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Al纳米颗粒增强微晶硅薄膜太阳电池光吸收的
模拟研究∗

丁东 杨仕娥† 陈永生 郜小勇 谷锦华 卢景霄

(郑州大学物理工程学院, 材料物理教育部重点实验室, 郑州 450052)

( 2015年 8月 2日收到; 2015年 9月 23日收到修改稿 )

利用价格低廉、性能优良的金属纳米颗粒增强太阳电池的光吸收具有广阔的应用前景. 通过建立三维数
值模型, 模拟了微晶硅薄膜电池前表面周期性分布的Al纳米颗粒阵列对电池光吸收的影响, 并对其结构参数
进行了优化. 模拟结果表明: 对于球状Al纳米颗粒阵列, 影响电池光吸收的关键参数是周期P 与半径R的比

值, 或者说是颗粒的表面覆盖度; 当P/R = 4—5时, 总的光吸收较参考电池提高可达 20%. 与球状颗粒相比,
优化后的半球状Al纳米颗粒阵列可获得更好的陷光效果, 但后者对颗粒半径R的变化较敏感. 另外, 结合电
场分布, 对电池光吸收增强的物理机理进行了分析.

关键词: Al纳米颗粒阵列, 表面等离激元, 太阳电池, 陷光
PACS: 88.40.hj, 78.20.Bh DOI: 10.7498/aps.64.248801

1 引 言

太阳能利用是全球能源结构中最具发展潜力

的支撑性能源技术. 在太阳能利用中, 除了光热利
用外, 最主要的思路是光伏发电. 开发低成本、高
效率、高稳定性的太阳电池是光伏发电大规模应用

的关键, 相应地, 各种薄膜太阳电池和新概念太阳
电池应运而生 [1]. 由于微晶硅 (µc-Si:H)具有原材
料丰富、清洁无毒以及良好的光照稳定性等诸多优

点, 是薄膜太阳电池较为理想的吸收层材料. 然而,
微晶硅属于间接带隙半导体, 光吸收系数较低, 这
大大限制了电池的短路电流和光电转换效率. 因
此, 采用有效的陷光技术以增大电池的光吸收, 对
于µc-Si:H薄膜太阳电池的产业化至关重要.

在光伏领域, 研究者们一直在探索各种各样的
陷光技术 [2]. 近年来, 金属纳米颗粒表面激发的局
域表面等离激元 (LSP)在太阳电池陷光中的应用
受到了广泛关注 [3]. LSP是指金属纳米颗粒表面

的自由电子在入射光子激励下的集体振荡 [4]. 在
共振状态下入射光子的能量被有效地转换为颗粒

表面自由电子的集体振动能, 从而产生很多特殊
的物理效应, 如强散射效应、局域场增强等, 这些
效应可用于增强太阳电池的光吸收. 例如, 加利
福尼亚大学的Derkacs等 [5]将直径为100 nm的Au
纳米球凝胶滴于非晶硅 (α-Si:H)薄膜电池前表面,
发现电池的短路电流密度提高 8.1%. 澳大利亚新
南威尔士大学Green研究小组 [6]采用真空热蒸发

加退火的方法分别在厚度为 1.25和300 µm的硅太
阳电池前表面沉积Ag纳米颗粒, 结果两者的光电
流分别提高了 33%和 19%. 另外, LSP在GaAs等
化合物太阳电池 [7]、有机太阳电池 [8,9]及染料敏化

太阳电池 [10]中的应用也取得了许多可喜的研究成

果. 然而, 目前用于太阳电池陷光的金属纳米颗粒
主要限于Au和Ag等贵金属, 这对于降低电池成本
显然是不利的. 2007年, Tanabe [11]根据经典的电

磁理论计算了Ag, Al, Au, Co, Cr, Cu, Ni, Pd, Pt,
Sn和Ti纳米颗粒的光散射特性, 结果表明Ag, Al,
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Au和Cu颗粒具有较高的光散射效率. 最近, 国立
台湾大学Tsai等 [12]通过模拟研究了非晶硅电池上

表面Al, Ag和Au纳米颗粒对电池光吸收的影响,
发现在上述三种金属中Al纳米颗粒增强电池光吸
收的效果最佳. 然而, 作者并没有对颗粒尺寸和周
期等参数进行优化. Akimov和Koh [13]利用椭球状

Ag和Al纳米颗粒为非晶硅太阳电池设计了陷光结
构, 模拟了颗粒形状即椭球高径比和颗粒表面自然
氧化层的影响, 结果发现, 无论怎样改变高径比, Al
纳米颗粒的陷光效果均明显优于Ag颗粒; 另外, Al
颗粒表面氧化层对其陷光特性的影响也比较小.

