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近年来, 基于非晶硅太阳能电池在提高能量转换效率和降低成本等方面的研究越来越受到学者的关注,
其中, 太阳能电池吸收峰值的位置, 反映了电池对该频点及其附近频谱光波吸收具有较好的效果. 然而, 非晶
硅太阳能电池的吸收峰位置主要是由非晶硅和金属电极的参数决定, 很难实现位置的可调以及进一步的吸收
效率增加. 所以, 在周期结构太阳能电池的金属光栅结构中引入单层石墨烯薄膜, 借助石墨烯的特殊光电特
性, 即介电常数可通过改变化学势µc来调谐, 并结合频域有限差分方法的数值模拟, 理论上实现了对太阳能
电池能量吸收峰位置的调谐. 针对石墨烯电导率的虚部出现奇异点, 本文提出了采用数值拟合予以解决奇异
点的方法, 数值结果表明近似表达式的最大绝对误差为 0.8%. 本设计结构的理论结果可为实际有机薄膜太阳
能电池在工作频段的调节和优化提供理论基础和技术支撑.

关键词: 石墨烯, 薄膜太阳能电池, 频域有限差分方法, 化学势
PACS: 81.05.ue, 78.67.Wj, 42.25.Bs, 73.50.Mx DOI: 10.7498/aps.64.018101

1 引 言

相对于化石燃料的不可再生性和对环境的严

重污染, 太阳能电池可以将可再生的、清洁的太阳
光转换成电能. 而其中, 薄膜太阳能电池依据其高
的能量转化效率和较低的成本, 更加受到关注. 薄
膜太阳能电池主要包括非晶硅薄膜太阳能电池、多

晶硅薄膜太阳能电池和有机薄膜太阳能电池. 以
非晶硅太阳能电池 [1]为例, 其优点包括对光吸收率
高、材料成本低等. 然而, 在大于 650 nm的光谱中
吸收效果较差, 因此, 在周期结构太阳能电池中加
入金属光栅, 利用表面等离子体共振效应, 进一步
改善了光的俘获和利用效率 [2,3]. 但是, 非晶硅和

金属光栅的电参数决定了非晶硅薄膜太阳能电池

的吸收峰位置, 为此, 我们在金属电极上加入单层
石墨烯薄膜, 利用其光学特性来调节太阳能电池的
吸收峰位置.

石墨烯是指碳原子以 sp2轨道, 杂化轨道堆垛
成蜂窝状结构的二维薄膜, 可以看成是单层的石墨
结构, 层厚约为 0.335 nm. 自 2004年Novoselov等
成功从石墨中分离出石墨烯 [4]以来, 因其独特的
物理光学特性 [5,6] 和潜在的电学性能成为人们关

注的热点, 例如高强度的光耦合 [7], 门电压可控的
光电导率 [8] 等. 在包括光调制器 [9,10]、晶体管 [11]、

传感器 [12]、变换光学 [13]等学科领域的广泛应用中,
起到不同作用. 同时, 石墨烯作为一种二维材料,
打破了二维晶体在常温下不能稳定存在的传统物
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理学观点 [14,15]. 石墨烯的质地异常坚硬. 室温下,
石墨烯的电子迁移率为 15000 cm2·V−1·s−1, 可以
被看做是一种优良导体. 在光波波段, 单层石墨烯
对光波的透射率高达97.7% [16], 可利用石墨烯代替
贵金属氧化锡铟、金等来改善太阳能电池的性能和

降低制作成本. 但是, 现如今的研究主要关注于石
墨烯太阳能电池的光吸收和传输特性, 并未考虑其
吸收峰的优化问题.

在本论文中, 我们利用频域有限差分 (finite-
difference frequency-domain, FDFD) [17]方法, 研
究了石墨烯加在非晶硅薄膜太阳能电池中对吸收

峰位置的影响. 首先结合解析及拟合公式, 得到石
墨烯在入射波波长为 400—800 nm间的电导率和
介电常数. 其次, 通过调节化学势µc的大小, 改变
太阳能电池在低频处吸收峰的位置. 与未加石墨烯
的参考结构相比较, 我们的设计结构在低频处的吸
收峰位置实现了可调谐作用.

