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硅薄膜太阳电池表面纳米线阵列光学设计∗

耿超1) 郑义1) 张永哲1)2)† 严辉1)‡

1)(北京工业大学材料科学与工程学院, 北京 100124)

2)(中国科学院半导体研究所, 半导体材料科学重点实验室, 北京 100083)

( 2015年 11月 8日收到; 2016年 1月 18日收到修改稿 )

陷光结构的优化是增加硅薄膜太阳电池光吸收进而提高其效率的关键技术之一. 以硅纳米线阵列为代表
的光子晶体微纳陷光结构具有突破传统陷光结构Yablonovith极限的巨大潜力. 通常硅纳米线阵列可以用作
太阳电池的增透减反层、轴向p-n结、径向p-n结. 针对以上三种应用, 本文运用有限时域差分 (FDTD)法系统
研究了硅纳米线阵列在 300—1100 nm 波段的光学特性. 结果表明, 当硅纳米线作为太阳电池的减反层时, 周
期P = 300 nm, 高度H = 1.5 µm, 填充率 (FR)为 0.282条件下时, 反射率最低为 7.9%. 当硅纳米线作为轴
向p-n结电池时, P = 500 nm, H = 1.5 µm, FR = 0.55条件下纳米线阵列的吸收效率高达 22.3%. 硅纳米线
作为径向p-n结电池时, 其光吸收主要依靠纳米线, 硅纳米线P = 300 nm, H = 6 µm, FR = 0.349 条件下

其吸收效率高达 32.4%, 进一步提高其高度吸收效率变化不再明显. 此外, 本文还分析了非周期性硅纳米线阵
列的光学性质, 与周期性硅纳米线阵列相比, 直径随机分布和位置随机分布的硅纳米线阵列都可以使吸收效
率进一步提高, 相比于周期性硅纳米线阵列, 优化后直径随机分布的硅纳米线阵列吸收效率提高了 39%, 吸收
效率为 27.8%. 本文运用FDTD法对硅纳米线阵列的光学特性进行设计与优化, 为硅纳米线阵列在太阳电池
中的应用提供了理论支持.

关键词: 光子晶体, 硅纳米线阵列, 有限时域差分法, 太阳电池
PACS: 02.60.Cb, 42.25.Gy DOI: 10.7498/aps.65.070201

1 引 言

太阳电池是利用半导体光电效应直接将太阳

能转化为电能的一种绿色清洁能源装置. 以纳米技
术为依托的新型太阳电池采用独特的纳米结构达

到了良好的陷光效果 [1−4], 可以有效增加薄膜电池
的光吸收, 提高光电转换效率. 因此纳米结构对电
池内光学行为的影响必须得到有效的模拟, 才能合
理定量地描述太阳电池的光学特性.

目前, 硅纳米线阵列由于具有独特的光学性质
被引入硅太阳电池的研究, 为新一代硅太阳电池的

低成本制作、转化效率的提升提供了新思路. 其在
太阳电池领域的研究热点主要有以下三方面: 硅纳
米线结构作为传统平板太阳电池的减反层、制备轴

向p-n结、径向p-n结硅纳米线阵列太阳电池 [5−7]

(图 1 ). 对于传统金字塔形陷光结构而言, 其平均
反射率在 15%左右, 由于结构尺寸远大于光波波
长, 理论上光程最大可增加 4n2倍 (即Yablonvith
极限, 其中n为材料折射率, 对晶硅材料4n2 ≈ 50),
而以光子晶体为代表的微纳陷光结构可以突破陷

光结构Yablonovith [8−10]极限. 文献表明, 硅纳米
线阵列可使太阳光入射的路径长度增大 73倍 [11],
是一种高效的陷光结构. Hu和Chen [12]通过计算,
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对柱形硅纳米线阵列的光学特性进行了分析, 研究
表明, 硅纳米线阵列可以通过改变其形状、结构等
实现多种对光场的管理功能, 其反射率远低于传统
金字塔结构的反射率, 并且能有效地提高其在长波
段处的吸收率, 提高电池转换效率. 但文中仅讨论
了空间中硅纳米线阵列的光学特性, 并未给出纳
米线阵列与硅基底相结合时其光学性质. 当硅纳
米线作为p-n结电池时, 得益于其独特的结构, 径
向p-n结纳米线可以将光吸收与载流子的输运方向
正交化, 在纳米线轴向上吸收光子, 而在径向上收
集光生载流子 [12−18]. 由于载流子是径向漂移的,
因而其漂移长度大大减少, 降低载流子的复合, 提
高了电池的效率. Jung等 [15]利用硅纳米线阵列结

构设计径向p-n结太阳电池, 其效率达到了 7.19%.
Kayes等 [19]在有p-n结的平面硅片上刻蚀硅纳米
线阵列, 得到轴向p-n结太阳电池, 他们利用长度
半径比较高的硅纳米线充分提高了光子吸收率, 理
论计算表明轴向p-n结太阳电池能量转化效率能达
到 11%. 但轴向或径向p-n结硅纳米线太阳电池的
效率均低于传统的平板晶硅p-n结太阳电池, 还需
要进一步优化纳米线阵列的结构和光学特性来提

高其电池效率.

