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摘要摘要 二维材料与晶体硅形成的异质结太阳电池是当前太阳电池研究热点之一，大多数研究都集中在石墨烯和硅形成的肖特基

结太阳电池。为改善器件的能带结构，本研究采用具有一定禁带宽度的n-MoS2二维半导体材料与p-Si形成异质结太阳电池。

通过实验研究了退火时间对MoS2材料合成的影响，并对MoS2-Si异质结的暗电流和光电流曲线进行测量和分析。通过异质结模

拟软件wx-AMPS对MoS2-Si异质结结构进行效率计算和能带分析，探讨了薄膜厚度和载流子浓度对器件开路电压的影响。
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自从2004年Novoselov等用微机械剥离的方法制备出石

墨烯二维材料[1]，研究者们就不断探索二维材料在半导体器

件上的应用。二维材料与晶体硅结合形成异质结太阳电池

是其中的研究热点之一。石墨烯-硅异质结太阳电池经过大

量的研究[2~8]，目前已经取得 15.6%的转换效率[9]。然而，石墨

烯是一种没有禁带的半导体，与硅只能形成肖特基势垒接

触。这种能带结构不利于太阳电池效率的进一步提高。

在异质结太阳电池中使用过渡金属硫化物MoS2作为发

射极可以有效改善异质结的能带结构 [10]。在二维材料中，

MoS2具有独特的材料特性，禁带宽度根据二维薄膜的原子层

数不同而改变，从体材料的间接带隙（~1.29 eV）变化到单原

子层的直接带隙（~1.9 eV）[11]。MoS2单原子层的迁移率可以

达到200 cm2·V-1·s-1，并且实现1×108的晶体管开关比[12]，在半

导体和微电子器件中引起广泛的关注[13~17]。二维MoS2与其他

半导体材料结合可以形成良好的范德瓦耳斯异质结[15,18~22]，在

制备高效异质结太阳电池方面具有重大的潜力[23,24]。在生长

方法方面，大面积均匀的MoS2二维材料的制备方法已有大量

的报道[25~33]，可以在硅片表面生长出良好的薄膜材料。MoS2-
Si 异质结太阳电池也有所报道 [34~36]，目前最高效率达

5.23%[37]。然而此效率是通过把MoS2转移到硅衬底上实现

的，难以实现大面积的生产。原位生长的可控MoS2-Si太阳

电池仍有待进一步研究。

基于以上基础，本研究对MoS2-Si异质结太阳电池器件

进行探索。在 p型抛光硅上采用两步硫化的方法制备MoS2

薄膜，用拉曼光谱分析实验退火工艺对MoS2材料性质的影

响，并研究MoS2-Si异质结的光、暗 J-V特性曲线。通过wx-
AMPS建模对异质结太阳电池特性进行模拟分析，研究薄膜

材料参数产生的影响，并用能带理论对此进行解释。

1 MoS2-Si器件制备与表征
实验中，采用两步硫化法在硅片上制备MoS2薄膜。电阻

率 1-3 Ω·cm的硅片经过清洗后放入真空热蒸发设备，蒸镀

得到不同厚度的MoO3薄膜。热蒸发的工作真空度为 8×10-4

Pa，生长速率约0.1 nm·s-1，衬底加热至150℃以便Mo6+转换为

Mo4+。然后硅片转移到退火管，在氮气氛围下进行高温硫退

火。退火温度为 800℃，退火时间分别为 30 min和 10 min。
退火结束后，硅片在氮气保护下自然冷却。对MoS2薄膜进行

的 表 征 手 段 ，包 括 X 射 线 光 电 子 能 谱 ，仪 器 型 号 为

ESCALab250；拉曼光谱分析，仪器型号为Renishaw inVia。对

MoS2薄膜进行表征之后，在器件前后两面蒸镀1 μm的Ag作
为金属电极，测量MoS2-Si的异质结 I-V特性。

薄膜XPS表征如图 1（a）和（b）所示，从对应峰位可知经

高温热处理后，Mo4+离子与 S原子结合生成MoS2材料，表明

MoS2薄膜生成[38,39]。Mo的两个3d峰和S的2s峰分别为232.9、
229.9和226.9 eV，S的两个2p峰分别为163.9和162.7 eV。

MoS2薄膜的拉曼光谱曲线如图1（c）所示，激发光源波长

为 514 nm，样品的薄膜厚度为 10 nm。两条拉曼曲线分别对

应退火工艺中的不同退火时间。30 min退火的样品采用5%
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的激光能量，而 10 min退火的样品采用 10%的激光能量，表