2 石墨烯的光电特性

理论和实验数据表明, 在电磁光谱中, 石墨烯
具有二维复光电导率

σc = σr + iσi , (1)

其中, σr和σi分别表示石墨烯电导率的实部和虚

部. 石墨烯电导率与入射波波长λ, 温度T , 跳频参
数 t, 化学势µc相关. 其中, 化学势µc是关于载流

子密度的函数, 我们可以通过调节门电压、电磁场
和化学掺杂来改变µc大小

[18]. 计算石墨烯电导率
的实部公式为

σr = σ0

[18− (~ω/t)2

π12
√
(3)

]
ψrκ, (2)

其中,

ψr = tanh
(
~ω + 2µc
4kBT

)
+ tanh

(
~ω − 2µc
4kBT

)
, (3)

κ =



1√
F (~ω/2t)

K

(
2~ω/t

F (~ω/2t)

)
,

~ω < 2t,

1√
2~ω/t

K

(
F (~ω/2t)
2~ω/t

)
,

~ω > 2t,

(4)

F (x) = (1 + x)2 − 0.25(x2 − 1)2, (5)

K(m) =

∫ 1

0

((1− x2)(1−mx2))−1/2dx. (6)

计算石墨烯电导率的虚部公式为

σi =
σ0
π

{
4µc
~ω

[
1− 2

(
µc
3t

)2]
−
[
1−

(
~ω
6t

)2]
γ

}
, (7)

其中,

γ = log |~ω + 2µc|
|~ω − 2µc|

. (8)

在公式中, σ0 = e2/4~, t是石墨烯的跳频参数, ~
是约化普朗克常数, kB是玻尔兹曼常数, ω是角频
率. 由 (8) 式可以看出, 当~ω = 2µc时, 电导率的
虚部σi 会出现奇异点. 然而, 实验结果显示, 在
~ω = 2µc附近, 未观察到电导率的虚部出现急剧下
降现象 [19]. 所以, 为了消除奇异点, 采用拟合公式
近似解析解, 修正方程中的κ和γ项为

κ′ =



4.6936− 2.897 tanh(|~ω − 2t|0.546),

~ω < 2t,

4.6936 exp(−0.7714 |~ω − 2t|0.4727),

~ω > 2t,

(9)

γ′ = log
( |~ω + 2µc| − ψi

|~ω − 2µc|+ ψi

)
, (10)

其中,

ψi = 2kBT

{
tanh

(∣∣~ω + 2µc
∣∣

4kBT

)
− tanh

(∣∣~ω − 2µc
∣∣

4kBT

)}
. (11)

根据 (2)和 (7)式, 得石墨烯电导率的实部和虚
部随化学势µc和温度T的变化图, 如图 1所示.

图 1为入射波波长为 400—800 nm时, 石墨烯
电导率随化学势µc、温度T 的变化. 其中,t = 2.7

eV. 从图中可以看出, 近似解在~ω = 2µc处不存在

奇异点. 在图 1 (a), (b)中, T = 300 K, 当µc从 0.9
eV增大到 1.02 eV时, 石墨烯电导率的频率蓝移,
跃变位置也发生偏移. 在图 1 (c), (d)中, µc = 0.9

eV, 温度从 45 K上升到 300 K, 电导率实部的频率
蓝移, 虚部变化不明显.