本文通过建立数值模型, 研究了µc-Si:H薄膜
电池前表面Al纳米颗粒阵列对电池光吸收影响.
针对实验上常见的球状和半球状颗粒, 对Al纳米
颗粒阵列的结构参数进行了优化, 并结合电池中的
电场强度分布, 阐述了不同波段光吸收增强的物理
机理. 本文的模拟结果可为等离激元太阳电池的设
计提供理论参考.

2 数值模型

利用基于有限元法 (FEM)的COMSOL软件
包模拟太阳电池的光吸收. 图 1 (a)为本文设计
的µc-Si:H薄膜太阳电池的三维结构示意图, 由
上到下依次为周期性分布的Al纳米颗粒、20 nm
厚的 ITO透明导电膜、 200 nm厚的µc-Si:H吸收
层 (包括n, i, p三层)和Al底电极. Al纳米颗粒
在电池上表面呈二维正方格子分布, 颗粒形状
为实验上常见的球状和半球状, 半径R的取值范

围为 50—175 nm, 颗粒间距即周期P为 300—800

nm. 取图 1 (a)中的一个周期性单元, 建立三维数
值模型, 该模型在x-z平面内的截面图如图 1 (b)
所示. 模型的上下 (即 z轴方向)边界采用完美匹
配层 (PML)边界条件, 四周 (即x和 y轴方向)为周
期性边界条件 (PBC). 采用AM1.5太阳光谱由电
池的上表面垂直入射 (即沿−z方向), 波长范围为
300—1100 nm, 入射光电场分量平行于x轴. 模型
中金属Al的光学常数取自文献 [14], ITO膜的折射
率取为 1.9, µc-Si:H薄膜的光学常数根据椭圆偏振
光谱的测量结果拟合得到.

通过求解麦克斯韦方程组, 可得模型中各个
区域的电磁场分布, 进而可求不同区域 (如µc-Si:H
层)的光吸收. 首先, 定义光子吸收率A(λ):

A(λ) =

ω

2
ε0

∫
V

Im(ε(ω))|E|2dV

1

2
S|Re(Ei ×Hi)|

, (1)

其中, ω为入射光的角频率, ε0为真空介电常数,
Im(ε(ω))为计算域中材料的介电常数虚部, |E|2为
计算域电场强度模的平方, V 为计算域的体积, S
为模型中的光照面积, 1

2
|Re(Ei × Hi)|为入射波

的平均能流密度. AM1.5光照下材料的吸收光谱
G(λ):

G(λ) = φ0(λ)A(λ), (2)

其中φ0(λ)为标准AM1.5太阳光谱的光子流密度.
对整个入射波长范围内的G(λ)积分即可得该区域
吸收的总光子数GT:

GT =

∫
AM1.5G

G(λ)dλ. (3)
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图 1 (网刊彩色)(a)前表面有Al纳米颗粒的 µc-Si:H 薄膜太阳电池结构示意图; (b)数值模型的截面图
Fig. 1. (color online) (a) Schematic diagram of µc-Si:H thin film solar cell with Al nanoparticle arrays;
(b) cross-sectional view of three-dimensional numerical model.
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为了比较, 将图 1 (a)中Al纳米颗粒全部移去, 并将
其作为参考电池. 类似地, 可以计算参考电池的
µc-Si:H层中吸收的总光子数GRef. 那么, 引入纳
米颗粒阵列后电池总的光吸收提高百分比Eabs为

Eabs =
GT −GRef

GRef
× 100%. (4)

3 结果与讨论

3.1 球状Al纳米颗粒阵列对电池光吸收
的影响

对于球状Al纳米颗粒阵列, 分别模拟了不同
颗粒半径R和周期P下电池µc-Si:H层中的光子吸
收率A(λ)和吸收光谱G(λ), 并计算了AM1.5光谱
下电池总的光吸收相对于参考电池的提高百分比

Eabs, 如图 2所示. 从图 2可以看出: 当颗粒半径较
小 (R < 60 nm)时, 随着周期P的增大, Eabs单调

下降; 当R较大时, Eabs随着P的增大先增大后减

小. 当R为75—135 nm,且P与R的比值 (P/R)为
4—5时, 电池总的光吸收提高百分比均超过 18%,
其中R = 120 nm, P = 500 nm时Eabs达 20%. 另
外, 当P/R 6 3时, Eabs < 0, 也就是说, 此时引入
Al纳米颗粒后电池的光吸收反而降低了.

60 80 100 120 140 160
300

400

500

600

700

800

P
/
n
m

R/nm

0

5

10

15

18

Eabs/%

图 2 (网刊彩色)球状Al纳米颗粒阵列的半径R和周期

P 对电池光吸收的影响

Fig. 2. (color online) Integrated absorption enhance-
ment in µc-Si:H of the solar cells with spherical Al
nanoparticle arrays at different R and P values.

