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金属纳米栅格薄膜等离激元太阳能电池的优化设计
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摘要　为提高薄膜太阳能电池的性能，运用时域有限差分和粒子群优化算法，对薄膜太阳能电池金属纳米栅格的

结构参数进行了优化设计。优化后，金属纳米栅格薄膜太阳能电池的短路电流与无金属纳米栅格太阳能电池相比

提高了３９％。对不同极化情况下电池光的吸收和量子效率的提高进行了分析，分析结果表明，经金属纳米栅格耦

合进入吸收层的导波模、金属纳米栅格表面等离激元以及吸收层中的法布里 珀罗共振导致了薄膜太阳能电池性

能的提高。
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１　引　　言

光伏发电技术发展迅猛，２００８年全世界光伏发电量达到５ＧＷ，２０１５年有望达到２０ＧＷ。目前，单晶硅

太阳能电池占市场主流，厚度一般在１８０～３００μｍ，虽然其转化效率较高，但是单晶硅的提炼和制备过程成

本较高，且造成环境污染［１］。薄膜太阳能电池制备过程成本低，渐渐引起了人们的兴趣。提高硅基太阳能电

池的能量转换效率有许多技术途径［２～４］。近来，利用金属纳米结构形成局域表面等离子体来实现硅基薄膜

太阳能电池性能提高逐渐成为人们研究的热点［５，６］。

表面等离激元是强度随金属表面距离指数衰减的电磁波与金属表面自由电子的混合体［７］。由于光子与

电子的共振，金属表面附近电磁场特性被改变，纳米尺度金属结构的透射光可以得到增强，这使得表面等离

激元可以应用于很多领域，例如，提高太阳能电池、ＬＥＤ和光探测器的效率就是众多研究热点之一
［８～１２］。通
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常情况下，光不能有效地在数百纳米至微米量级的尺度内被吸收，如果能将入射光局限在数百纳米厚的光吸

收转换层内，增强光场强度，就可以提高光电转换吸收材料的利用率，同时可以满足对光能高效利用的需求。

金属表面等离激元波可通过金属纳米栅格激发产生。但入射光耦合成为周期性金属纳米结构表面的等

离激元需要入射光波矢与表面等离激元波矢相匹配。采用一维纳米栅格的方法可以实现波矢匹配，这种办

法被很多研究者证明可以有效的达到动量匹配并将入射光耦合激发表面等离子激元［７，１３］。Ｐａｌａ等
［１３］建立

了一个二维带有金属银栅格ＳｉＯ２ 覆盖的硅薄膜太阳能电池模型，与不带金属银栅格相比，太阳能电池短路

电流调高了４３％。以此模型为基准，通过粒子群优化算法，使用时域有限差分算法，优化得到合适的模型参

数，使太阳能电池光电短路电流提高了３９％，并对短路电流提高的原因进行了探究。

２　模拟设计

所设计的金属银纳米栅格构建在ＳｉＯ２ 覆盖的硅薄膜太阳能电池上。模型自上而下依次由银纳米栅格、

缓冲层ＳｉＯ２、吸收层Ｓｉ和基底ＳｉＯ２ 组成。缓冲层ＳｉＯ２、吸收层Ｓｉ的厚度分别为１０ｎｍ和５０ｎｍ。金属栅

格呈周期性分布，周期为犘。栅格的横截面选择的是矩形，高为犎，宽为犠，如图１所示。

图１ 电池结构原理图。（ａ）三维结构；（ｂ）二维结构

Ｆｉｇ．１ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｃｈｅｍａｔｉｃ．（ａ）Ａｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｖｉｅｗ；（ｂ）ａｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎａｌｖｉｅｗ

金属栅格选用银是因为银纳米结构在可见光波段有较强的透射增强［５］。入射光为波长范围为４００～

１１００ｎｍ的ＡＭ１．５太阳谱。因为太阳光为自然光，所以两种极化方式ＴＥ、ＴＭ在计算时必须同时考虑，这

里假定二者影响权重相同。

电池结构中的材料采用多系数模型（ＭＣＭ）。计算区域上下层边界选用完全匹配层（ＰＭＬ），理论上可

以把正入射的电磁场完全吸收；两侧为周期性边界。入射波为λ时，电池结构中的吸收层所吸收的太阳能功

率为

犘ａｂｓ＝－０．５－ω犐（ε）∫
犞

犈 ２ｄ犞， （１）

式中ω为入射波的频率，犈为吸收层中电场，犐（ε）为吸收层介电常数的虚部，犞 为电池吸收层的体积。假设

电池吸收层吸收的光子能完全转化为自由载流子，即内量子效率为１，且自由载流子能够全部转化为短路电

流，那么波长为λ的光照射电池，电池量子效率用犙ｅ（λ）表示为

犙ｅ（λ）＝
犘ａｂｓ（λ）

犘ｉｎ（λ）
， （２）

式中犘ａｂｓ（λ）为电池模型的吸收功率，犘ｉｎ（λ）为入射太阳能的功率。

对应不同波长，金属银纳米栅格太阳能电池量子效率的提高为犵（λ）

犵（λ）＝
犙ｎａｎｏｓｔｒｉｐｓ（λ）

犙ｂａｒｅ（λ）
， （３）

式中犙ｎａｎｏｓｔｒｉｐｓ（λ）和犙ｂａｒｅ（λ）分别为金属银纳米栅格太阳能电池和无金属银纳米栅格太阳能电池的量子效率

短路电流可表示为
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犑ｓｃ＝犲∫
λ
犺犮
犙ｅ（λ）犐ＡＭ１．５（λ）ｄλ． （４）