在对太阳能电池电磁计算中, 将石墨烯的电导
率转换为复相对介电常数

εeff = 1 + iσc/ωε0d, (12)

其中, d表示石墨烯的厚度, ε0表示真空中的介电
常数. 根据 (12)式, 给出石墨烯复介电常数的实部
与虚部随化学势µc和层厚d的变化图, 如图 2所示.
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图 1 (网刊彩色)石墨烯电导率 (a)实部随 µc变化; (b)虚部随 µc变化; (c)实部随 T 变化; (d)虚部随 T 变化
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图 2 (网刊彩色)石墨烯介电常数 (a)实部随 µc变化; (b)虚部随 µc 变化; (c)µc = 0.9 eV时虚部随 d变化;
(b)µc = 0.9 eV时虚部随 d变化

从图 2 (a), (b)可知, 改变化学势µc的大小, 石
墨烯介电常数的实部和虚部会随之发生变化. 从
图 2 (c), (d)可知,石墨烯的层厚d从0.4 nm增加到
1.02 nm, 其介电常数的实部和虚部值变小, 峰值位
置没有发生改变. 同时, 石墨烯的导电能力随层厚
变化也发生改变, 所以, 改变石墨烯的层厚, 不会影
响设计结构的光吸收和频率峰位置. 综上所述, 在
室温下, 固定石墨烯的等效层厚为 0.4 nm, 在太阳
能电池中加入单层石墨烯薄膜, 利用其光电特性,
对薄膜太阳能电池的吸收频率峰位置进行调节.

3 理论及数据计算模型

3.1 FDFD算法构造

两个不同结构的二维等离子体薄膜非晶硅

太阳能电池晶胞如图 3所示. 由于S极化波不

能激发表面等离子体共振 (surface plasma reso-
nance, SPR), 我们主要考虑P极化光, 其电磁分量
为Hz, Ex, Ey. 其中, 所有的材料都是非磁性的,
即µr = 1.
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图 3 薄膜太阳能电池结构胞图 (a)结构一; (b) 结构二

如图 3所示, 薄膜太阳能电池结构胞图主要
由铟锡氧化物 (indium tin oxide, ITO)、非晶硅吸
收材料 (amorphous sillicon, A-Si)、银电极 (silver
electrode, Ag)和基底 (SiO2)组成, 其厚度分别为
d1, d2, d3, d4. 结构一为未加石墨烯层的结构胞图,
电极间的间距为ds. 结构二为在电极与吸收层、基
底与吸收层的分界面加入单层石墨烯薄膜的结构

胞图, 石墨烯层厚度为dg, 间距为ds. 两个结构的
顶部和底部都采用混合吸收边界条件, 左右采用周
期边界条件.

对于含复介电常数 εr (x, y)的二维各向同性
非均匀介质, 其总场的波动方程 [20]为

∂

∂x

(
1

εr(x, y)

∂Ht
z

∂x

)
+
∂

∂y

(
1

εr(x, y)

∂Ht
z

∂y

)
+ k20H

t
z = 0, (13)

其中, k0为自由空间中的波数. 利用二阶中心差
分, 有

∂

∂x

(
1

εr(x, y)

∂Ht
z

∂x

)
=

1

∆x

(
Ht

z(i+ 1, j)−Ht
z(i, j)

εr(i+ 1/2, j)∆x

− Ht
z(i, j)−Ht

z(i− 1, j)

εr(i− 1/2, j)∆x

)
+ o(∆x2), (14)

其中, ∆x是x方向的步长.
由于涉及到非均匀交界面的处理, 操作示意图

如图 4所示, εr1, εr2, εr3, εr4分别表示图 4中矩形

区域的介电常数. 实心黑点代表五个不同的节点1,
2, 3, 4, 5, 中心黑点 3被四个不同介电常数的矩形
区域包围. 利用这种处理方法, 可以把介质分界面
问题考虑在内.

εr3

εr2 εr1

εr4

  ↼i֒ j֓↽

 

↼i֓֒ j↽

  ↼i֒ j⇁↽

 ↼i֒ j↽
 

↼i⇁֒ j↽

图 4 非均匀材料处理

对于P极化入射光, 介电常数采用平均方
案, 即

1

εr(i+ 1/2, j)
=

1

2

( 1

εr1
+

1

εr4

)
, (15)

1

εr(i− 1/2, j)
=

1

2

( 1

εr2
+

1

εr3

)
. (16)

