
Kapitel 5

BekannteMaterialparameter der
untersuchtenHalbleiter

5.1 Substratmaterial: TiO2

TiO2 tritt bei denhier gewähltenPr̈aparationsbe-
dingungenin der NiedertemperaturphaseAnatas
auf. Die Umwandlungin die eingehenderunter-
suchte,stabilereModifikation Rutil tritt bei et-
wa 850L C auf [Gme51].Die Elementarzellevon
Anatasist ausTiO6-Oktaedernzusammengesetzt,
wie esin Abb. 5.1gezeigtist.
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Abb. 5.1: Gitterstrukturvon TiO2 derModifika-
tion Anatas(a) und TiO6 als Grundelementdes
Gitters(b).

AufgrundderVerwendungvonAnatasin Farb-
stoffsolarzellenexistiert eine Vielzahl von Pu-
blikationen insbesonderezu elektrischenEigen-
schaftendiesesMaterials. Eine Übersicht über
optischeund elektrischeEigenschaftendesMa-
terialsist in Tab. 5.1gegeben.

Für AnataswerdenzweiunterschiedlicheWer-
te für die direkte Bandl̈ucke angegeben,wobei
3.23eV an Pulver, 3.42eV dagegen am Einkri-

stall gemessenwurde. Das Spektrumdes Ein-
kristallszeigtjedochdeutlicheUrbach-Ausl̈aufer,
so daß die Differenz eventuell auf die Band-
ausl̈auferzurückzuf̈uhrenseinkann.Die indirek-
te Bandl̈ucke liegt nur wenig über der direkten
bei3.46eV. Für einMaterialmit hoherBandl̈ucke
weist TiO2 einen vergleichsweisehohen Bre-
chungsindex von 2.5 auf. Der Absorptionskoef-
fizient für Energien unterhalbder Bandl̈ucke ist
starkpräparationsabḧangig,wie die unterschied-
lichen Werte in Tab. 5.1 zeigen.Offensichtlich
führt starkpräparationsabḧangigeDefektabsorp-
tion im TiO2 dazu,daßder Absorptionskoeffizi-
ent für Wellenl̈angenè 360nmum zwei Größen-
ordnungenschwanken kann. Da TiO2 elektro-
nisch doppelbrechendist, werden dementspre-
chendparallelundsenkrechtzuroptischenAchse
zwei verschiedeneWerte für die Dielektrizitäts-
konstanteε bestimmt.Bei denhier vorliegenden
nanokristallinenFilmen ist anzunehmen,daßdie
AusrichtungderKolloidestatistischverteilt ist,so
daßmit einemgemitteltenWertvonε=40gerech-
netwerdenkann.

ElektronischhandeltsichbeimTiO2 um einen
Halbleiter mit leichter n-Dotierung durch Sau-
erstoffdefizit und Fehlstellenan der Oberfl̈ache.
Berechnetmanmit Hilfe der Donatorkonzentra-
tion ND die Position des Ferminiveausgem̈aß
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5. BekannteMaterialparameterderuntersuchtenHalbleiter

Tab. 5.1:OptischeundelektrischeEigenschaf-
ten der TiO2-Modifikation Anatas:Literatur-
datenbei Raumtemperatur

TiO2: ModifikationAnatas
EG [eV] 3.23 [Mad84b]

3.46 [Tan95]
3.42 [Tan95]

n1 2.5 [Blo77]
α [cm ê 1]1 1.6� 104 [Blo77]

4.8� 102 [Mar99]
ε 48 [Euc35]

31 [Rob49]
χ [eV] 4.4 [Hag95]
N0

L [cm ê 3] 2.5� 1019 [Fer99]
móe/me 5.6 [Fit94]
ND [cm ê 3] 1 � 1016 [Rot92,Zab97]

1 � 1017 [O‘R90]
EA [eV] 0.8 [Kön94b]

0.7 [Wei98]
σ [(Ωcm)ê 1] 1 � 10ê 7 [Wei98]
µe [cm2/Vs] 0.3 [Fit94]ô 10ê 5-10ê 6 [Kön94a]

