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Комп‘ютерне моделювання основних фізичних процесів, які відбуваються в 

тонкоплівкових фотоелектричних перетворювачах (ФЕП), привертає особливу 

увагу дослідників ще з початку 80-х років ХХ століття. Для моделювання роботи 

фотоперетворювачів, розрахунку їх оптичних та електрофізичних характеристик 

використовується достатньо велика кількість експериментальних моделей. Однак, 

інтерпретація отриманих при їх використанні результатів дуже часто є досить 

важкою. Тривимірне числове моделювання в наш час широко використовується 

також для попереднього проектування ФЕП та їх тестування [1]. 

Ідеальний програмний пакет, призначений для моделювання роботи 

тонкоплівкових ФЕП, повинен відповідати наступним критеріям: 

мати можливість моделювання процесів у багатошарових структур; 

можливість моделювання процесів у ФЕП з шарами, ширина забороненої 

зони яких є більшою ніж 3 еВ; 

враховувати рекомбінацію генерованих носіїв заряду на глибоких рівнях в 

об‘ємі матеріалу та на поверхні; 

можливість розділення енергетичних зон на складові частини; 

можливість моделювання основних електричних характеристик ФЕП як 

функції від часу; 

мати велику швидкість моделювання процесів та легкість в користуванні. 

Мінімальна кількість шарів ФЕП, з якими спроможний працювати 

прийнятний для використання пакет моделювання, повинна складати не менше 6; 

повинна бути передбачена можливість моделювання не лише темнових і 

світлових вольт-амперних характеристик (ВАХ), а і інших залежностей, 

наприклад, квантового виходу, частотно-ємнісних залежностей тощо. 

Порівняльні характеристики деяких основних програмних пакетів, які 

використовуються для моделювання фізичних процесів у ФЕП на основі 

гетеропереходів (ГП), наведені в табл. 1 [2]. 

Основний інструмент, яким користувач оперує у відмічених програмних 

продуктах, є так звана «активна» панель, в якій дослідник встановлює початкові 

(стартові) параметри для моделювання: робочу температуру, діапазон напруги, 

частоту, тип випромінювання тощо. Далі, після введення стартових параметрів, 

ще одним необхідним інструментів для моделювання, є «активний перелік 

розрахункових залежностей», який дозволяє отримувати ВАХ, частотно-ємнісні 

характеристики, залежності «квантовий вихід – довжина хвилі (енергія фотона)» 

та ін. [3]. 

Кожен з програмних пакетів, наведених у таблиці 1 має як свої переваги так і 

недоліки, однак одним з найбільш привабливих з них є програмний пакет SCAPS. 

Його особливістю є те, що основні параметри симуляції (моделювання) можуть 

бути скриптовані користувачем власноручно, що дозволяє оптимізувати пакет 

програм під певні, більш вузьконаправлені задачі, які в результаті будуть 

розвязуватися більш ефективно [4]. 
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Таблиця 1 Порівняльні характеристики програм для моделювання фізичних 

процесів у ФЕП [2] 

 AMPS SCAPS ASA PC1D 

Макс. кільк. 

шарів 
30 7 необмежена 5 

Побудова зонних 

діаграм 
Враховується модель Андерсона 

Розділення 

енергетичних зон 
ні ні так ні 

Глибокі стани в 

забороненій зоні 
50 3 4 без заряду 

Глибокі 

поверхневі стани 
ні так ні ні 

Багатопрофільне 

моделювання 
ні так так короткочасно 

Числове 

наближення 
враховується 

Швидкість мала висока дуже висока дуже висока 

Інтерактивність задовільна добра відсутня добра 

 

 Світлові ВАХ були змодельовані з використанням програмного пакету 

SCAPS-3307 [5]. Процес моделювання був оснований на використанні рівняння 

Пуассона. Шар ZnO:Al був обраний нами в якості верхнього струмопровідного 

шару завдяки електронному типу провідності, високому значенню коефіцієнта 

оптичного пропускання та фізико-технологічним параметрам отримання, 

максимально наближеним до аналогічних параметрів віконного шару [6]. Шар 

Zn0,5Mg0,5O був обраний в якості віконного шару завдяки можливості контролю 

значення ширини забороненої зони, змінюючи концентрацію магнію у сполуці. В 

якості поглинаючого шару ФЕП був обраний оксид міді (CuO) завдяки своєму 

значенню ширини забороненої зони, яке є наближеним до оптимального. 

