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摘要: 在有效质量近似下ꎬ通过变分理论计算了应变纤锌矿 ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 柱形量子点的带隙ꎬ进而利用

细致平衡理论ꎬ研究了柱形量子点太阳能电池的转换效率在多重激子效应以及内建电场的影响下随量子点

半径、高度和 Ｉｎ 组分的变化关系ꎮ 结果表明ꎬ量子点太阳能电池的转换效率随着量子点半径、高度以及 Ｉｎ 组

分的增加单调增加ꎮ 多重激子效应能够明显提高太阳能电池的转换效率ꎬ但是内建电场会使得太阳能电池

的转换效率明显降低ꎮ
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１　 引　 　 言

随着温室效应的日益加剧以及传统能源的消

耗殆尽ꎬ环境危机和能源危机是摆在人类面前的

两个最严峻的问题ꎮ 太阳能作为可再生新能源之

一ꎬ获取方便ꎬ没有污染ꎬ具有重要的开发和利用
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价值ꎮ 自 １９５３ 年美国贝尔实验室首先研制出世

界上第一块无机硅太阳能电池以来[１]ꎬ太阳能电

池行业得到了极大的发展ꎮ 迄今为止ꎬ已经涌现

出各种类型的太阳能电池ꎮ 目前ꎬ太阳能电池按

照制备材料的不同主要可分为晶体硅太阳能电

池、硅薄膜太阳能电池、有机聚合物太阳能电池、
化合物半导体量子点太阳能电池等[１￣４]ꎮ 量子点

太阳能电池是一类利用纳米结构或纳米材料制备

的太阳能电池ꎮ 由于量子点自身的特殊结构ꎬ具
备了包括量子尺寸效应、量子限域效应、表面效

应、量子隧穿效应、库伦阻塞效应等在内的诸多特

点[５]ꎬ因而量子点太阳能电池已成为人们研究的

热点ꎮ 与传统太阳能电池相比ꎬ量子点太阳能电

池作为第三代太阳能电池ꎬ不仅制作成本低ꎬ而且

能量转换效率高ꎬ其转换效率的理论值可高达

６３. ２％ [６]ꎮ 自 １９６１ 年 Ｓｈｏｃｋｌｅｙ 和 Ｑｕｅｉｓｓｅｒ 用细

致平衡理论计算出能量间隙为 １. １ ｅＶ 的单结太

阳能电池转换效率上限约为 ３３％后[７]ꎬ该理论被

广泛地应用于计算量子点太阳能电池的效率值ꎬ
并且越来越多的学者们对如何提高太阳能电池的

转换效率产生了很大兴趣ꎬ并开展了大量研究ꎮ
此前ꎬ关于太阳能电池转换效率的计算都是

基于假设吸收一个光子只产生一个电子￣空穴对ꎬ
而近年来ꎬ人们发现了纳米尺度的半导体材料在

吸收一个较高能量的入射光子后产生多个电子￣
空穴对的物理现象ꎬ并将其称为多重激子效

应[８￣１０]ꎮ 在多重激子产生时ꎬ光子内大于禁带宽

度的能量是用来激发半导体中的其他电子ꎬ而不

是通过声子辐射以放热的形式耗散掉ꎮ 因而ꎬ利
用该物理效应能够有效地避免能量的热耗散而提

高太阳能电池的转换效率ꎮ ２００４ 年ꎬＳｃｈａｌｌｅｒ 和

Ｋｌｉｍｏｖ 发现在纳米晶体 ＰｂＳｅ 中存在多重激子效

应ꎮ 此后的几年中ꎬ在 ＰｂＳｅ、ＰｂＳ、ＣｄＳｅ、ＣｄＴｅ、Ｓｉ、
ＩｎＡｓ、ＩｎＰ 等半导体量子点中相继发现了多重激子

效应[１１￣１３]ꎮ 不过ꎬ多重激子效应从发现至今才十

多年ꎬ目前对其产生机理及解释理论还没有明确