1.9� 10ê 4 [Dlo97]
3.8� 10ê 5 [Kne98]
5.8� 10ê 5 [Sol97]

1bei600nm

EF � EL õ kT � lnND

NL
� (5.1)

EF - Fermienergie
EL - Energie desLeitungsbandes
NL - effektive Zustandsdichte

wobei für die effektive ZustandsdichteNL gilt:

NL � N0
L � ö móe

me ÷ 3
2 � (5.2)

N0
L - Zustandsdichte

møe - effektive MassederLeitungsbandelektronen
me - Elektronenmasse

so erḧalt manfür die PositiondesFerminive-
aus eine Lage etwa 0.23eV unterhalbder Lei-

tungsbandkante.Dies steht im Widerspruchzu
der in Tab. 5.1 aufgef̈uhrten Aktivierungsener-
gie derLeitfähigkeit von EA=0.7 bzw. 0.8eV, die
vielfach an nanokristallinenTiO2-Schichtenbe-
obachtetwird. In [Wei98] wird vorgeschlagen,
die hoheAktivierungsenergieauf einPinningdes
Ferminiveaus aufgrund einer hohen Defektzu-
standsdichtein der Bandl̈ucke zurückzuf̈uhren1.
Da solcheDefektzusẗandean Einkristallennicht
gemessenwurden,sindsiehöchstwahrscheinlich
auf die hoheunddefektreicheOberfl̈achederna-
nokristallinenFilme zurückzuf̈uhren.DasBand-
schemaläßt sich für den Fall einesfestgelegten
Ferminiveauswie in Abb. 5.2 dargestelltskizzie-
ren.
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Abb. 5.2: SkizzeeinesBandschemasfür poröses
TiO2 (aus[Wei98]) mit einerhohenDichtetiefer
AkzeptorenA 
 z.B. aufgrundvon Sauerstoffan-
ionen,die zu einerFestlegungdesFerminiveaus
führen.AußerdemsindflacheDonatorenD � , die
aufgrundvon Sauerstoffvakanzenentstehen,mit
eingezeichnet.

Durch die hohe Zustandsdichte in der
Bandl̈ucke hervorgerufen durch Defektnive-
aus erfolgt der Transport im nanokristallinen
TiO2 dispersiv [Kön93], d.h. er wird durch
Elektroneneinfang und Elektronenemissionan
diesentiefen Störstellenbestimmt.Darausresul-
tieren die sehr niedrigen Beweglichkeiten von
10ê 4-10ê 5cm2/Vs gegen̈uber 0.1-10cm2/Vs für
Anatas-Einkristalle,die in Tab. 5.1 angegeben

1In [Wei98] wird eineDefektzustandsdichtevon 1017-
1019cm� 3 vorgeschlagen.
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5.2.Absorbermaterial:CdTe

sind. Nebenden lokalisiertenStörstellenin der
Bandl̈ucke sind in Abb. 5.2 Bandausl̈aufer dar-
gestellt,die im Bereichunterhalbder Bandl̈ucke
zur Absorption führen. Sie werden in erster
Linie Sauerstoffehlstellen und, damit ver-
bunden, Ti3é -Niveaus zugeschrieben,die für
die Dotierung und somit ND verantwortlich
gemachtwerden.Die DotierungüberSauerstof-
fehlstellen zeigt eine starke Abhängigkeit des
Sauerstoff-Partialdruckes, so daß über die Sau-
erstoffehlstellendie Leitfähigkeit über mehrere
Größenordnungenreversibel eingestelltwerden
kann.

5.2 Absorbermaterial: CdTe

CdTe ist ein Material,dasin derLiteratureinge-
henduntersuchtwurde.Insbesonderefür diePho-
tovoltaik wurdeesaufgrundderBandl̈uckeschon
1963erstmalsverwendet[Cus63].CdTekristalli-
siert im Zinkblendegitter, wie esin Abb. 5.3 dar-
gestelltist.
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Abb. 5.3: Gitter desCdTe in derkubischenMo-
difikation

Die optischenund elektrischenEigenschaften
vonCdTe sindin Tab. 6.3.2zusammengefaßt.