Перед початком процесу моделювання необхідно обрати вхідні базові 

параметри, такі як: товщини поглинаючого, віконного та струмопровідного шарів 

(d), значення ширини ЗЗ (Eg) шарів, їх спорідненості електронів (χ) та 

діелектричні сталі (ε/ ε0), рухливості електронів (μn) та дірок (μp), їх ефективні 

маси (mn /m0 та mp /m0, відповідно), густини станів у зоні провідності (NC) та 

валентній (NV) зоні, тощо [2]. 

Основні базові параметри, використані для моделювання приведені в Таблиці 

2. 

Процес моделювання проводився з використанням таких стартових 

початкових умов: кліматична зона сонячного випромінювання AM 1.5; три з 

чотирьох (товщина поглинаючого шару CuO, товщина віконного шару Zn1-хMgхO, 

товщина струмопровідного шару ZnO:Al, робоча температура сонячного 

елементу) параметрів моделювання мали фіксоване значення, в той час, як один з 

них – змінювався 
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Таблиця 2  Базові параметри для проведення числового моделювання 

 

Шар CuO Zn0,5Mg0,5O ZnO:Al 

Eg, еВ 1,51 3,90 3,50 

Χ, еВ 4,07 3,67 4,65 

ε/ε0, в.о. 18,10 10,50 9,00 

NC, см
-3 

2,20×10
20 

2,50×10
19

 2.20×10
18

 

NV, см
-3

 5,50×10
19

 4,20×10
19

 1.80×10
19

 

µn, см
2
/с 100 100 100 

µp, см
2
/год 10 50 25 

mn /m0 - 0,35 0,38 

mp /m0 0,42 - - 

 

Товщина базового (поглинаючого) шару є важливим робочим параметром для 

ФЕП завдяки поглинання носіїв заряду та імовірності підвищення внаслідок цього 

ефективності фотоперетворення. На Рис. 1 представлені результати моделювання 

ФЕП на базі структури CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al як функції зміни товщини 

поглинаючого шару.  

 
Рисунок 1 Світлові ВАХ ФЕП зі структурою CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al при різних 

значеннях товщини поглинаючого шару 

 

 

Аналіз ВАХ показав наступне: при збільшенні величини товщини 

поглинаючого шару з 1,0 до 4,0 мкм напруга холостого ходу UOC  незначно 

коливалася (UOC = 0,75-0,84 В); густина струму короткого замикання спочатку 

значно збільшувала своє значення – з 24,17 мА/см
2
 до 24,77 мА/см

2 
потім дещо 

зменшувалась до 24,63 мА/см
2 

при збільшенні товщини поглинаючого шару. 
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Коефіцієнт корисної дії фотоелектричного перетворення при збільшенні товщини 

шару CuO з 1,0 мкм до 3,0 мкм збільшував своє значення з 14,55 % до 17,19 %, 

після цього, при подальшому зростанні товщини шару CuO до 4,0 мкм η дещо 

зменшував своє значення до 17,13 %. %. Даний ефект може бути викликаний 

максимальним поглинанням сонячного випромінювання при товщинах 

поглинаючих шарів 4,0 мкм. При даних значеннях товщин кількість генерованих 

електронно-діркових пар досягає стану насичення. Подальше збільшення 

товщини поглинаючого шару призводить до збільшення значення опору даного 

шару [7]. Як результат проведеного моделювання, було встановлене оптимальне 

значення товщини поглинального шару, яке було використане в подальших 

розрахунках. 

На Рис. 2 приведені результати моделювання ФЕП при різних товщинах 

віконного шару, яка є важливим робочим параметром, так як природа віконного 

шару може суттєво впливати на кількість світлового випромінювання, яке 

потрапить на поглинаючий шар [8]. 

