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摘要 : 采用热壁真空沉积的方法 ,在清洁的玻璃衬底上生长了不同膜厚的 Cd Te 薄膜 ,对其结构和薄膜的本征吸收
光学特性进行了测量分析研究. XRD 测试显示薄膜为多晶 ,具有标准的立方结构 ,沿 (111)方向有明显的择优取向.

晶格常数的计算值为 01649nm ,与标准值符合得较好. 用 Cary 5000 型双光束分光光度计测试了薄膜的反射谱和透
射谱 ,显示在本征吸收区透过率随着膜厚的增加和波长的减小而减小. 对测量的反射谱和透射谱采用较严格的数
学处理 ,计算得到了描述薄膜宏观光学特性的重要物理量 ,即薄膜的吸收系数、消光系数、折射率等.用 ( hνα) 2 对 hν

作图 ,得出了薄膜厚度为 0112 ,0148 和 0181μm 的光学能隙分别为 1154 , 1148 和 1146eV ,证实了材料是直接带隙
结构 ,且在本征吸收的可见光区有高的吸收系数.
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1 　引言

单晶 Cd Te 是一种直接带隙半导体材料 , 300 K

时禁带宽度为 1144e V ,在本征吸收的可见光区为强
吸收材料 ,且易于制成薄膜 ,与太阳光有好的匹配 ,

是一种优异的高效率薄膜太阳电池材料. 目前实验
室 CdS/ Cd Te 薄膜太阳电池的效率已达 1615 %[ 1 ] .

另外 , Cd Te 的晶格常数为 01648nm , 与红外材料
HgCd Te 的理想衬底材料 Cd Zn Te 比较接近且同
为闪锌矿结构 ,近年来也多用来制作 Cd Zn Te 的过
渡层. 由于 Cd Te 薄膜的优异性能 ,已受到越来越多
的重视. 目前 Cd Te 薄膜的制备方法主要有
MB E[ 2 ] 、真空蒸发[ 3 ,4 ] 、近距离升华[ 5 ] 及电化学沉

积[ 6 ,7 ]等. 其中 ,近距离升华技术具有低的设备及生
产成本 ,源的利用率较高及易于制备大面积薄膜等
优点而受到越来越多的重视.

薄膜光学性质是薄膜性能的重要表征之一.

Cd Te 薄膜的光学特性的详细研究报道不多 ,特别
是与 Cd Te 光伏特性有关的本征吸收特性 ,即在可
见光区的吸收系数、消光系数、折射率等报道更少.

本文系用简易的低成本的热壁外延方法在玻璃衬底
上制备 Cd Te 薄膜 ,并对其结构和本征吸收光学特

性进行了测试和分析研究.

2 　实验

2 . 1 　薄膜制备

利用自行研制并改进的热壁外延系统进行
Cd Te 薄膜的制备 ,实验中选用纯度为 6N 的 Cd Te

体材料为块状源. 铁锚牌载波片为衬底 ,尺寸为 2cm

×3c m ×011c m . 衬底经清洁剂和丙酮、乙醇超声清
洗后 ,再用冷、热去离子水反复清洗 ,红外灯烘干后
备用. 将 Cd Te 源和衬底片置于特制的石英外延舟
内 ,一端放 Cd Te 源 , 另一端放置衬底 , 距源约为
16cm . 再将外延舟放入已加热的石英管外延炉中进
行真空沉积生长. 所有的样品均在同一条件下制备 ,

衬底温度约为 350 ℃,源温约为 600 ℃,该条件下薄
膜具有较快的生长速率 ,沉积时间为 10～25mi n ,系
统的真空度高于 710 ×10 - 4 Pa .

212 　CdTe 薄膜的测试

选用简易的密度法测定薄膜的厚度 ,即用分度
值为 0101mg 的精密天平测出膜重 ,取其比重为标
准值 519g/ cm3 ,从而测出外延薄膜的厚度. Cd Te 薄
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膜结构利用 X 射线衍射仪确定 ,采用 Cu2Kα辐射 ,

射线波长为 01154178nm ,步进扫描范围为 20°～90°
(2θ值) . 利用 Cary 5000 型分光光度计测试了不同
厚度薄膜的反射谱和透射谱 ,扫描范围为 200～
1200nm ,扫描步长为 1nm.