的定论ꎬ对其在光电子器件方面的应用也还处于

探索阶段ꎬ因而对半导体量子点中多重激子效应

的研究具有一定的意义和价值ꎮ
近年来ꎬ关于Ⅲ￣Ⅴ族化合物及其衍生物 Ｚｎ￣

Ⅳ￣Ｎ２ 半导体量子点太阳能电池的研究较为热

门ꎬ由于其具有直接带隙结构和很高的光吸收系

数[１４￣１６]ꎬ采用该材料制备的太阳能电池具有较高

的光电转换效率ꎮ 其中以异价的三元化合物半导

体材料 ＺｎＳｎＮ２ 最具代表性ꎬ其具有禁带宽度大、
原料成本低廉、无毒性等优势[１４￣１９]ꎬ在光电子器

件、激光器、高电子迁移率晶体管等器件中具有广

阔的应用前景ꎮ ＺｎＳｎＮ２ 由纤锌矿Ⅲ￣Ⅴ族氮化物

的两个Ⅲ族元素被所交替的 Ｚｎ 和 Ｓｎ 取代得

到[１４]ꎬ具有正交晶体结构ꎮ ＺｎＳｎＮ２ 的元素来源

丰富ꎬ通常表现为直接带隙ꎬ并且能够覆盖所有可

见光光谱[２０￣２３]ꎬ是太阳能电池应用中最具有吸引

力的候选材料之一ꎮ 目前ꎬ基于实验和理论参数

的器件模拟也表明 ＺｎＳｎＮ２ 可以制备出有效的太

阳能电池[１９￣２１]ꎮ 此外ꎬＺｎＳｎＮ２ 的晶格常数介于

ＧａＮ 和 ＩｎＮ 之间ꎬ因此它可以与 ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 晶格

匹配ꎬ二者构成的异质结构具有很强的自发极化

和压电极化ꎬ会形成很强的内建电场[１８￣１９]ꎬ而内

建电场对于量子点的带隙、电子性质、介电性质和

光学性质等能够产生重要的影响ꎬ因而从理论上

对其进行研究是很有必要的ꎮ 虽然国内外学者对

ＺｎＳｎＮ２ 已经积累了一定的研究成果ꎬ但是对于采

用该材料制备的太阳能电池转换效率的研究却非

常有限ꎮ
本文以纤锌矿 ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 柱形量子

点为研究对象ꎬ利用细致平衡模型ꎬ研究了太阳能

电池的转换效率随量子点结构参数和 Ｉｎ 组分的

变化关系ꎬ以及多重激子效应和内建电场对太阳

能电池转换效率的影响ꎮ

２　 理论模型

本文以高度为 Ｌ(Ｌ ＝ ２ｄ)、半径为 Ｒ 的圆柱形

ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 量子点为研究对象ꎬ如图 １ 所

示ꎬ量子点材料为 ＺｎＳｎＮ２ꎬ两端材料为带隙相对

较大的 ＩｎｘＧａ１ － ｘＮꎬ量子点径向被带隙很大的材料

所包裹ꎮ 对于纤锌矿结构ꎬ我们取 ｃ 轴沿着 ｚ 方

向记为∥ꎬ垂直方向记为丄ꎮ

ZnSnN2

2R

-d z=0 d

InxGa1-xN

z

图 １　 柱形量子点示意图

Ｆｉｇ. １　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌ ｑｕａｎｔｕｍ ｄｏｔ
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在细致平衡模型中ꎬ太阳能电池的转换效

率为:
η ＝ ＪＶ / Ｐ ｉｎꎬ (１)

其中 Ｊ ＝ ＪＧ － ＪＲ 是净电流密度ꎬＶ 是电压ꎬＰ ｉｎ 是

ＡＭ１. ５Ｇ 太阳光谱下的入射光功率[２２￣２５]ꎬ为 １１６
ｍＷ / ｃｍ２ꎮ 其中 ＪＧ 和 ＪＲ分别为光生电流和复合

电流ꎬ可通过下式计算得出[２４￣２５]:

ＪＧ ＝ ｑ ∫¥

Ｅｇ

η(ＥꎬＥｇ)Γ(Ｅ)ｄＥꎬ (２)

ＪＲ ＝ ２πｑ
ｈ３ｃ２ ∫

¥

Ｅｇ

η(ＥꎬＥｇ)Ｅ２

ｅ(Ｅ－μ) / ｋＴ － １
ｄＥꎬ (３)

其中ꎬＥ 是光子的能量ꎬｑ 是元电荷ꎬμ 是光子的化

学势能ꎬｃ 是真空中的光速ꎬｈ 是普朗克常数ꎬｋ 是

玻尔兹曼常数ꎬＴ 是电池温度(取 ３００ Ｋ)ꎬΓ(Ｅ)
是太阳能光子通量密度ꎬη(ＥꎬＥｇ)是量子产率ꎮ

量子产率有不同的函数形式表示ꎬ在本文中ꎬ
我们取[２６]

η(ＥꎬＥｇ) ＝ ∑
Ｍ

ｍ ＝ １
θ(ＥꎬｍＥｇ)ꎬ (４)

其中ꎬθ(ＥꎬｍＥｇ)是单位阶跃函数ꎮ Ｍ ＝ １ 表示吸

收一个光子产生一个电子￣空穴对ꎮ Ｅｇ 是量子点

的带隙ꎬ大小为[２７]:
Ｅｇ ＝ Ｅｅ ＋ Ｅｈ ＋ Ｅｇ１ꎬ (５)

其中 Ｅｅ 和 Ｅｈ 分别是电子和空穴的基态能量ꎬＥｇ１

是 ＺｎＳｎＮ２ 的禁带宽度ꎮ
在有效质量近似下ꎬ柱形量子点中电子(空

穴)的哈密顿量为:

Ｈ ＝ － ћ２

２ｍ⊥
ｊ

１
ρ ｊ

∂
∂ρ ｊ

ρ ｊ
∂
∂ρ ｊ

( ) ＋ １
ρ２
ｊ

∂２

∂φ２
ｊ

[ ] －

ћ２

２ｍ∥
ｊ

∂２

∂ｚ２ｊ
＋ Ｖ(ρ ｊꎬｚ ｊ) ∓ ｅＦｚ ｊꎬ (６)

其中下标 ｊ 代表电子(ｅ)或空穴(ｈ)ꎬｍ⊥
ｊ (ｍ∥

ｊ )表
示电子(空穴)垂直于(沿着) ｃ 轴的有效质量ꎬｅ
是电子电荷的绝对值ꎬ － ( ＋ )表示电子(空穴)ꎬ
电子(空穴)的束缚势 Ｖ(ρ ｊꎬｚ ｊ)为:

Ｖ(ρ ｊꎬｚ ｊ) ＝
０ꎬ ρ ｊ ≤ Ｒꎬ ｚ ｊ ≤ ｄ
Ｖ ｊꎬ ρ ｊ ≤ Ｒꎬ ｚ ｊ ≥ ｄ

∞ꎬ ρ ｊ > Ｒ

ì

î

í

ïï

ïï
(７)

其中ꎬＶｅ 和 Ｖｈ 分别为:
Ｖｅ ＝ ０. ６(Ｅｇ２ － Ｅｇ１)ꎬ (８)
Ｖｈ ＝ ０. ４(Ｅｇ２ － Ｅｇ１)ꎬ (９)

这里ꎬＥｇ２是 ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 的禁带宽度ꎮ
在应变 ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 柱形量子点中ꎬ由

于自发极化和压电极化而在势阱区和势垒区产生

的内建电场为[２８]:

Ｆ ＝
－
ＰＺｎＳｎＮ２

ＳＰ ＋ ＰＺｎＳｎＮ２
ＰＥ － ＰＩｎｘＧａ１－ｘＮ

ＳＰ

ε０εＺｎＳｎＮ２
ｅ

ꎬ ρ ｊ ≤ Ｒꎬ ｚ ｊ ≤ ｄꎬ

０ꎬ ρ ｊ ≤ Ｒꎬ ｚ ｊ > ｄꎬ

ì

î

í

ïï

ïï
(１０)

ＰＺｎＳｎＮ２
ＳＰ 、ＰＺｎＳｎＮ２

ＰＥ 、ＰＩｎｘＧａ１ － ｘＮ
ＳＰ 分别代表 ＺｎＳｎＮ２ 的自发

极化和压电极化以及 ＩｎｘＧａ１ － ｘ Ｎ 的自发极化ꎬ
εＺｎＳｎＮ２

ｅ 是 ＺｎＳｎＮ２ 的电子介电常数ꎮ 其中ꎬ
ＰＺｎＳｎＮ２

ＰＥ ＝ ｅ３１(εｘｘ ＋ εｙｙ) ＋ ｅ３３εｚｚꎬ (１１)
ｅ３１和 ｅ３３为 ＺｎＳｎＮ２ 的压电系数ꎬεｘｘ、εｙｙ和 εｚｚ是 Ｚｎ￣
ＳｎＮ２ 的双、单轴应变张量ꎬ可通过下式得出[２９￣３０]:

εｘｘ ＝ εｙｙ ＝
ａＩｎｘＧａ１－ｘＮ － ａＺｎＳｎＮ２

ａＺｎＳｎＮ２

ꎬ (１２)

εｚｚ

εｘｘ
＝

Ｃ１１ ＋ Ｃ１２ － ２Ｃ１３

Ｃ３３ － Ｃ１３
ꎬ (１３)

其中ꎬａ 为材料的晶格常数ꎬＣ１１、Ｃ１２、Ｃ１３ 和 Ｃ３３ 为

ＺｎＳｎＮ２ 的弹性常数ꎮ 在计算柱形量子点电子(空
穴)的能量时ꎬ我们假设 ρ 方向与 ｚ 方向的电子

(空穴)波函数弱耦合ꎬ则可将波函数写为[３１￣３３]:
ψ ＝ ｆ( ｚ ｊ)φ(ρ ｊ)ｅ －λｊｚ ｊꎬ (１４)

其中ꎬλ 为变分参数ꎮ

通过分离变量的方法ꎬ解得 ｚ 方向电子波函

数可表示为[３０]:

ｆ( ｚ ｊ) ＝
ｃｏｓ(ｋｄ)ｅ[Ｋ(ｄ－ｚ ｊ)]ꎬ ｄ < ｚ ｊ < ∞
ｃｏｓ(ｋｚ ｊ)ꎬ － ｄ ≤ ｚ ｊ ≤ ｄ

ｃｏｓ(ｋｄ)ｅ[Ｋ(ｄ＋ｚ ｊ)]ꎬ － ∞ < ｚ ｊ < － ｄ

ì

î

í

ï
ï

ïï

ꎬ

(１５)

其中ꎬｋ ＝
２ｍ∥

ｗｊ Ｅ ｊ

ћ２ ꎬＫ ＝
２ｍ∥

ｂｊ (Ｖ０ － Ｅ ｊ)
ћ２ ꎬｗ 和 ｂ

分别代表阱材料和垒材料ꎮ
ρ 方向上的波函数可表示为[２６]:

φ ＝
Ｊ０(γρ ｊ)ꎬ ρ ｊ ≤ Ｒ
０ꎬ ρ ｊ > Ｒ{ ꎬ (１６)

Ｊ０(γρ ｊ)是零阶贝塞尔函数ꎬ其中 γ ＝ ２. ４０４８２ / Ｒꎮ
利用以上关系我们最后可以得到电子(空

穴)的基态能量
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Ｅ ｊ ＝ ｍｉｎ
λ

‹ψ(ρ ｊꎬｚ ｊ) Ｈ ψ(ρ ｊꎬｚ ｊ)›
‹ψ(ρ ｊꎬｚ ｊ) ψ(ρ ｊꎬｚ ｊ)›

. (１７)