(a)

AR

N-Si

P-Si

(b)

N-Si

P-Si

(c)

N-Si

P-Si

图 1 纳米线阵列在太阳能电池中的应用

Fig. 1. The application of nanaowire in solar cell.

针对硅纳米线阵列在太阳电池中的以上三种

应用, 其对硅纳米线的光学特性也有不同的要求,
因此需要有针对性地进行设计与优化, 从而降低硅
纳米线的光学损失, 提高太阳电池转换效率. 本文
对硅纳米线阵列的光学特性进行了设计与计算, 分
析比较了周期性阵列的高度、直径和周期等形貌参

数对反射率、吸收率的影响, 旨在对硅纳米线阵列

在太阳电池中的不同应用提供设计与优化, 得到最
佳的吸收效率. 同时, 研究了形貌参数对非周期性
硅纳米线阵列光吸收的影响规律.

2 设计与建模

本文采用有限时域差分 (FDTD)法对硅纳米
线阵列的光学特性进行计算. 硅纳米线阵列结构
如图 2所示. 其中纳米线直径为D, 周期为P , 高度
为H1, 填充率定义为FR = πD2/(4P 2), 底层硅基
底厚度为H2. 由其结构可得, 纳米线紧密排列时,
FRmax = 0.785. 麦克斯韦方程组是支配宏观电磁
现象的一组基本方程, 假设入射光波为一平面波,
我们采用三维FDTD法对空间领域内的电场和磁
场进行交替计算, 通过时间领域上更新来模仿电磁
场的变化, 达到数值计算的目的.

P

P

D

P
D

H

H

Plane wave

图 2 硅纳米线阵列结构示意图

Fig. 2. The structure of the nanowire.

为了计算简洁方便, 在x, y方向均设置为周

期边界条件, 在 z方向设置为完全匹配边界条

件. 对于单晶硅而言, 其最佳光谱吸收范围是
300—1100 nm, 而在此波段范围内掺杂的硅与本征
硅的的光学常数差异很小 [19], 可以基本忽略, 因此
我们可以使用相同的光学常数来进行计算. 计算
时, 我们采用光学手册 [20]中实验测得的本征硅的

光学常数. 为了更好地定量分析不同硅纳米线结构
对太阳光的吸收, 文中计算了太阳光的吸收效率 η.
在计算光吸收效率时假设每个光子能量大于能带

间隙时仅能产生一对电子 -空穴对, 且其电子 -空穴
对的能量为hc/λg, 其中, λg为硅能带间隙对应的
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波长. 吸收效率 η计算公式为

η =

∫ λg

310 nm
I(λ)A(λ)(λ/λg)dλ∫ 4000 nm

310 nm
I(λ)dλ

, (1)

(1)式中, λ为入射光波长, I(λ)为标准规定的

AM1.5标准太阳高光谱辐照度, A(λ)为光吸收率,
硅能带间隙对应的波长λg为 1100 nm, 而 4 µm 为
可利用太阳能光谱的上限波长.

3 模拟计算与优化

单晶硅的带隙宽度为 1.12 eV, 理论上从
300—1100 nm波段的太阳光都能用于光伏发电.
太阳电池的光学损失主要由反射损失和吸收损失

两方面组成, 因此需要合理的光学设计来降低太阳
电池的光学损失, 以提高吸收效率.

3.1 周期性纳米线阵列的光学特性

首先计算了硅纳米线阵列作为减反层时的光

学性质. 对于裸硅来说, 其在300—1100 nm波段范
围内平均反射率在 30%以上. 因此降低反射率是
减少光学损失的重要途径.

由图 1 (a)可知, 硅纳米线阵列作为减反层时,
其应当有较低的反射率, 以达到减反陷光的目的.
图 3为硅纳米线阵列在不同周期P、填充率FR和

高度H下的反射率R. 由图 3 (a)可以看到, 在纳米
线阵列高度固定 (H = 1.5 µm)时, FR是影响纳米

线阵列反射率的主要因素, 当FR不断增加时P先

降低后增加, 在P = 300 nm, FR = 0.282时, R最

低为 7.9%. 从图 3 (b)可知提高纳米线的高度也可
以有效地降低其反射率, 当H = 10 µm时, R仅为
5.8%. 经计算可知: P对于R的影响较小, FR和纳

米线高度H是影响反射率的主要因素, FR在 0.3
时有较低的反射率, 同时提高其高度也可以有效地
降低其反射率.

