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模拟软件基于的三个基本半导体方程[1]： 
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其中，Ψ 为静电势，εs 为介电常数，n 和 p 分别为自由电子和自由空穴，nt 和 np 分别为俘

获电子和俘获空穴，Nd
+和 Na

-分别为施主和受主掺杂浓度，Jn 和 Jp 分别是电子和空穴电流

密度，Gn 和 Rn 分别是电子的产生率和复合率，Gp 和 Rp 分别是空穴的产生率和复合率，q

为电荷量． 
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表 S1 Sb2(S0.7Se0.3)3 太阳电池材料参数[2-7]
 

Table S1.Material parameters of theSb2(S0.7Se0.3)3solar cells
[2-7]

. 

参数 ZnO Zn1-xMgxO 界面层 Sb2(S0.7Se0.3)3 Spiro-OMeTAD 

介电常数 9 9 5 5 3 

电子亲和势/eV 4.53 4-4.6 3.80 3.80 2.2 

电子迁移率/（cm
2·V

-1·s
-1） 100 100 0.01-10000 4 0.0001 

空穴迁移率/（cm
2·V

-1·s
-1） 25 25 0.1 0.1 0.0001 

施主掺杂浓度/cm
-3

 1×10
17

 1×10
17

 0 0 0 

受主掺杂浓度/cm
-3

 0 0 1×10
13

 1×10
13

 3×10
18

 

禁带宽度/eV 3.3 3.26-3.86 1.55 1.55 2.91 

导带有效态密/cm
-3

 2.2×10
18

 2.2×10
18

 2.2×10
18

 2.2×10
18

 2.5×10
20

 

价带有效态密/cm
-3

 1.8×10
19

 1.8×10
19

 1.8×10
19

 1.8×10
19

 2.5×10
20

 

缺陷态密度/cm
-3

 1×10
14

 1×10
14

 1×10
17

 2×10
16

 1×10
16

 

 

 

表 S2 不同 x 值对应 Zn1-xMgxO 能级参数[5]
 

Table S2. Energy level parameters of Zn1-xMgxO corresponding to different x value. 

x 禁带宽度/eV 电子亲和势/eV 

0 3.26 4.6 

0.1 3.46 4.4 

0.2 3.66 4.2 

0.3 3.86 4.0 
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