明 30 min退火的样品信号强度较强，Mo4+的硫化程度较完

全。并且30 min退火后E12g峰的相对强度高于A1g峰，表明薄

膜的质量提高。根据拉曼测试的结果，实验样品都设定退火

时间为30 min。
对不同厚度的MoS2-Si异质结 J-V特性进行测量，如图2

所示。从图2（a）和（b）的曲线中，可以看到n-MoS2和p-Si形
成明显的p-n结特性，其电流呈现整流特性。不同的薄膜厚

度对暗电流和光电流曲线有一定的影响。其中，2和4 nm的

MoS2薄膜对 p型硅的能带弯曲作用不强烈，导致输出电流不

高。同时，在光照的情况下，p-n结产生了大量的非平衡载流

子，使得光电流的大小比暗电流高出两个数量级，整流特性

也更为明显，体现了p-n结中非平衡载流子对光子的吸收和

内建电场的分离作用。

不同薄膜厚度的MoS2-Si异质结器件在光照下形成光电

流输出，如图 2（c）所示。可以看到，在MoS2的厚度为 2和 4
nm时，光电流的填充因子很低，与图 2（a）和（b）对应。其原

因是2和4 nm的MoS2薄膜并未完全连续成膜，电池器件存在

着严重的漏电，导致p-n结的载流子分离能力不完善。从10
nm到 20 nm，开路电压和短路电流有一定提高，反映了异质

结的载流子分离能力随薄膜的厚度增加而改善。从20 nm到

80 nm，短路电流逐渐降低，主要是受到薄膜的导电性能的影

响，增加的薄膜厚度使电池的串联电阻变大，载流子的传输

受到阻碍，电池效率变低。太阳电池的转换效率在薄膜厚度

为20 nm时达到最优，电池参数如图2（d）所示。

图1 MoS2薄膜的XPS和Raman表征图谱

Fig. 1 Spectrums of XPS and Raman characterization of MoS2 thin films

（a）XPS表征Mo的3d峰和S的2s峰 （b）XPS表征S的2p峰 （c）MoS2薄膜经过不同的退火时间后的

拉曼光谱曲线

图2 MoS2-Si异质结太阳电池的J-V特性曲线

Fig. 2 J-V curves of MoS2-Si heterojunction solar cells

（a）不同薄膜厚度的暗电流曲线 （b）不同薄膜厚度的光电流曲线
（c）不同薄膜厚度的MoS2-Si异

质结电池的光特性输出曲线

（d）20 nm的MoS2-Si异质结电池

的光特性输出曲线

2 MoS2-Si器件模拟
在器件仿真模拟方面，采用wx-AMPS异质结仿真软件对

MoS2-Si异质结太阳电池进行器件模拟，针对不同的MoS2薄

膜厚度和MoS2载流子浓度进行器件分析。器件结构如图3所
示。薄膜的厚度与禁带宽度参考Yim等 [40]用椭偏表征的结

果。由图 4（a）和（b）可知厚度和载流子浓度对MoS2-Si异质

结太阳电池的短路电流 Isc不产生影响，而开路电压Voc则随参

数的增大而提高。这个结果说明载流子浓度和薄膜厚度作

用于 p-n结的空间分离电场。异质结材料的载流子浓度越

高，所引起的能带弯曲越明显，空间电荷区对电子-空穴对的

分离能力也越强，如图 4（c）所示。同样，MoS2的厚度也会影

响电荷分离，薄膜厚度小于5 nm时，MoS2引起的能带弯曲并

不完整，p-n结空间电荷区的电场较弱，不能很好地分离非平

衡载流子。当薄膜增加到一定厚度时，异质结实现完整能带
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弯曲。此时薄膜厚度继续增加不会进一步加强p-n结的空间