对于图 1 (b), 当硅纳米线作为轴向p-n结电池
时, 硅纳米线阵列与硅基底共同组成了电池的p-n
结, 需要合理的优化纳米线阵列的几何参数, 降低
其光学损失, 提高增整体的吸收效率 η. 我们将此
结构称为结构B. 为了更清楚地了解几何参数如何
影响其吸收效率, 我们分别计算了 300—1100 nm
波段内硅纳米线阵列和硅基底的吸收情况.

结构B的相关参数为: P = 500 nm, H1 =

1.5 µm, H2 = 1 µm, D = 100—400 nm. 图 4 (a)
为结构B的吸收情况, 同时与 2.5 µm厚的硅薄膜
的吸收情况进行了比较; 图 4 (b)和图 4 (c)分别为
纳米线和硅基底的吸收规律; 图 4 (d)为不同周期
下填充率随吸收效率的变化规律. 从图 4 (a)可以
看到, 与2.5 µm厚的硅薄膜相比, 结构B的吸收有
了明显提高. 由 (1)式可得, D = 300 nm时该结
构吸收效率为 23.4%, 而同等厚度 2.5 µm的硅薄膜
其吸收效率为 19.4%, 吸收效率提高了 20.6%. 在
300—600 nm波段其吸收率随着直径增加而增加,
而在 600—1100 nm波段随着直径增加其吸收率变
化并不明显. 在短波段处, 入射光的波长小于或接
近于硅纳米线阵列的结构尺寸, 使得入射光散射效
应占主导作用, 延长了光的路径长度, 增加了光的
吸收. 在长波段处, 入射光的波长大于硅纳米线阵
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Height/mm

P=300 nm, FR=0.196  

图 3 (网刊彩色)纳米线阵列反射率 (a)不同周期和填充率下的反射率; (b)不同高度纳米线阵列的反射率
Fig. 3. (color online) Reflection of the SiNW array: (a) Reflection of the SiNW array with varying period
and filling ratio; (b) reflection of the SiNW array with varying height.
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列的结构尺寸, 使得长波段的入射光很容易地穿透
硅纳米线阵列, 从而导致了长波段处较低的吸收
率. 同时注意到纳米线直径较小时其吸收甚至比硅
薄膜还低, 原因是较细的硅纳米线的填充率较低,
仅有底部的硅基底对光有一定的吸收, 因此需要适
当提高纳米线的填充率来获得较高的吸收效率.

图 4 (d)为由 (1)式计算得到的吸收效率, 可以
看到相对于同等厚度的硅薄膜, 纳米线阵列可以有
效地提高吸收效率. 在周期不变时, 填充率是影响

吸收效率的一个重要因素, 吸收效率随填充率的
增加先增加后减小, 填充率在 0.35—0.55范围内时,
硅纳米线阵列有较高的吸收效率, 当填充率进一步
提高到最大 0.785, 此时较高的填充率使得纳米线
阵列基本上等同于一层硅薄膜, 反射率较高, 不能
对光有效地吸收. 在填充率不变时, 增大周期也可
以提高吸收效率, 当周期增加到 400 nm以上时, 其
吸收效率变化很小, 此时影响吸收效率的主要因素
仍然是填充率.
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图 4 (网刊彩色)硅纳米线阵列直径对吸收率的影响曲线 (P = 500 nm, H = 1.5 µm, D = 100—400 nm)
(a) 整体吸收率; (b)硅纳米线阵列的吸收率; (c)硅基底吸收率; (d)不同周期纳米线直径对吸收效率的影响
Fig. 4. (color online) Absorption of the SiNW arrays with varying diameter (P = 500 nm, H = 1.5 µm,
D = 100–400 nm): (a) The total absorption; (b) absorption of the SiNW arrays; (c) absorption of the Si
film; (d) ultimate efficiency of the SiNW arrays as a function of lattice constant for several filling ratios.

对于图 1 (c)的径向p-n结电池来说, 硅纳米线
阵列作为太阳电池的p-n结, 因此需要提高硅纳米
线阵列对光的有效吸收. 因此我们进一步研究了高
度对硅纳米线阵列吸收效率的影响.