令Φ1 = Ht
z (i, j − 1), Φ2 = Ht

z (i − 1, j),
Φ3 = Ht

z (i, j), Φ4 = Ht
z (i + 1, j), Φ5 = Ht

z (i,
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j + 1), 下标 1, 2, 3, 4, 5分别为图 4中的 5个节点.
则 (13)式离散成形如

5∑
m=1

cmΦm = 0 (17)

的FDFD方程. 其中,

c1 =
1

2

( 1

εr1
+

1

εr2

)
· 1

∆y2
, (18)

c2 =
1

2

( 1

εr2
+

1

εr3

)
· 1

∆x2
, (19)

c3 = − 1

2

( 1

εr1
+

1

εr2
+

1

εr3
+

1

εr4

)
×
( 1

∆x2
+

1

∆y2

)
+ k20, (20)

c4 =
1

2

( 1

εr4
+

1

εr1

)
· 1

∆x2
, (21)

c5 =
1

2

( 1

εr3
+

1

εr4

)
· 1

∆y2
, (22)

其中, ∆x, ∆y分别表示x, y方向的步长.
利用 (17)式, 可以计算总场Ht

z. 由于所考虑
的周期结构模型处于自由空间中, 入射平面波为

H inc
z (x, y) = exp(−jk0(x cos θ + y sin θ)), (23)

其中, θ为入射光与太阳能电池上表面的夹角. 则
根据Ht

z = H inc
z +Hs

z, 可求出散射场Hs
z.

3.2 边界条件处理

3.2.1 混合吸收边界条件

如图 3所示, 为了减少寄生反射, 在周期结构
顶部和底部采用混合吸收边界条件, 即完全匹配
层 (perfectly matched layer, PML)和二阶Mur吸
收边界条件.

考虑到PML吸收边界条件, 则波动方程的形
式如下:

∂2Hs
z

∂x2
+

1

sy

∂

∂y

(
1

sy

∂Hs
z

∂y

)
+ k20H

s
z = 0, (24)

其中,

sy =

1− j0
σ(y)

ωε0
, PML内,

1, 其他,
(25)

Sy表示PML参数, ε0是自由空间的介电常数, ω是
入射光的角频率, 电导率σ的多项式为

σ(j) =
C

∆y
(
j − 1/2

L
)Q, j = 1, 2, · · · , 8, (26)

σ(j + 1/2) =
C

∆y
(
j

L
)Q, j = 0, 1, · · · , 8, (27)

其中, j是 y方向坐标值, L是PML层数, Q是多项
式的阶数, C是常数, ∆y是 y方向的步长. 经优化
后, 参数设置分别为L = 8, Q = 3.7, C = 0.02.

对 (24)式采用二阶中心差分得
1

sy

∂

∂y
(
1

sy

∂Hs
z

∂y
)

=
1

sy(j) ·∆y

[
Hs

z(i, j + 1)−Hs
z(i, j)

sy(j + 1/2) ·∆y

− Hs
z(i, j)−Hs

z(i, j − 1)

sy(j − 1/2) ·∆y

]
. (28)

为进一步提高吸收效果, 在PML最外侧加入
一层二阶Mur吸收边界. 以顶部 y = 0为例, Mur
吸收边界形式为[

∂

∂y
− j0(k0 +

1

2k0

∂2

∂x2
)

]
Hs

z

∣∣∣∣
y=0

= 0. (29)

经差分离散得

f1H
s
z(i, j) + f2H

s
z(i− 1, j)

+f3H
s
z(i+ 1, j) + f4H

s
z(i, j + 1) = 0, (30)

其中,

f1 = 2 exp(j0k0∆y)− 2k20∆x
2

× exp(j0k0∆y)− 2, (31)

f2 = f3 = 1− exp(j0k0∆y), (32)

f4 = 2k20∆x
2. (33)

3.2.2 周期边界条件

考虑到薄膜太阳能电池为周期结构, 则需要实
现沿x轴方向的周期边界条件设置. 依据Floquet
理论, 有

Hs
z(x+ P, y)

= Hs
z(x, y) exp(−j0k0 cos θ · P ), (34)

Hs
z(x, y)

= Hs
z(x+ P, y) exp(j0k0 cos θ · P ), (35)

其中, P是周期, θ是沿着x方向的入射角度. 与
FDFD相比较, 时域有限差分法 (finite-difference
time-domain, FDTD) [21]在处理周期结构中无法

得到下一节点的散射场值, 所以, FDTD在处理
(35)式时较为困难, 特别是对于斜入射问题 [22].