对图 2中模拟结果解释如下: 在本文的参数范
围内, 当R < 60 nm时, P/R＞5, 电池表面的颗粒
覆盖度较低, 此时随着P值增大, 颗粒覆盖度进一
步降低, 等离激元对电池光吸收的贡献就越小, 所
以Eabs单调下降. 当P/R < 3时, 颗粒覆盖度超过
35%, 由于Al纳米颗粒对入射光的寄生吸收和反射

作用, 反而降低了电池的光吸收. 当P/R = 4—5
时, 颗粒覆盖度为 13%—20%, 电池的光吸收显著
提高. 可见, 对于电池上表面的球状Al纳米颗粒
阵列, 颗粒覆盖度是影响电池光吸收的关键参数;
当颗粒覆盖度一定时, Eabs对P和R的变化不敏

感. 这一点对于等离激元太阳电池的产业化十分重
要, 它大大降低了电池对纳米颗粒阵列制备技术的
要求.

图 3 (a)为P = 500 nm, R = 120 nm时电池
µc-Si:H层中的光子吸收率A(λ) 曲线, 图中划线表
示参考电池的光子吸收率. 从图 3 (a)可以看出, 参
考电池在 500和 640 nm波长附近有两个强吸收峰,
很显然, 这是法布里 -珀罗干涉的结果. 与参考电
池相比, 引入Al纳米颗粒阵列后电池在大部分波
段的光吸收都有不同程度的提高, 其光子吸收率提

400 600 800 1000
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↼λ
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%

(a)

400 600 800 1000

0

100
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300 d

c
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a

(b)

图 3 (网刊彩色) P = 500 nm, R = 120 nm时, (a)电
池的光子吸收率A(λ)曲线 (其中划线对应于参考电池)以
及 (b) A(λ) 提高百分比
Fig. 3. (color online) (a) Photon absorption rates A(λ)
and (b) A(λ) enhancement as a function of wavelength
in µc-Si:H of the solar cell with spherical Al nanopar-
ticle arrays, where P = 500 nm, R = 120 nm. Dashed
line refers to the result of the solar cell without Al
nanoparticle arrays.
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高百分比如图 3 (b)所示. 图 3 (b)中呈现出 3个明
显的光吸收增强带, 其中在太阳光谱最强的波段
(510—630 nm), 光子吸收率较参考电池的提高可

达86%; 而在电池光吸收很低的红光和近红外波段
(710—970 nm), 光吸收提高尤为显著, 在 850 nm
波长处, A(λ)提高达285%.

|E|
4

3

2

1

0

(a) (b)

(c) (d)

图 4 (网刊彩色)图 3 (b)中各峰值波长处电池 x-z截面上电场模量 |E|分布图 (a) 390 nm; (b) 550 nm;
(c) 750 nm; (d) 850 nm
Fig. 4. (color online) Electric field amplitude distributions of x-z cross section at the peak wavelengths
in Fig. 3 (b): (a) 390 nm; (b) 550 nm; (c) 750 nm; (d) 850 nm.

图 4给出了电池x-z截面上的电场模量 |E|分
布图, 其中图 4 (a)—(d)分别对应于图 3 (b)中箭头
标示的各峰值波长. 在图 4 (a)和图 4 (b)中, Al纳
米球周围的电场显著增强, 表明金属Al颗粒产生
了局域等离激元共振, 其中图 4 (a)和图 4 (b)分别
对应于四极和偶极共振模. 与偶极共振模相比, 高
阶模的散射效率和耦合效率相对较低, 因此图 3中
电池在该波段的光吸收提高不大. 如图 4 (b)所示,
Al纳米颗粒在 550 nm波长附近呈现强散射特性,
且以前向散射为主, 即大部分散射光被耦合进入衬
底, 所以颗粒下方的µc-Si:H层中电场强度大大增
强, 相应地, 光吸收显著提高. 然而, 在偶极共振峰
的短波端 (见图 3中 440—510 nm波段), 由于前向
散射光与入射光相位不匹配 [15], 电池的光吸收有
所下降. 图 4 (c)和图 4 (d)中的电场分布特征十分
相似: 纳米颗粒周围的电场增强,且µc-Si:H层内的
电场呈层状分布, 这是由于散射光在µc-Si:H层中

激发产生了波导模, 也就是说, 电池在长波段的两
个吸收峰均来自波导模的贡献.

3.2 半球状Al纳米颗粒阵列的优化

实验上, 常采用蒸发或溅射法预沉积金属薄
膜, 然后通过热退火制备金属纳米颗粒, 由此获得
的纳米颗粒多呈半球状. 另外, Catchpole和Pol-
man [16]认为, 与球状颗粒相比, 半球状颗粒具有较
高的耦合效率. 下面进一步研究µc-Si:H薄膜电池
前表面半球状Al纳米颗粒阵列的陷光情况.

