindet. Durch die Kenntnis der
Lage des Valenzbandes lédsst sich dann der Abstand des Ferminiveaus von dem Va-
lenzband berechnen. Bei Kenntnis der Bandliicke ldsst sich damit der Abstand des
Ferminiveaus von der Leitungsbandkante berechnen. Die Energieliicke von 1.72 eV
wurde mit Hilfe von Photoleitfdhigkeitsmessungen an dicken Schichten bestimmt.
Damit ergibt sich die Aktivierungsenergie wie bei den dicken Schichten zu 0.23 eV
bei einer Konzentration von 10000ppm PHjs in SiH,. Abb. A.2 zeigt den Abstand
des Ferminiveaus von der Leitungsbandkante in Abhéngigkeit der Phosphinkonzen-
tration, gemessen an diinnen (UPS) und an dicken (Leitfihigkeit) Schichten. Eine
Sattigung der Lage des Ferminiveaus tritt sowohl fiir diinne wie fiir dicke Schichten

ab 10000 ppm PHjz in SiH,4 auf.
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Abbildung A.2: Lage des Ferminiveaus bestimmt aus UPS Messungen
(Dreiecke) und aus Leitfahigkeitsmessungen an dicken Proben (Quadrate) fiir
verschiedene Dotierungen von PHjz/SiH, in der Gasphase.

Abbildung A.3: Atomkraftmikroskopische Aufnahme einer 20nm dicken
amorphen Siliziumschicht auf kristallinem Silizium (nicht sichtbar).
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Die Homogenitit in der Dicke der amorphen Siliziumschichten wurde mit ei-
nem Atomkraftmikroskop (AFM) bestimmt. In Abb.A.3 ist die AFM-Aufnahme
einer 20nm dicken amorphen Siliziumschicht abgebildet. Die Variation der Hohe ist
auf dem untersuchten Bereich kleiner als 1 nm. Aus ellipsometrischen Messungen
an einer 20 nm dicken a-Si:H-Schicht auf c¢-Si konnte geschlossen werden, dass der

Gradient der Schichtdicke auf einer Linge von 2 cm kleiner als 1 nm ist [85].
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Anhang B

Symbole
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E. E,
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fo
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Jny Jp
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s dy
Joect's Jout
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k

n,n

Na/p

Einfangraten der Rekombinationszentren

Emissionskoeffizienten der Elektronen und Locher

Elektrisches Feld bzw. Energie

Leitungsband- bzw. Valenzbandenergie

Quasifermienergie der Elektronen und Ldcher

Energetische Lage der Rekombinationszentren

Fermiverteilung

Besetzungsfunktion fiir stationdren- bzw. Kleinsignal-Fall Besetzung des
Rekombinationszentrums

Generationsraten der Elektronen und Locher

Teilchenstrome der Elektronen und Locher

Ladungsstrome der Elektronen und Locher

Thermischer Emissionsstrom iiber die Grenzfliche fiir Elektronen bzw. Locher
Rekombinationsstrome iiber Grenzflichenzustinde fiir Elektronen und Locher
Gesamtladungsstrom

Boltzmannkonstante

stationarer bzw. Kleinsignalanteil der freien Elektronenkonzentration

Akzeptorniveaus bzw. Donatorniveaus des Halbleiters
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