4 数值结果及分析

周期纳米结构的薄膜太阳能电池如图 3所示,
吸收材料为A-Si, 电极为Ag, 基底为SiO2. 结构一
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的几何参数分别为d1 = 25 nm, d2 = 120 nm, d3 =

40 nm, d4 = 30 nm, ds = 100 nm, P = 200 nm.
结构二的参数分别为 d1 = 25 nm, d2 = 120 nm,
d3 = 40 nm, d4 = 30 nm, dg = 0.4 nm, ds = 100

nm, P = 200 nm. P极化入射波方向为 y方向, 幅
值为1, 波长范围为400—800 nm. 结构一的空间步
长设置为∆x = ∆y = 0.5 nm, 结构二的空间步长
设置为∆x = ∆y = 0.2 nm. θ定义为入射光与太
阳能电池上表面的夹角.

图 5所示是入射角为 90◦时, 结构一和结构二
中吸收材料的吸收功率密度比较. 吸收功率密度 η

可由下式计算得:

η =
1

∆Sa

∫
Sa

σa|E|2ds, (36)

其中, Sa表示吸收材料区域, ∆Sa为Sa的面积,
σa = −ωε Im(ε ra)为吸收材料的电导率.
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图 5 (网刊彩色)非晶硅吸收功率密度比较. 红色点
实线表示结构一中未加石墨烯层的非晶硅吸收功率密

度 (在加石墨烯层的结构二中, 绿色点实线表示化学势
µc = 0.9 eV时非晶硅吸收功率密度, 蓝色圈实线表示化
学势 µc = 0.96 eV 时非晶硅吸收功率密度, 黑色叉实线
表示化学势 µc = 1.00 eV时非晶硅吸收功率密度. 插图
为非晶硅的电导率随波长的变化图)

由图 5插图可知, 由于非晶硅的电导率在
650—800 nm间较低, 则会导致薄膜太阳能电池
在此区间内的吸收效率降低, 为此, 结构一和结构
二都利用了金属光栅结构来激发产生SPR, 致其吸
收功率密度在低频波段可以大幅度提高. 例如, 在
图 5中, 结构一和结构二在波长为 700 nm附近出
现一吸收峰. 又如图 5所示, 在一定波长范围内, 化
学势µc从0.9 eV增大到1.0 eV, 结构二的吸收功率
密度峰值频率会发生蓝移. 其原因是结构二在加
入一层石墨烯后, 由于其光电特性, 使分界面处金
属表面等离子体的谐振频率发生改变, 最终导致吸

收峰的位置发生变化. 且从图 5中可以看出, 结构
二在 750 nm附近又出现一吸收峰, 这主要是因为
石墨烯与银电极之间发生耦合, 产生了等离子体
共振 [23].
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图 6 (网刊彩色)未加石墨烯结构与加石墨烯结构的非晶
硅反射系数和传输系数 (红色点实线与红色点虚线分别表
示结构一的反射系数与传输系数, 绿色矩形实线与绿色矩
形虚线分别表示结构二在化学势µc = 0.9 eV 时的反射系
数与传输系数. 蓝色圈实线与蓝色圈虚线分别表示结构二
在化学势 µc = 0.96 eV时的反射系数与传输系数. 黑色
叉实线与黑色叉虚线分别表示结构二在化学势 µc = 1.0

eV时的反射系数与传输系数)

/nm
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图 7 (网刊彩色)未加石墨烯结构与加石墨烯结构的非晶
硅吸收系数

图 6给出两种结构在入射角为 90◦的零阶反射
系数和传输系数, 其计算公式如下:

Rp =

∣∣∣∣ 1P ∫ P

0
Hs

z(x, yr) exp(jk0 cos θx)dx
∣∣∣∣2

A2
,

Tp =

∣∣∣∣ 1P ∫ P

0
Ht

z(x, yt) exp(jk0 cos θx)dx
∣∣∣∣2

A2
, (37)

其中, Rp和Tp分别表示零阶反射系数和零阶传输
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系数, A是入射光的幅值. 根据 (37)式所示的反射
和传输系数计算公式, 可得吸收系数A(λ)为

A(λ) = 1−R(λ)− T (λ), (38)

图 7为吸收系数A(λ )的曲线图. 从图 7可以看出,
结构一与结构二的吸收曲线与图 5的吸收功率密
度曲线趋势基本符合. 然而, 图 5所示为非晶硅吸
收材料的吸收, 图 7所示为非晶硅吸收材料、石墨
烯与银金属电极共同作用的吸收. 现如今, 大多数
商业软件都是基于 (38)式来计算材料吸收, 与 (36)
式比较, 则存在一定的幅度误差.

下图 8所示为结构一与结构二的磁场总场
Ht

z分布图. 图 8 (a), (c)为结构一在波长λ =

700 nm和λ =770 nm 时的磁场总场Ht
z 分布图,

图 8 (b),(d)为结构二在化学势µc = 0.9 eV、波长
λ = 700 nm和λ = 770 nm 时的磁场总场Ht

z分

布图. 图中可观测到在非晶硅与银分界面处由于
SPR而产生的场强增强现象. 且在λ = 700 nm和
λ = 770 nm 处, 由于结构二在银与非晶硅分界面
处加入石墨烯, 石墨烯与银电极发生耦合, 磁场总
场Ht

z的场强分布更强.
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图 8 (网刊彩色)未加石墨烯结构与加石墨烯结构在 λ = 700 nm和 λ = 770 nm处的Ht
z分布 (a)结构一在 λ = 700 nm处

的Ht
z分布; (b)结构二在化学势 µc = 0.9 eV, λ = 700 nm时的Ht

z分布; (c)结构一在 λ = 770 nm处的Ht
z分布; (d) 结构二

在化学势 µc = 0.9 eV, λ = 770 nm 时的Ht
z分布.

5 结 论

本文利用石墨烯特殊的光电特性, 运用FDFD
方法对含石墨烯的薄膜太阳能电池进行了数值模

拟, 结果表明调节化学势µc的大小, 可以使分界面
表面等离子体谐振频率发生改变, 从而改变薄膜太
阳能电池的吸收峰位置. 同时, 针对设计结构的反
射、传输、吸收特性及场分布结果, 说明表面等离子

体共振能增强薄膜太阳能电池的吸收. 在实际有机
薄膜太阳能电池的制备中, 利用我们的理论结果,
可以得到所需频率峰处的太阳能电池特性, 为实际
有机薄膜太阳能电池的设计和优化提供了理论基

础及技术支撑.
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Abstract
In recent years amorphous silicon solar cells have been receiving a great deal of interest due to their high energy

conversion efficiency and low cost. The positions of absorption peak reflect the good absorption performance at specific
frequency point or nearby spectra. However, the absorption peaks of amorphous silicon solar cell which are mainly
determined by the properties of amorphous silicon and metal electrode, cannot be tuned. And the absorption efficiency
can not be further enhanced also. Therefore, monolayer graphene film will be employed in the solar cells with periodic
structure due to its remarkable electro-optic properties. With a suitable chemical potential applied, the dielectric constant
of graphene can be tuned. This design mainly aims to tune the position of the absorption peak based on the graphene by
using finite-difference frequency-domain method. Also, an approximate fitted function is developed in order to overcome
the singularity in the exact expression. Numerical results show that the approximate closed form expression generates
results within a maximum absolute error of 0.8%. Theoretical results provide the realistic organic thin-film solar cells
with theoretical basis and technical support.
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