3 　结果与讨论

3 . 1 　结构分析

结构测试选用膜厚分别为 0181μm 和 17187μm

的两种样品 ,其 XRD 图谱如图 1 所示. 其衍射峰位
对应的面间距 d 和晶格常数的计算结果列于表 1.

标准值为 Powder diff raction file 152770 中立方结
构 Cd Te 的标准值 ,晶格常数的计算利用公式 a =

d h2 + k2 + l2 . 由图 1 可知 ,薄膜样品和厚膜样品
都显示了明显的三强峰 ,晶面指数分别为 ( 111) ,
(220)和 (311) ,其中 (111) 的峰特别强 ,尤其是对于
厚膜样品 ,说明两种样品均为多晶结构 ,沿 (111) 方
向具有明显的择优取向趋势. 由于沉积时间长 ,厚膜
样品还显示了其他的一些弱峰 ,这是由于膜较厚的
原因. 表 1 中的面间距 d 为 Cd Te 的标准衍射峰对
应的面间距 ,与样品的实测结果比较发现 ,厚膜和薄
膜的晶格常数计算结果相差不大 ,与 Cd Te 的标准
图谱的计算结果基本吻合 ,从而证实了外延薄膜具
备较好的立方结构 ,薄的膜由于沉积时间稍短 ,晶粒
较小 ,晶格常数 a 的计算结果略大于厚膜 ,显示了随
着沉积时间的延长和晶粒尺寸的增大 ,晶格常数会
趋于标准 ,原子在格点上的排列会更规整有序.

图 1 　不同厚度样品的 XRD 图谱

Fig. 1 　XRD patterns of Cd Te films with different thicknesses

表 1 　样品的 XRD 峰位及晶格常数的计算

Table 1 　Comparison of st ructural parameters between

standard value and the samples

样品 d/ nm hkl a/ nm

标准峰

0. 3742 111 0. 6481

0. 2290 220 0. 6477

0. 1954 311 0. 6481

0. 1488 331 0. 6486

0. 1323 422 0. 6481

0. 1247 511 0. 6480

D = 17. 87μm

0 . 37493 111 0 . 6494

0 . 22940 220 0 . 6488

0 . 19581 311 0 . 6494

0 . 14897 331 0 . 6493

0 . 13223 422 0 . 6480

0 . 12466 511 0 . 6478

D = 0 . 81μm

0 . 37716 111 0 . 6533

0 . 23014 220 0 . 6509

0 . 19622 311 0 . 6508

3 . 2 　薄膜的光学性质

3 . 2 . 1 　薄膜的透射光谱和反射光谱
采用 Ca ry 5000 型分光光度计在 25 ℃下测得

不同厚度薄膜的透射光谱和反射光谱分别如图 2 和
图 3 所示. 分析可知 ,随着膜厚的增加 ,膜的透过率
下降 ,对于厚度大于 0148μm 以上的薄膜 ,在光学吸
收边处 (约 800～860nm) 透过率有一个突降. 而在
低于红限的可见光区 ,透过率很低 ,表现为强的本征
吸收区 ,说明薄膜具有大的吸收系数 ,且随着波长的
减小 ,膜的透过率有明显的减小趋势.

由图 3 可见 ,在可见光区 ,薄膜的反射率随着厚
度的增加而减小. 对于厚度等于 120nm 的薄膜 ,由
于沉积时间很短 ,晶粒很小 ,膜的表面状况与另外两
种厚度的薄膜差异较大 ,在波长大于 530nm 以上的
位置差异很大. 反射谱和透射谱曲线中 ,波长大于长
波限 (约 860nm) 所出现的余弦波型与样品的厚度
有关 ,是光产生干涉现象的结果. 在本征吸收区该现
象没有发生.
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图 2 　不同厚度的 Cd Te 薄膜的透射谱

Fig. 2 　Transmittance spect ra of Cd Te films with dif2
ferent thicknesses

图 3 　不同厚度的 Cd Te 薄膜的反射谱

Fig. 3 　Reflectance spect ra of Cd Te films with different

thicknesses

3 . 2 . 2 　薄膜光学常数的测定
(1)吸收系数 (αλ)