图 5给出了电池总的光吸收提高百分比Eabs

随颗粒半径R和周期P的变化情况. 如图 5所示,
当R < 65 nm时, Eabs 6 10%, 也就是说, 较小的
半球形状颗粒的陷光效果不佳. 当P一定时, 随
着R的增大, Eabs先增大后减小, 当P = 375 nm,
R = 125 nm时, 电池的光吸收最好, Eabs达最大值

24.5%. 然而, 若颗粒半径过大, 如R > 165 nm,
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太小或太大的周期均导致电池的光吸收下降

(Eabs < 0).
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图 5 (网刊彩色)半球状Al纳米颗粒阵列的半径R和周

期P 对电池光吸收的影响

Fig. 5. (color online) Integrated absorption enhance-
ment in µc-Si:H of the solar cells with hemispherical
Al nanoparticle arrays at different R and P values.

上述结果与半球状纳米颗粒的光散射特性密

切相关. 首先, 金属纳米颗粒的散射截面依赖于颗
粒体积. 与相同半径的球状颗粒相比, 半球状颗粒
的体积减小了一半, 其散射截面急剧减小, 因此, R
较小的半球状颗粒阵列的陷光效果不理想. 其次,
半球状纳米颗粒与电池表面的接触面积较大 (球状
颗粒仅为点接触), 这一方面使半球状颗粒具有较
高的耦合效率, 能将大部分的散射光耦合进入电池
的光吸收层, 因此优化后的半球状纳米颗粒阵列可
获得比球状颗粒更好的陷光效果; 另一方面, 随着
R的增大, 半球状颗粒与电池的接触面积快速增大,
偶极等离激元共振的峰值波长急剧红移. 众所周
知, 由于相位不匹配, 偶极共振波长的短波端的光
子吸收率通常有所降低. 随着等离激元共振波长的
红移, 光吸收降低的波段随之展宽, 因此, 半径过大
的半球状颗粒阵列反而使电池总的光吸收下降.

4 结 论

采用基于有限元的数值模拟方法, 研究了球状
和半球状Al纳米颗粒阵列对µc-Si:H薄膜太阳电

池光吸收的影响. 结果发现: 对于球状Al纳米颗
粒阵列, 影响电池光吸收的关键参数是P与R的比

值, 或者说是颗粒的表面覆盖度. 当P/R = 4—5
时, 球状Al纳米颗粒阵列具有较好的陷光效果, 其
中R = 120 nm, P = 500 nm时电池总的光吸收
提高约为 20%. 对于半球状Al纳米颗粒阵列, 当
R = 125 nm, P = 375 nm时, 电池总的光吸收提
高达 24.5%, 但半球状颗粒阵列对半径R的变化较

敏感.
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Abstract
Metal nanoparticles with low cost and high performance have good potential applications in light-trapping of solar

cells. In this paper, a three-dimensional model is proposed to simulate the light absorption of microcrystalline silicon (µc-
Si:H) thin film solar cells. The effects of spherical and hemispherical Al nanoparticle arrays located on the front surfaces
of solar cells are investigated, and the particle radius and array period are optimized by the finite element method. The
results show that the optimal Al nanoparticle arrays can enhance broadband absorption in thin film solar cells. For
spherical particle arrays, the key parameter that influences light absorption in solar cells is period/radius ratio (P/R)
or particle surface coverage. When P/R = 4–5, the optimum integrated absorption enhancement (Eabs) is over 20%
under AM1.5 illumination compared with the solar cell without nanoparticles. The value of Eabs is small and decreases
with the increase of P/R when P/R > 5, and Eabs is less than zero when P/R < 3 because of the parasitic absorption
and backward scattering from the mental nanoparticles. When P = 500 nm and R = 120 nm, the spectral absorption
rate as a function of wavelength shows broadband absorption including four distinct peaks, which are attributed to
quadrupole plasmon resonance mode, dipole resonance mode and waveguide mode respectively according to the electric
field distribution in the solar cell. For hemispherical particle arrays, the maximum value of Eabs is 24.5%, which is
higher than that of the solar cell with optimized spherical particle arrays. This is due to the high coupling efficiencies
of the particles, so that most of the scattered light is directly coupled into the substrate. However, the value of Eabs is
very sensitive to the hemispherical particle radius. As the radius decreases, the scattering cross-section and scattering
efficiency of the particle decrease dramatically. As the radius increases, the dipole plasmon resonance wavelength rapidly
shifts towards longer wavelength (red shift). Both of these are detrimental to absorption enhancement of solar cells.
Thus we conclude that spherical Al particle arrays are more preferable in actually fabricating the light-trapping of solar
cells.
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