与无金属银栅格太阳能电池相比，短路电流的提高γｅ可表示为

γｅ＝

犲∫
λ
犺犮
犙ｎａｎｏｓｔｒｉｐｓ（λ）犐ＡＭ１．５（λ）ｄλ

犲∫
λ
犺犮
犙ｂａｒｅ（λ）犐ＡＭ１．５（λ）ｄλ

． （５）

　　利用二维结构时域有限差分（ＦＤＴＤ）算法来计算电池的量子效率和用粒子群优化算法（ＰＳＯ）进行电池

结构参数优化。首先，在粒子群算法中对电池结构的参数在给定范围内初始化；然后，利用时域有限差分算

法计算电池的短路电流的提高值，并把结果返还给粒子群程序；粒子群算法不断迭代，选出短路电流提高值

最高时所对应的电池模型参数。

太阳能电池金属银纳米栅格的起始参数设定为：宽为６０ｎｍ，高为９０ｎｍ，周期为３１０ｎｍ。经过２０个粒

子５０次迭代，使电池的短路电流提高值达到了１．３９，对应的电池参数：宽为８２ｎｍ，高为５５ｎｍ，周期为

２８７ｎｍ。金属银纳米栅格优化结果如图２所示。

图２ 金属银纳米栅格优化。（ａ）高度；（ｂ）宽度；（ｃ）周期；（ｄ）短路电流提高值

Ｆｉｇ．２ ＯｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｍｅｔａｌＡｇｎａｎｏｇｒａｔｉｎｇ．（ａ）Ｈｅｉｇｈｔ；（ｂ）ｗｉｄｔｈ；（ｃ）ｐｅｒｉｏｄ；（ｄ）ｓｈｏｒｔｃｉｒｃｕｉｔｃｕｒｒｅｎｔｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔ

３　分　　析

３．１　金属银纳米栅格对太阳能电池光吸收和量子效率的影响

图３为ＴＭ波正入射时，太阳能电池光吸收和量子效率随波长变化的情况。图３（ａ）中，在波长为４３３、

４８０、６３４、８６０、１０２８ｎｍ附近时，光吸收得到增强，对应图中的ａ、ｂ、ｃ、ｄ、ｅ五个吸收峰，这一点在描述随波长

变化的量子效率提高的图３（ｂ）中也得到印证。图３（ｂ）中波长为６３４ｎｍ量子效率增强最强。但是，硅吸收

层在６３４ｎｍ在无栅格时吸收较弱，所以尽管量子效率增强最强，但光吸收仍然不大。与之相似的是，尽管

波长为８６０ｎｍ和１０２８ｎｍ量子效率提高值均在１．５左右，但是由于电池吸收层近红外光吸收较弱，所以在

图３（ａ）中的光吸收仍然较弱。因此，在波长为４３３、４８０、６３４ｎｍ时，金属银纳米栅格太阳能电池在ＴＭ波作

用下，光吸收提高明显。

图４为 ＴＥ波正入射时，太阳能电池光吸收和量子效率随波长的变化情况。图４（ａ）中，在波长为

６９０ｎｍ时，光吸收增强最大，对应图中的吸收峰ｆ。对比图４（ｂ）的量子效率提高值，可以看出在吸收峰ｆ处，

量子效率可以提高近５０倍。但是在４００～５００ｎｍ范围内，即电池吸收层吸收强的范围内，量子效率并没有

提高反而减小。所以，在ＴＥ波作用下，金属银纳米栅格对太阳能电池光吸收提高作用较弱。
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图３ ＴＭ （ａ）金属纳米栅格对电池光吸收谱的影响；（ｂ）量子效率的提高随波长的变化

Ｆｉｇ．３ （ａ）ＥｆｆｅｃｔｏｆｍｅｔａｌｎａｎｏｇｒａｔｉｎｇｏｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｓｏｌａｒｃｅｌｌｉｎＴＭ；（ｂ）犵（λ）ｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｉｎＴＭ

图４ ＴＥ（ａ）金属纳米栅格对电池光吸收谱的影响；（ｂ）量子效率的提高随波长的变化

Ｆｉｇ．４ （ａ）ＥｆｆｅｃｔｏｆｍｅｔａｌｎａｎｏｇｒａｔｉｎｇｏｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｓｏｌａｒｃｅｌｌｉｎＴＥ；（ｂ）犵（λ）ｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｉｎＴＥ

图５ 正入射条件下，归一时间平均场的分布ＴＭ波。（ａ）４３３ｎｍ；（ｂ）４８７ｎｍ；（ｃ）６４３ｎｍ；

（ｄ）８６０ｎｍ；（ｅ）１０２８ｎｍ；（ｆ）６９０ｎｍＴＥ波

Ｆｉｇ．５ ＮｏｒｍａｌｉｚｅｄａｎｄｔｉｍｅａｖｅｒａｇｅｄｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙｆｏｒｎｏｒｍａｌｉｎｃｉｄｅｎｃｅＴＭ．（ａ）４３３ｎｍ；（ｂ）４８７ｎｍ；（ｃ）６４３ｎｍ；

（ｄ）８６０ｎｍ；（ｅ）１０２８ｎｍ；（ｆ）６９０ｎｍＴＥ

３．２　金属银纳米栅格太阳能电池短路电流提高原因的探讨

图５为正入射条件下，吸收峰ａ、ｂ、ｃ、ｄ、ｅ和ｆ的归一时间平均场的分布。图６为不同极化条件下，量子

效率提高值自然对数值在不同波长和周期下的情况，图６（ａ）为ＴＭ波，图６（ｂ）为ＴＥ波。此时，金属银纳米

栅格的高为５５ｎｍ，宽为８２ｎｍ。图６中，ａ、ｂ、ｃ、ｄ、ｅ对应金属栅格周期为２８７ｎｍ。
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ＴＭ波下，经金属栅格形成表面等离激元并耦合进入吸收层形成导波模，使吸收层场强增强，如图５（ａ）和

图５（ｂ）所示。图６（ａ）中，波长为５００ｎｍ附近，不同的栅格周期下对应的许多狭长的黄色弯条状区域，就是导波

模的体现。栅格周期为２８７ｎｍ时，由于导波模的存在，使图３（ａ）中ａ、ｂ两个波长位置的量子效率得到提高。

图６ 不同波长和周期下的量子效率提高值的自然对数分布图。（ａ）ＴＭ波；（ｂ）ＴＥ波

Ｆｉｇ．６ Ｍａｐｆｏｒｔｈｅｎａｔｒｕａｌｌｏｇｒｉｔｈｍｏｆｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｏｆｑｕａｎｔｕｍｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｖｅｒｓｕｓｉｎｃｉｄｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈａｎｄ

ｍｅｔａｌｎａｎｏｇｒａｔｉｎｇｓｐｅｒｉｏｄ．（ａ）ＴＭ；（ｂ）ＴＥ

ＴＭ波在金属栅格附近产生表面等离激元，使电池吸收层场强分布增强，从而使得光吸收增大，量子效

率提高。图５（ｃ）中在金属银栅格的下方吸收层中由于表面等离激元而产生较强的近场分布。图６（ａ）中ｃ

所对应的６００～７００ｎｍ较宽范围的量子效率提高红黄色区域，就是局域表面等离子体作用的结果，与图３中

ｃ吸收峰位置相吻合，所以ｃ吸收峰就是表面等离激元共振吸收峰。由图６可知，随着栅格周期的增大，金属

栅格间距减小，近场电磁场相互作用，导致局域表面等离激元发生红移［１３］。

另外由于吸收层厚度不变，还会因法布里 珀罗共振，使吸收层中场强增强，如图５（ｄ）、图５（ｅ）所示。

图６（ａ）中ｄ、ｅ所对应波长区域在不同栅格周期下的量子效率提高带便是由此产生，并与图（３）中吸收峰ｄ、ｅ

相对应。

ＴＥ波作用下，形成的 ＴＥ导波模可增强电池吸收层的光吸收，如图５（ｆ）所示。这一点还可以通过

图６（ｂ）得到验证，导波模在的狭长区域带，量子效率提高较大。而且，随着栅格周期的增加导波模在不断红

移的同时渐渐变弱。图６（ｂ）中ｆ点恰好在一条ＴＥ导波模上，其与图４中吸收峰ｆ相吻合。另外，在图６（ｂ）

上方波长为１０５０ｎｍ和８５０ｎｍ对应两条不太明显的量子效率提高值带，其位置与ＴＥ波作用下量子效率提

高值带相同，也是因法布里 珀罗共振而形成。

根据以上分析知，由于金属栅格而产生的局域表面等离激元、导波模，以及吸收层中的法布里 珀罗共振

是金属栅格薄膜太阳能电池光吸收提高的主要原因。

４　结　　论

通过粒子群优化算法和时域有限差分算法，对金属银纳米栅格硅薄膜太阳能电池模型参数进行优化，使

电池短路电流提高了３９％。其中，因金属银纳米栅格而形成的导波模和局域等离子体极化以及吸收层中的

法布里 珀罗共振起到了重要的作用。这说明通过金属纳米栅格薄膜太阳能电池结构参数的改变，有助于电

池性能的提高。优化后太阳能电池结构简单，参数较少，今后可在丰富参数的基础之上继续接近真实的太阳

能电池的性能研究。
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