电荷区电场，因此开路电压也不会继续随厚度增加而提高。

对器件的参数进行优化调整，得到MoS2-Si异质结太阳

电池器件模拟的最高转换效率为24.42%，如图5所示。其中

开路电压为 848 mV，短路电流为 33.13 mA·cm-2。由实验和

模拟对比可以看到，实验得到的异质结太阳电池开路电压和

短路电流都远远小于模拟得到的结果，其主要原因有：1）
MoS2制备在抛光硅片上，缺少金字塔绒面和减反膜等增强太

阳光吸收的光学结构；2）缺乏 ITO、AZO等透明导电薄膜，电

流的收集能力不足导致短路电流过小；3）在高温硫退火工艺

步骤中，MoS2-Si界面处容易生成 SiO2绝缘层，影响电流的

传输。

为了提高短路电流，从而提高太阳电池的转换效率，在

MoS2-Si太阳电池器件的设计上可以加入金字塔绒面、ITO或

AZO等透明导电薄膜，增强太阳光的收集能力和电流的收集能

力。同时考虑使用磁控溅射或者热蒸发等物理气相沉积直接

进行一步制备，尽量避免经过高温的硫化工艺，避免MoS2-Si的
界面处的化学反应过程，减小太阳电池的串联电阻。

图4 异质结软件wx-AMPS模拟不同参数对MoS2-Si异质结的影响

Fig. 4 Effect of different parameters on the MoS2-Si heterojunction solar cells by heterojunction software wx-AMPS simulation

图3 异质结软件wx-AMPS模拟MoS2-Si异质结

太阳电池的结构示意

Fig. 3 Structure of MoS2-Si heterojunction solar cell
simulated by heterojunction software wx-AMPS

（a）不同MoS2载流子浓度下的光

电流曲线

（b）不同薄膜厚度下的光电流曲线 （c）不同载流子浓度对能带弯曲的影响

图5 MoS2-Si异质结太阳电池的最高模拟转换效率

Fig. 5 The best simulated conversion efficiency of
MoS2-Si heterojunction solar cells

3 结论
通过热蒸发-硫化法原位制备了MoS2-Si异质结太阳电

池，并对其进行测试分析和器件模拟。通过拉曼光谱表征发

现退火时间过短会影响材料的合成，Mo4+不能完全被硫化，确

定了最佳退火时间工艺为 30 min。同时对异质结器件的暗

电流和光电流进行测量，通过对比光-暗电流的强度，确定了

p-n结非平衡载流子的产生和分离作用，分析了MoS2薄膜的

不同厚度对太阳电池性能的影响。使用wx-AMPS软件计算

异质结电池器件参数对输出电流电压的关系，发现开路电压

受到MoS2的薄膜厚度和载流子浓度的影响，其影响可以通过

能带弯曲的理论来解释。MoS2-Si异质结太阳电池的效率在

理论上可以达到24.42%。本研究结果可为MoS2-Si异质结太

阳电池的制备提供实验和理论指导，希望通过开拓二维半导

体材料MoS2在太阳电池上的应用，最终实现高效低成本的光

伏器件。
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In-situ fabrication and device simulation of molybdenum disulfide-
silicon heterojunction solar cell

AbstractAbstract Heterojunction solar cells formed by two-dimensional materials and crystalline silicon are one of the research highlights in the
field of solar cells. Most researches focus on the graphene-silicon Schottky junction solar cells. To refine the band-gap structure of these
devices, we have fabricated the two-dimensional semiconductor material of n-MoS2, which has a band-gap, on the surface of p-Si to form
heterojunction solar cells. Our experiment has revealed the effect of annealing time on the synthesis of MoS2. Dark and light current-voltage
curves of MoS2-Si heterojunction are measured and discussed. The heterostructure simulation software wx-AMPS is applied for the
efficiency calculation and the energy band analysis. The effects of MoS2 thin film thickness and carrier concentration on the open-circuit
voltage are studied.
KeywordsKeywords two-dimension material; molybdenum disnlfide; solar cell; heterojunction; J-V character （（编辑编辑 傅雪傅雪））
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