Було встановлено, що значення UOC  для шару Zn1-xMgxO, який змінював своє 

значення з 25 до 100 нм, нехтовно змінювалося в бік зменшення з 0,85 до 0,84 В, 

що свідчить про фактичну сталість рівня рекомбінації носіїв заряду незалежно від 

товщини віконного шару. Зміна густина струму короткого замикання при зміні 

товщини віконного шару проявилася у наступному:  значення JSC зменшувалося з 

25,78 мА/см
2
 до 24,77 мА/см

2
. К.к.д. змодельованого ФЕП зменшувався при 

підвищенні товщини віконного шару. Даний ефект можна пояснити збільшенням 

рівня поглинання фотонів у віконному шарі при збільшенні його товщини [9]. 

Необхідно відмітити, що отримання суцільних плівок Zn1-xMgxO при 

товщинах, менших за 25 нм є надзвичайно складною задачею, тому процес 

моделювання віконного та струмопровідного шарів при товщинах, менших за 25 

нм не проводився. 

 
Рисунок 2  Світлові ВАХ ФЕП зі структурою CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al при 

різних товщинах віконного шару Zn1-xMgxO 

 

 

В результаті було отримане значення товщини віконного шару, оптимальне 

для подальшого моделювання, яке склало 25 нм. Ці дані використовувалися в 

подальшому. 



VІІ Міжнародна науково-практична конференція 

«ХІМІЧНА ТЕХНОЛОГІЯ: НАУКА, ЕКОНОМІКА ТА ВИРОБНИЦТВО» 

22-24 листопада 2023 року, м. Шостка 

149 

На Рис. 3 представлені результати моделювання ФЕП при різних товщинах 

струмопровідного шару ZnO:Al. 

Було встановлено, що значення коефіцієнту корисної дії (η) при збільшенні 

товщини шару ZnO:Al з 25 нм до 100 нм у незначній мірі змінювалося – дещо 

зменшувалося з 18,51 до 18,46 %. Отримані результати дозволяють зробити 

висновок про можливість використання в подальшому струмопровідний шар 

ZnO:Al з мінімальною товщиною 25 нм. 

 

 
Рисунок 3  Світлові ВАХ ФЕП зі структурою CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al при різних 

товщинах струмопровідного шару 

В процесі експлуатації ФЕП можуть нагріватися при їх опроміненні сонячним 

світлом. Даний ефект може внести суттєвий вплив на робочі характеристики 

ФЕП. Тому, нами був досліджений вплив температури ФЕП на їх робочі 

характеристики в межах 290-320 K з оптимізованими раніше товщинами шарів. 

Результати моделювання представлені на Рис. 4. 

 

 
Рисунок 4  Світлові ВАХ ФЕП зі структурою CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al при різних 

робочих температурах 
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В результаті проведеного числового моделювання значення коефіцієнта 

корисної дії ФЕП η зменшувалося при збільшенні значення температури 

експлуатації з 20,90 % при 290 K до 18,51 % при 320 K. Отримані дані мають 

гарну кореляцію з фізичними, так як при збільшенні значення робочої 

температури T призводить до зменшення значень ширини  забороненої зони шарів 

ФЕП, що призводить до зменшення різниці контактних потенціалів на 

гетеромежі. 

В якості висновків по даній роботі можна привести наступне. Було проведене 

числове моделювання наступних робочих характеристик фотоелектричного 

перетворювача на базі CuO/Zn1-xMgxO/ZnO:Al: напруга холостого ходу UOC, 

густина струму короткого замикання JSC, фактор заповнення FF та коефіцієнт 

корисної дії η при різних умовах проектування – товщинах поглинаючого (dCuO), 

віконного (dZn1-xMgxO), струмопровідного (dZnO:Al) шарів, при різних температурах 

експлуатації  фотоперетворювачів. Були отримані світлові вольт-амперні 

характеристики змодельованих ФЕП. Були визначені оптимальні структурні та 

технологічні параметри, які можуть забезпечити максимальну ефективність фото 

перетворення, а саме: dCuO = 4.0 мкм, dZn1-xMgxO = 25 нм, dZnO:Al = 25 нм, T = 290 K. 

Оптимальні робочі характеристики для змодельованого ФЕП склали значення: 

UOC = 0,90В, JSC = 26,16 мА/см
2
, FF = 86,25 %, η = 20,35 %. 
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