图 5为P = 300 nm, D = 200 nm, H =

1—10 µm时硅纳米线阵列的吸收率. 图 5 (a)为
硅纳米线阵列的高度随吸收率的变化情况, 图 5 (b)
和图 5 (c) 分别为硅纳米线阵列和硅基底的吸收
情况, 图 5 (d)为由 (1)式计算得到的不同高度下吸
收效率随高度的变化情况. 在图 5 (a)中, 随着硅

纳米线阵列高度的增加其吸收率也随之增加, 在
300—500 nm波段内, 硅纳米线高度对其吸收率
影响不大, 原因是硅在短波长处较高的吸收系数
使其有较高的吸收率. 在 500—850 nm波段, 吸
收率有着明显的提高, 高度增加使硅纳米线阵列
的几何尺寸大于入射光波, 入射光的散射效应明
显, 增加了光在硅纳米线阵列中的传播路径, 提
高了对光的吸收. 因此对于径向p-n结电池来说,
提高硅纳米线的长度可以有效地提高其吸收效

率. 在图 5 (d)中, 在填充率一定时, 吸收效率均随

070201-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 7 (2016) 070201

高度增加而增加, 在填充率为 0.349, 硅纳米线高
度为 6 µm时, 其吸收效率最高为 32.4%, 进一步
增加高度其吸收效率变化不再明显. 在高度一定

时, 吸收效率随填充率提高先增加后降低, 填充率
在 0.35—0.55范围内硅纳米线阵列有较高的吸收
效率.
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图 5 (网刊彩色)硅纳米线阵列高度对吸收率的影响曲线 (P = 300 nm, D = 200 nm, H = 1—10 µm) (a) 整
体吸收率; (b)纳米线阵列的吸收率; (c)底部薄膜吸收率; (d)不同填充率下纳米线高度对吸收效率的影响
Fig. 5. (color online) Absorption of the SiNW arrays with varying height (P = 300 nm, D = 200 nm,
H = 1—10 µm): (a) The total absorption; (b) absorption of the SiNW arrays; (c) absorption of the Si film;
(d) ultimate efficiency of the SiNW arrays as a function of lattice constant for several filling ratios.

3.2 非周期性硅纳米线阵列的光学特性

在制备硅纳米线阵列的过程中, 硅纳米线阵列
的几何参数因环境因素出现波动, 并非严格的周期
性阵列, 因此我们对非周期性的硅纳米线阵列的光
学特性进行了研究.

(a)

(b)

图 6 非周期性硅纳米线阵列 (a) 直径随机波动; (b) 位置
随机分布

Fig. 6. Random nanowire arrays: (a) Random diameter
nanowire arrays; (b) random position nanowire arrays.

图 6 (a)和图 6 (b)分别为直径波动和位置随
机分布的硅纳米线阵列, 其中硅纳米线高度
H = 1 µm, 周期P = 200 nm, 直径D = 140 nm.
引入随机函数, 分别使硅纳米线的直径与位置在一
定范围内波动, 波动值 f为10%—30%.

图 7 (a)和图 7 (b)分别为位置随机分布和直径
波动的硅纳米线阵列的吸收率曲线, 图 7 (c)为最
终的吸收效率, 图 7 (d)—(f)分别为周期性硅纳米
线阵列和 f = 10%时, 位置随机分布、直径随机
分布硅纳米线阵列的电场强度. 在 600—1100 nm
波段, 硅纳米线阵列直径的波动会使吸收率有明
显的提高. 并且随着波动值增加其吸收率也随
之增加. f = 30%时, 其吸收效率为 27.9%, 而
周期性硅纳米线阵列吸收效率仅为 19.9%. 由
图 7 (c)可知位置随机分布同样可以使硅纳米线
阵列的吸收率提高, 当 f = 20%时, 吸收效率最
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大为 23%. 图 7 (d)—(f)为硅纳米线阵列截面的电
场强度分布图, 可以看出其内部共振情况: 周期
性排列的硅纳米线阵列硅纳米线之间的共振情

况并不明显, 电场强度较低; 位置随机分布的硅
纳米线阵列相较于周期性硅纳米线阵列, 其硅纳

米线之间共振情况有所提高, 电场强度在部分位
置有所提高; 而对于直径随机分布的硅纳米线阵
列其硅纳米线之间的共振明显, 电场强度有了明
显的提高, 有效增加了硅纳米线阵列对于能量的
吸收.
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图 7 (网刊彩色)周期阵列、位置随机波动、直径随机分布硅纳米线阵列的电场强度分布 (a)位置波动硅纳米线阵
列的吸收率; (b)直径波动硅纳米线阵列的吸收率; (c)周期阵列、位置随机波动、直径随机分布硅纳米线阵列吸收效
率; (d)周期性硅纳米线阵列电场强度; (e)位置随机分布硅纳米线阵列的电场强度; (f)直径随机分布硅纳米线阵列
的电场强度