CdTe zeigt sich in vielen Eigenschaftener-
staunlichunabḧangig von der Art der Pr̈apara-
tion: so sind die optischenDatenin identischer
Form sowohl am Einkristall als auchan Schich-
ten ausden unterschiedlichstenPr̈aparationsme-
thoden,wie z.B. Verdampfen,Elektrodeposition
oderSiebdruckermittelt worden.CdTe läßtsich
je nach Stöchiometrie sowohl n- als auch p-
leitend herstellen[Neu97]. Allerdings sind der

Tab. 5.2:OptischeundelektrischeEigenschaf-
tenvon CdTebei Raumtemperatur

EG [eV] 1.49 [Car67]
n1 2.9 [Pal91]
α [cm ê 1]1 5.4� 104 [Pal91]
ε 10.4 [Baa72]
χ [eV] 4.28 [Mit79]
NL [cm ê 3] 1.3� 1018 [Nie95]
NV 7.6� 1018 [Nie95]
móh/mh 0.63 [Yam60]
móe/me 0.09 [Kan63]
ND [cm ê 3] 1.9� 1016 2 [Kam95a]
NA [cm ê 3] 8.5� 1017 2 [Kam95a]

1 � 1016 3 [Das93]
µh [cm2/Vs] 60 [Yam60]
Lmin

D [nm] 300 [Tou97, Kam95a]
40 [Edw80]

1bei600nm
2HerstellungderSchichtenperElektrodeposition
3NachderCdCl2-Nachbehandlung

Dotierbarkeit Grenzengesetzt,daauchdasCdTe
alsII-VI-Halbleiter effektiveSelbstkompensation
zeigt[Mar96,Neu97].Soist kanneinemaximale
Ladungstr̈agerkonzentrationfür n-Dotierungvon
bis zu ne=1018cmê 3 überCd-Überschußerreicht
werden[Bas91]. Einbauvon In führte dagegen
trotz einer Indium-Konzentrationvon 1019cmê 3

nur zu einer Ladungstr̈agerkonzentration von
ne=3 � 1016cmê 3 [Wal76]. Ähnlich verḧalt essich
mit derp-Dotierungvon CdTe, die für Fremddo-
tierungz.B.überPhosphoreineLöcherkonzentra-
tion von bis zu np=5� 1019 [Hwa96] ermöglicht.
In Tab. 5.2 sind jedochnur die Werte von elek-
trodeponiertenSchichtenangegeben,diefür diese
Arbeit von Interessesind.Bei derElektrodeposi-
tion wurde festgestellt,daßMaterial mit großer
Dif fusionsl̈angeder Minoritätsladungstr̈agermit
möglichst wenig Te-Überschuß,also möglichst
nahe am Beginn der Cd-Abscheidung,herge-
stellt werdenmuß.DagegenkannTe-Überschuß

43



5. BekannteMaterialparameterderuntersuchtenHalbleiter

im CdTe zu extrem kurzenDiffusionsl̈angenum
40nmführen.

Ein sehr interessanter Effekt wird für
CdS/CdTe-Solarzellenin jüngsterZeit ausf̈uhrli-
cherdiskutiert:diePassivierungvonKorngrenzen
in CdTe [Pik79]. Nach[Woo98] werdendie Mi-
noritätsladungstr̈ager, alsodie Elektronen,durch
eineBarrierevon ΦB

ô 100meVvon der Grenz-
flächeferngehalten,wie esin demschematischen
Banddiagrammin Abb. 5.4dargestelltist.
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Abb. 5.4: SchematischesBanddiagramman ei-
nerKorngrenzein CdTenach[Woo98].

NachdiesemModell kanndie beobachteteIn-
aktivitätderKorngrenzenin CdTe-Solarzellener-
klärt werden,da die Rekombinationvon Mino-
ritätsladungstr̈agernandenKorngrenzeneffektiv
unterdr̈ucktwird.
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