３　 结果与讨论

本文针对 ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 柱形量子点进

行了研究ꎬ计算所用参数由文献[１４￣１６ꎬ１９￣２１ꎬ３２￣
３６] 给出ꎬ具体见表 １ꎮ

首先我们分析 Ｉｎ 组分以及量子点高度对内

建电场的影响ꎮ 图 ２( ａ)表示当量子点半径为 ２
ｎｍ、高度为 ８ ｎｍ 时ꎬ内建电场强度随 Ｉｎ 组分的变

化趋势ꎮ 从图中可以看出ꎬ内建电场强度随着 Ｉｎ

组分的增加不断减小ꎮ 这是因为随着 Ｉｎ 组分的

增加ꎬＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 的自发极化强度逐渐减小ꎬ因此

内建电场强度不断减小ꎮ 图 ２(ｂ)表示当量子点

半径为 ２ ｎｍ、Ｉｎ 组分为 ０. １ 时ꎬ内建电场强度随

着量子点高度 Ｌ 的变化趋势ꎮ 由图可知ꎬ内建电

场强度随着量子点高度的增加逐渐增大ꎮ 这是因

为随着量子点高度的增加ꎬ量子阱内的载流子不

断扩散ꎬ电离中心浓度不断增强ꎬ因此内建电场强

度不断增大ꎮ
由于太阳能电池转换效率严格依赖于系统的

带隙ꎬ所以图 ３ 给出了当量子点 Ｉｎ 组分为 ０. １、高
表 １　 计算所用参数

Ｔａｂ. １　 Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｕｓｅｄ ｉｎ Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

晶格常数 ａ / ｎｍ
压电系数 / (Ｃｍ － ２)

ｅ３１ ｅ３３

电子介电常数

εｅ

自发极化 ＰＳＰ /

(Ｃｍ － ２)

静态介电常数

ε

ＺｎＳｎＮ２ ３. ３ － ０. ５９ １. ０９ ５. ７ － ０. ０２９ １５. ０８８

ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ ３. １８９ － ０. ３５９ｘ － ０. ０２９ － ０. ００３ｘ １０. ４ ＋ ４. ９ｘ

电子有效质量

ｍ⊥
ｅ ｍ∥

ｅ

空穴有效质量

ｍ⊥
ｈ ｍ∥

ｈ

带隙 Ｅｇ / ｅＶ
弹性系数 / ＧＰａ

Ｃ１１ Ｃ１３ Ｃ３１ Ｃ３３

ＺｎＳｎＮ２ ０. １７ ０. １３ ２. ０ ２. ０ １. ８ ２７２ １２８ １００ ３０６

ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ ０. ２ － ０. １３ｘ ０. ２ － ０. １３ｘ １. １ － ０. ８３ｘ １. １ － ０. ８３ｘ ３. ２ｘ２ － ４. ７ｘ ＋ ３. ４
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图 ２　 内建电场强度随 Ｉｎ 组分(ａ)及量子点高度 Ｌ(ｂ)的
变化趋势

Ｆｉｇ. ２ 　 Ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｏｆ ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｉｎ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ(ａ) ａｎｄ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ(ｂ)
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图 ３　 量子点 Ｉｎ 组分 ｘ ＝ ０. １、高度 Ｌ ＝ ８ ｎｍ 时ꎬ有无内建

电场时量子点带隙随着半径 Ｒ 的变化趋势ꎮ

Ｆｉｇ. ３　 Ｂａｎｄ ｇａｐ ｏｆ ｑｕａｎｔｕｍ ｄｏｔ ｗｉｔｈ ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ

ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｒａｄｉｕｓ Ｒ ｆｏｒ Ｉｎ ｃｏｍｐｏ￣

ｎｅｎｔ ｘ ＝ ０. １ ａｎｄ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ＝ ８ ｎｍ

度为 ８ ｎｍ 时ꎬ量子点带隙随半径 Ｒ 的变化关系ꎮ
由图可知ꎬ对于考虑内建电场和不考虑内建电场

的情况ꎬ量子点带隙均随着量子点半径的增加而

减小ꎬ最后逐渐趋于平缓ꎮ 这是因为随着量子点

半径的增加ꎬ量子限域效应逐渐减弱ꎬ电子和空穴

的能量逐渐降低ꎬ根据公式(５)可知ꎬ量子点的带

隙减小ꎮ 随着量子点半径的继续增加ꎬ体系逐渐
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趋近于量子阱ꎬ所以带隙的变化也趋于平缓ꎮ 此

外ꎬ经过计算我们发现ꎬ由于内建电场的存在使得

能带倾斜ꎬ所以考虑内建电场时的带隙要比不考

虑内建电场时的带隙大ꎬ但是二者的区别随着量

子点半径的增加变化较小ꎮ 这是因为内建电场的

强弱主要由量子点的高度决定ꎬ所以半径变化对

内建电场的影响相对而言较小ꎮ
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图 ４　 量子点 Ｉｎ 组分 ｘ ＝ ０. １、半径 Ｒ ＝ ２ ｎｍ 时ꎬ有无内建

电场时量子点带隙随着高度 Ｌ 的变化趋势ꎮ
Ｆｉｇ. ４　 Ｂａｎｄ ｇａｐ ｏｆ ｑｕａｎｔｕｍ ｄｏｔ ｗｉｔｈ ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ

ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ｆｏｒ Ｉｎ ｃｏｍｐｏ￣
ｎｅｎｔ ｘ ＝ ０. １ ａｎｄ ｒａｄｉｕｓ Ｒ ＝ ２ ｎｍ

图 ４ 表示当量子点 Ｉｎ 组分为 ０. １、半径为 ２ ｎｍ
时ꎬ有无内建电场时量子点带隙随高度 Ｌ 的变化关

系ꎮ 由图可知ꎬ曲线的整体趋势和图 ３ 类似ꎬ即对于

有无内建电场的情况ꎬ量子点带隙均随着量子点高度

的增加而单调减小ꎬ最后逐渐趋于平缓ꎮ 这是因为随

着量子点高度的增加ꎬ量子限域效应逐渐减弱ꎬ电子

和空穴的能量逐渐降低ꎬ根据公式(５)可知ꎬ量子点

的带隙减小ꎮ 随着量子点高度的继续增加ꎬ体系逐渐

趋近于量子线ꎬ因而带隙的变化也趋于平缓ꎮ 此外ꎬ
对于固定的量子点高度ꎬ考虑内建电场时的带隙要比

不考虑内建电场时的带隙大ꎬ并且二者的区别随着量

子点高度的增加而增加ꎮ 这是由于内建电场的存在ꎬ
使得能带倾斜ꎬ因而带隙变大ꎬ并且内建电场受量子

点高度的影响明显ꎮ
根据已有文献报道[３７]ꎬ当存在多重激子效应

(Ｍ > １)时ꎬ在一定的带隙范围内能够有效提高太

阳能电池的转换效率ꎬ且当 Ｍ > ４ 时效率不再有显

著的提升ꎮ 所以ꎬ以下我们分别取 Ｍ 为 １ 和 ４ 时

的两种情况进行分析ꎮ 图 ５ 给出了当量子点 Ｉｎ 组

分为 ０. １、高度为 ８ ｎｍ 时ꎬ太阳能电池的转换效率

随半径 Ｒ 的变化关系ꎮ 由图可知ꎬ对于考虑内建

电场和不考虑内建电场的情况ꎬ太阳能电池的转

1 6
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图 ５　 量子点 Ｉｎ 组分 ｘ ＝ ０. １、半径 Ｌ ＝ ８ ｎｍ、Ｍ 分别取 １ 和

４ 时ꎬ有无内建电场时太阳能电池的转换效率随着

半径 Ｒ 的变化趋势ꎮ
Ｆｉｇ. ５　 Ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｏｆ ｓｏｌａｒ ｃｅｌｌ ｗｉｔｈ ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ

ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｒａｄｉｕｓ Ｒ ｆｏｒ Ｉｎ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｘ ＝０. １ꎬ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ＝ ８ ｎｍꎬ Ｍ ＝１ꎬ ４.