Fig. 7. (color online) The cross view of electric field energy density distributions of the ordered nanowire
arrays, random position nanowire arrays and random diameter nanowire arrays: (a) The absorption of
random diameter nanowire arrays; (b) the absorption of random position nanowire arrays; (c) ultimate
efficiencies of the ordered nanowire arrays, random position nanowire arrays and random diameter nanowire
arrays; (d) the electric density of ordered silicon nanowire arrays; (e) the electric density of random position
silicon nanowire arrays; (f) the electric density of random diameter silicon nanowire arrays.
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4 结 论

硅纳米线阵列可以作为太阳电池的减反层,
轴向p-n结、径向p-n结太阳电池, 对于以上三种
应用, 其对纳米线阵列的光学特性要求是不同的.
本文运用FDTD法对硅纳米线阵列的光学特性
进行了有针对性的设计与优化, 以降低硅纳米线
的光学损失, 提高太阳电池的转换效率. 结果表
明: 当硅纳米线作为太阳电池的减反层时, 在周期
P = 300 nm, 高度H = 1.5 µm, 填充率为 0.282
时, 反射率最低为 7.9%; 对于轴向p-n结电池, 当
硅纳米线周期P = 500 nm, 高度H = 1.5 µm, 填
充率在 0.35—0.55时, 硅纳米线阵列的吸收效率均
在 22%以上, 而同等厚度的硅薄膜电池其吸收效
率仅为 19.3%; 对于径向p-n结电池, 其光吸收主
要依靠纳米线, 在周期P = 300 nm, 纳米线的高
度H = 6 µm时, 填充率为 0.349, 其吸收效率达
32.4%, 进一步增加其高度吸收效率提高不再明显.
相比于周期性硅纳米线阵列, 非周期性硅纳米线阵
列有更高的吸收效率. 直径随机分布和位置随机分
布的硅纳米线阵列都可以使吸收效率进一步提高,
优化后直径随机分布的硅纳米线阵列由于硅纳米

线之间强烈的耦合作用, 吸收效率提高了 39%, 达
到了 27.8%. 本文对硅纳米线阵列的光学特性进行
设计与优化, 为硅纳米线阵列在太阳电池中的应用
提供了理论支持.
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Abstract
Light trapping has been considered as an important strategy to increase the conversion efficiency of silicon thin

film solar cell. It shows that photonic crystal with feature size comparable to the wavelength, for example, the silicon
nanowire array has a great potential to exceed the conventional Yablonovitch 4n2 limit. Silicon nanowire array has been
designed and constructed on silicon thin film solar cell due to its excellent optical properties. Generally, silicon nanowire
array is used as the antireflection coating, axial or radial p-n junction of solar cell. Different applications of the silicon
nanowire arrays need different optical properties. Theoretical investigations show that the optical property is strongly
dependent on the structural parameters. In this work, several structural parameters including period (P ), diameter
(D), height (H), and filling ratio (FR) are optimized when silicon nanowire array plays different roles. Here, by using
the finite difference time domain (FDTD) method, we focus on the relations between the structural parameters and the
optical properties including reflection and absorption from 300 to 1100 nm. In the FDTD simulation model, the substrate
material is crystal silicon film, and the silicon nanowire array is on the surface of the substrate. In this calculation, the
top and the bottom of the unit cell are air with perfectly matched layers, and with periodic boundary conditions at
the side walls. When the silicon nanowire array is used as the antireflection coating, the silicon nanowire array shows
a lowest reflection (7.9%) with H = 1.5 µm, P = 300 nm, and FR = 0.282. When silicon nanowire array acts as axial
p-n junction solar cell (the p-n junction is formed by substrate and nanowire array), the absorption efficiency reaches
a maximum value of 22.3% with H = 1.5 µm, P = 500 nm, and FR = 0.55. When the silicon nanowire array acts as
the radial p-n junction solar cell, the absorption efficiency could obtain a maximum value of 32.4% with H = 6 µm,
P = 300 nm, FR = 0.349. In addition, the optical properties of silicon nanowire array with random diameter and
position are also analyzed here. The absorption efficiency of optimized random silicon nanowire array reaches 27.8%
compared with a value of 19.9% from ordered silicon nanowire array. All of these results presented here can provide a
theoretical support for the silicon thin film solar cell to increase the efficiency in the future application.

Keywords: photonic crystal, silicon nanowire arrays, finite difference time domain method, solar cell
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