对于“空气/ 薄膜 ( d1 ) / 玻璃 ( d2 ) / 空气”的光学
系统 , d1 和 d2 分别为薄膜和玻璃介质的厚度 ,设空
气/ 薄膜界面的反射率为 R1 ,薄膜/ 玻璃界面的反射
率为 R2 ,玻璃/ 空气界面的反射率为 R3 ,当光垂直
入射时 ,考虑薄膜有吸收及两界面 R1 和 R2 的多次
反射 ;玻璃衬底无吸收 ,且只考虑界面 R2 和 R3 间
的多次反射影响时 ,则样品系统的总透射率 T (λ) 可
表示为 :

T (λ) =
(1 - R1 ) (1 - R2 ) exp ( - αd1 )

1 - R1 R2 exp ( - 2αd1 )
× 1 - R3

1 - R2 R3

(1)

反射率 R (λ) 可表示为 :

R (λ) = R1 +
(1 - R1 ) 2 R2 exp ( - 2αd1 )

1 - R1 R2 exp ( - 2αd1 )
(2)

式中 　λ为入射光波长 ;α(λ) 为吸收系数 ; d1 , d2 分
别为薄膜和衬底的厚度 ; n0 , n , ng 分别为空气、薄
膜和衬底的折射率. 研究 Cd Te 薄膜材料的本征吸
收谱 (即λ≤0186μm) 时 ,可知 Cd Te 有很高的吸收
系数 ,这时 (2)式可表示为 :

R (λ) = R1 (λ) (3)

对 (1) 式求解 ,可得吸收系数以 cm - 1为单位的表达
式为 :

α(λ) =
104

d1
l n

2 T (λ) B

- A + A2 + 4 T(λ) 2 B
(4)

式中

A =
(1 - R1 ) (1 - R2 ) (1 - R3 )

1 - R2 R3
, 　B = R1 R2

　　在本样品的研究中 ,我们可以测得 R1 和 R3 ,

R2 用平均反射率 R2 = 011 代替 ,不会带来大的误
差 ,是可以接受的值. 由 (4) 式知 ,当我们测得样品的
T (λ) , R (λ) 和 R3 (λ) 后 ,便可确定吸收系数α(λ) 的
值 ,示于图 4 . 上述研究光在介质中传播问题的处理
方法 ,与文献[8 ,9 ]报道的吸收系数确定方法有些差
异 ,应该说我们的方法更严格和准确.

图 4 　薄膜的吸收系数与波长的关系

Fig. 4 　Dependence ofαon wavelengt h

由图可见 ,在可见光区域 ,不同厚度的薄膜均有
高的吸收系数 ,在近光学带隙时 ,吸收系数锐减. 由
透射谱可知 ,对于厚度为 0148μm 和 0181μm 的薄
膜 ,在 520nm 和 600nm 处透射率趋近于 0 ,故波长
小于此位置的吸收系数的置信度下降. 由吸收系数
与波长的关系曲线可以反映材料的长波限和光学带
隙. 对λ≤018μm 的区域 ,α(λ) ≥3 ×104 cm - 1 . 因此 ,

对厚度为 1μm 薄膜 ,即可吸收波长小于红限的 95 %

以上的太阳光 ,故 Cd Te 是制作薄膜太阳电池的极
好材料.

(2)折射率 n(λ) 和消光系数 k (λ)

折射率 n (λ) 和消光系数 k (λ) 是描述 Cd Te 材
料宏观光学性质的两个重要物理参数. 前者反映材
料对传播于其中的光的阻尼作用大小 ;后者描述材
料对入射光子的吸收能力. 人们通常习惯于用吸收
系数来描述半导体材料对光的吸收特性. 而吸收系
数与消光系数的关系为 :

k = αλ/ 4π (5)

　　根据吸收系数的结果 ,再由 (5) 式得出 Cd Te 薄
膜的消光系数与波长的关系 ,如图 5 所示.
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图 5 　薄膜的消光系数与波长的关系

Fig. 5 　Dependence of k on wavelength

由图 5 可知 ,随着波长的减小 ,即随光子能量的
增加 ,薄膜的消光系数增加. 膜厚为 810nm 的薄膜
在波长小于 600nm 后由于透过率难于准确测量 ,相
应的α(λ) 和 k (λ) 置信度下降. 在超出材料的红限
后 ,膜厚对消光系数的影响不大 ,在可见光区 ,反映
出吸收系数越大 ,消光系数也越大 ,这与理论结果符
合.