换效率均随着量子点半径的增加而增加ꎬ最后逐

渐趋于平缓ꎬ这一结果也符合文献报道[１２ꎬ３８￣３９]ꎮ 由

于随着量子点半径的增加ꎬ量子点的带隙不断变

小ꎬ因而太阳能电池的转换效率不断增加ꎮ 对于

相同的量子点半径ꎬ考虑内建电场时的太阳能电

池转换效率要比不考虑内建电场时的太阳能转换

效率小ꎬ并且二者的差距随着半径的增加而增加ꎬ
这是因为内建电场的存在使得量子点带隙变大ꎬ
因而太阳能电池的转换效率降低ꎮ 此外ꎬ随着半

径的增加量子限域效应减弱ꎬ从而使得内建电场

的影响加强ꎬ所以有无内建电场的差距逐渐增加ꎮ
从图中还可以看出ꎬ在量子点半径较小时ꎬ多重激

子效应的影响非常微弱ꎮ 随着量子点半径的增

加ꎬ多重激子效应影响下太阳能电池的转换效率

明显增加ꎮ 这是因为太阳能电池转换效率是由太

阳光谱的能量分布与量子产率曲线的重叠范围所

确定ꎬ当量子点半径变大时ꎬ量子产率曲线与太阳

光谱的能量分布曲线重叠区域增多ꎬ因而提高了

太阳能电池的转换效率ꎮ
图 ６ 表示当量子点 Ｉｎ 组分为 ０. １、半径 Ｒ 为 ２

ｎｍ、Ｍ 分别取 １ 和 ４ 时ꎬ太阳能电池的转换效率随

高度 Ｌ 的变化关系ꎮ 由图可知ꎬ对于考虑内建电

场和不考虑内建电场的情况ꎬ太阳能电池的转换

效率均随着量子点高度的增加而增加ꎬ最后逐渐

趋于平缓ꎬ该结果也与文献报道相一致[１２ꎬ３８￣３９]ꎮ
因为随着量子点高度的增加ꎬ量子点的带隙不断

变小ꎬ所以太阳能电池的转换效率不断增加ꎮ 相

比图 ５ 而言ꎬ对于相同的量子点高度ꎬ考虑内建电
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图 ６　 量子点 Ｉｎ 组分 ｘ ＝ ０. １、半径 Ｒ ＝ ２ ｎｍ、Ｍ 分别取 １
和 ４ 时ꎬ有无内建电场时太阳能电池的转换效率随

着高度 Ｌ 的变化趋势ꎮ
Ｆｉｇ. ６　 Ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｏｆ ｓｏｌａｒ ｃｅｌｌ ｗｉｔｈ ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ

ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ｆｏｒ Ｉｎ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｘ ＝０. １ꎬ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ＝ ８ ｎｍꎬ Ｍ ＝１ꎬ ４.

场时的太阳能电池的转换效率明显要比不考虑内建

电场时的太阳能的转换效率低ꎮ 这是因为内建电场

主要依赖于量子点高度ꎬ并且会使量子点带隙变大ꎬ
因而太阳能电池的转换效率随着高度的变化明显降

低ꎮ 此外ꎬ通过与图 ５ 对比可知ꎬ其半径变化对于太

阳能电池的转换效率的影响要明显高于高度变化的

影响ꎬ这是因为通过对比图 ３ 与图 ４ 可知ꎬ半径变化

对带隙的影响明显要高于高度变化的影响ꎮ 从图 ６
还可以看出ꎬ当量子点高度改变时ꎬ多重激子效应的

影响始终很明显ꎮ 结合图 ５ 我们可以发现ꎬ在多重激

子效应下ꎬ不管是量子点的半径还是其高度变化ꎬ相
较于没有多重激子效应的情况都至多提高 ２％的效

率ꎮ 这是因为当量子点尺寸较大时ꎬ量子产率曲线与

太阳光谱的能量分布曲线重叠区域不再变化ꎬ效率不

再提高ꎮ
图 ７ 表示当量子点半径为 ４ ｎｍ、高度为 ８

ｎｍ、Ｍ 分别取 １ 和 ４ 时ꎬ有无内建电场时太阳能电

池的转换效率随 Ｉｎ 组分的变化关系ꎮ 由图可知ꎬ
对于考虑内建电场和不考虑内建电场ꎬ太阳能电

池的转换效率均随着 Ｉｎ 组分的增加而单调增加ꎮ
这是因为随着 Ｉｎ 组分的增加ꎬ量子点的带隙逐渐

减小ꎬ所以有无内建电场时太阳能电池的转换效

率均随着 Ｉｎ 组分的增加而单调增加ꎬ但不考虑内

建电场时候的变化幅度非常小ꎮ 这是由于不考虑

内建电场时ꎬＩｎ 组分的变化对带隙的直接影响非
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图 ７　 量子点半径 Ｒ ＝ ４ ｎｍ、高度 Ｌ ＝ ８ ｎｍ、Ｍ 分别取 １ 和

４ 时ꎬ有无内建电场时太阳能电池的转换效率随着

Ｉｎ 组分 ｘ 的变化趋势ꎮ
Ｆｉｇ. ７　 Ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｏｆ ｓｏｌａｒ ｃｅｌｌ ｗｉｔｈ ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ

ｂｕｉｌｔ￣ｉｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｉｎ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｘ ｆｏｒ
ｒａｄｉｕｓ Ｒ ＝２ ｎｍꎬ ｈｅｉｇｈｔ Ｌ ＝８ ｎｍꎬ Ｍ ＝１ꎬ ４.

常弱ꎬ而考虑内建电场后ꎬＩｎ 组分的变化通过影响

内建电场而间接对带隙产生明显的影响ꎮ 随着 Ｉｎ
组分的增加ꎬ二者的差距逐渐减小ꎮ 这是由于随

着 Ｉｎ 组分的增加ꎬ内建电场不断变弱ꎬ导致带隙

不断减小ꎬ因而太阳能电池的转换效率逐渐上升ꎬ
并逐渐接近不考虑内建电场的情形ꎮ 此外ꎬ结果

再一次表明ꎬ当存在多重激子效应时ꎬ太阳能电池

的转换效率会明显提高ꎮ

４　 结　 　 论

本文以纤锌矿 ＺｎＳｎＮ２ / ＩｎｘＧａ１ － ｘＮ 有限高柱形量

子点为研究对象ꎬ在有效质量近似下ꎬ利用变分法计

算得到了量子点的带隙ꎬ然后通过细致平衡理论ꎬ分
析了量子点太阳能电池的转换效率在有无多重激子

效应下随量子点半径、高度和 Ｉｎ 组分的变化关系以

及内建电场对太阳能电池转换效率的影响ꎮ 结果表

明ꎬ太阳能电池的转换效率随着量子点半径、高度以

及 Ｉｎ 组分的增加单调增加ꎬ最后逐渐趋于平缓ꎬ并且

量子点半径对效率的影响要大于其高度的影响ꎮ 此

外ꎬ多重激子效应和内建电场对效率的影响只有在量

子点尺寸较大时效果才明显ꎬ此时前者能够明显提高

太阳能电池的转换效率ꎬ但后者会使得太阳能电池的

转换效率明显降低ꎮ 所以ꎬ选取合适尺寸的量子点可

以有效提高太阳能电池的转换效率ꎻ而对于纤锌矿结

构ꎬ选取合适的组分配比还可以减少内建电场的影

响ꎬ从而可以进一步提高太阳能电池的转换效率ꎮ
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