对吸收能力强的 Cd Te 薄膜 ,其折射率、消光系
数与反射率的关系由下式确定 :

R =
( n - 1) 2 + k2

( n + 1) 2 + k2 (6)

由 (6)式解得薄膜的折射率为 :

n =
1 + R + 4 R - [ (1 - R) k ]2

1 - R
(7)

　　由 (7)式知 , n 可由薄膜的反射系数与消光系数
得出 ,与波长的关系曲线如图 6 所示.

图 6 　薄膜的折射系数与波长的关系

Fig. 6 　Dependence of n on wavelength

公式 (1)考虑了主要的多次反射结果的影响 ,图
中 120nm 膜的折射率与其他的偏差较大 ,是因为薄
膜厚度和表面状况与另外两种厚度的薄膜差异较
大 ,我们认为是一种真实情况的反映. 文献 [ 9 ]报道
在衬底温度为 473 K的样品在 800nm 处的折射率和
消光系数分别为 1163 和 01108 ,与本文结果比较相
近. 不同膜厚的样品光学特性的差异说明薄膜的微
观结构、表面状态及薄膜中的缺陷等对薄膜的光学

性质都存在较大的影响.
(3) Cd Te 薄膜光学能隙的测定
对于直接跃迁材料 ,薄膜半导体材料的光学能

隙与其吸收系数及入射光子能量满足关系式 :
αhν = A0 ( hν - Eg ) 1/ 2 (8)

式中 　A 0 为常数 ; Eg 为光学能隙. 因此 ,只要将吸
收光谱重新按 ( hνα) 对 hν作图 ,曲线线性部分的延
长线在 hν轴上的截距即决定了薄膜材料的光学能
隙 Eg ,这种方法称为 Tauc 作图法 ,结果示于图 7

中.

由图 7 可知 ,对于膜厚为 120 ,480 和 810nm 的
膜 ,其光学能隙分别是 1154 ,11 48 和 1146eV ,显示
随着膜厚度的增加 ,沉积时间变长 ,晶粒更大 , Eg 值
趋向于单晶 Cd Te 的 1144eV.

图 7 　不同厚度薄膜的光学能隙比较

Fig. 7 　Optical energy gaps of Cd Te thin films with

different thicknesses

4 　结论

玻璃上热壁真空沉积生长的 Cd Te 膜为多晶 ,

具有典型的立方结构 ,择优取向 (111) . 对 Cd Te 薄
膜测量了反射谱和透射谱 ,同时确定了 Cd Te 薄膜
的光学能隙 Eg 值 ,证明 Cd Te 薄膜是一种直接带隙
材料. 对其本征吸收谱采用严格的数学处理 ,计算得
到了描述薄膜宏观光学特性的重要物理参数 :折射
率 n(λ) 、消光系数 k (λ) 和吸收系数α(λ) . 这些研究

结果对利用 Cd Te 薄膜作太阳光伏器件材料时 ,对
其器件的理论设计和结构设计均有很好的参考价
值.

致谢 　对本文测试结果的处理与光学常数的确定与
王履芳教授进行了很多有益的讨论 ,特此致谢.
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Abstract : Cd Te t hin f ilms wit h diff erent t hicknesses are p rep ared on well2cleaned glass by hot wall vacuum dep osition , and

t heir st ructural and op tical p roperties are measured. XRD results show t hat t he f ilms are p olycrystalline wit h a typical cubic

p hase st ructure and p ref er red orientation of (111) . The lat tice constant is 01649nm f or a 17187μm film , w hich matches t he

standard value well . The t ransmit tance spect ra and t he ref lection sp ect ra are measured wit h a Cary 5000 double beam spec2
t rometer f rom 200 t o 1200nm ,and bot h t he absorp tion coeff icient and t he extinction coeff icient as well as t he ref ractive in2
dex are discussed in t he int rinsic absorp tion region. A plot of ( hνα) 2 versus hνis used t o dete rmine t he op tical energy gap of

t he Cd Te t hin f ilms. It is f ound t hat t he op tical energy gap decreases wit h t he increase of f ilm t hickness , p ossibly due t o a

la rger grain size . These results conf irm t hat Cd Te is a direct gap material wit h a high absorp tion coeff icient in t he int rinsic

absorp tion region.

Key words : hot wall vacuum dep osition ; Cd Te t hin f ilm ; st ructural p rop erties ; op tical p roperties
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