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衍射光栅和光子晶体增强晶体硅薄膜太阳电池光
俘获的模拟
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摘要　提出了一种可以吸收宽光谱的晶体硅薄膜太阳电池结构,其中增透膜为三角形衍射光栅,背反射层由以晶

体硅为背景的三角晶格的空气圆柱形光子晶体组成.采用严格耦合波理论和平面波展开法,模拟研究了衍射光栅

和光子晶体对提高电池吸收率的影响.结果表明,入射角度在０°~６０°之间,增透膜在３８０~１１００nm波长范围内

存在高透射率,背反射层在８００~１１００nm波长范围内存在高反射率.对于有源层厚度为２０μm的晶体硅薄膜太

阳电池,在入射波为TM偏振状态下,自然光垂直入射时,三角形衍射光栅使光吸收率增加１８％,二维光子晶体使

光吸收率增加６％.有增透膜和背反射层的晶体硅薄膜太阳电池,当入射角度小于６０°时,在３８０~８５０nm波长范

围内平均吸收率为８７．６％,在８５０~１０００nm波长范围内平均吸收率为４９％.
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１　引　　言
随着薄膜晶硅片切割技术的发展,晶硅片由于具有原材料丰富、少子寿命较高和电池性能稳定等优点,

已被视为降低传统晶硅电池成本的有效途径之一.晶体硅(cＧSi)薄膜太阳电池对于太阳光谱存在一条响应
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曲线,以单晶硅太阳电池为例,通常只有０．３８~１．１μm波长范围内的太阳光才能被太阳电池吸收并用于发

电,但晶体硅的吸收系数随着波长的增长而迅速降低.由布格尔定律可知,要彻底吸收长波长的光子需要很

厚的有源层厚度,尤其在波长范围８００~１１００nm,相应的吸收长度处于１０μm~３mm之间,这个值远远超

过了大多数晶体硅薄膜太阳电池中心硅材料的厚度,导致不能被吸收的长波长光波和其余波段的无效光波

进入太阳电池致使电池温度升高,降低了电池的光电转换效率.另一方面,由于薄膜晶硅片的有源层非常

薄,存在严重的光学损失,从陷光结构角度看,对于大于８００nm波长的光线尤为严重.美国国家可再生能

源实验室公开发表的测试结果指出,红外线(λ＞７００nm)约占太阳光谱总辐射能量的５５％[１].为了提高太

阳电池对长波长频段光子的吸收,Chhajed等[２]利用光的干涉相消原理研究并实验制作出具有高透射的增

透(AR)膜,三层折射率渐变增透膜的最大优点是入射角在０°~６０°范围和整个波段内都有较低的反射率.
具有前光栅的薄膜太阳能电池可以利用前光栅在短波段的减反射作用,有效地提升薄膜电池在短波光谱段

的吸收效率[３Ｇ４].为了捕获更宽的光谱,许多背反射层的设计和制作方法相继被提出,如利用金属纳米等离

子体激元[５Ｇ６],介质衍射光栅和一维光子晶体[７Ｇ９],二、三维光子晶体[１０Ｇ１２]等结构.本文选择三角形衍射光栅

作为增透膜并选择二维(２D)光子晶体(PC)作为背反射层,提出了一种可以吸收宽光谱的晶体硅薄膜太阳电

池结构,计算了增透膜、背反射层对电池光吸收起的增强作用.

２　理论方法
晶体硅薄膜太阳能电池的示意图见图１,从电池顶部向下介质材料分别为SiO２,Si３N４,TiO２,cＧSi和

２DＧPC,它们的厚度分别为d１,d２,d３,d４.

图１ 增加光吸收的薄膜太阳能电池示意图

Fig敭１ Schematicofthinfilmsolarcellsofenhancinglightabsorption

介质材料的折射率色散随波长变化,SiO２的折射率色散用柯西公式[１３]表示:

nSiO２
(λ)＝A＋

B
λ２＋

C
λ４
, (１)

式中常数A＝１．４９１,B＝０．００６８６,C＝－０．０００７６４８.Si３N４,TiO２的折射率色散用Sellmeier公式[１４Ｇ１５]表示:

nSi３N４
(λ)＝ １＋

２．８９３９λ２

λ２－０．１３９６７２
, (２)

nTiO２
(λ)＝ ５．９１３＋

０．２４４１λ２

λ２－０．０８０３
, (３)

式中λ(波长)的单位均为微米.三角形衍射光栅的周期为１μm时,有利于增加太阳电池有源层的光吸收

率[１６],利用严格耦合波理论和平面波展开法,用 Matlab软件编程计算,可以得到增透膜的透射率、背反射层

的反射率、电池的光吸收率和光子晶体的带隙结构.计算中主要分析入射光为TM偏振的情形.

３　仿真结果和讨论
３．１　衍射光栅的特性

光栅最重要的属性是通过耦合得到更高阶衍射的光来增加光在有源层的有效路径.三角形衍射光栅增

透膜表面积比平面增透膜提高了１．４倍.光线在三角形衍射光栅表面多次反射,有效增强了入射太阳光的
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利用率,从而提高光生电流密度.图２为光从空气射入三角形衍射光栅的反射光谱,光栅深度d１＝０．７μm,

d２＝０．１μm,其中蓝色表示高透射.入射角在０~６０°范围内,波长在３８０~１１００nm的入射光的平均透射率

在９５％以上,故这种增透膜层具有良好的角度选择性.图３为计算出的波长为６００nm和８００nm的入射光

在三角形衍射光栅中的光强分布,可以看出入射光通过三角形光栅衍射进入有源层的光强很大.

图２ 增透膜的反射光谱

Fig敭２ ReflectionspectrumofARcoating

图３ 光垂直入射时,光栅器件的光强分布.(a)波长为６００nm;(b)波长为８００nm
Fig敭３ Intensitydistributionofgratingsatnormalincidence敭 a Wavelengthis６００nm  b wavelengthis８００nm

３．２　二维光子晶体的性质

图４ 光子晶体的带隙结构

Fig敭４ BandgapstructureofPC

背反射层是以晶体硅为背景的三角晶格的空气圆柱形结构光子晶体,晶格常数为a,圆柱半径为r,已
有的研究表明基底和圆柱的折射率相差越大,带隙越宽.三角晶格的二维光子晶体比正方晶格更容易出现

带隙.图４是利用平面波展开法计算的光子晶体带隙结构,空气孔的半径取r＝０．３７５a[１０],从图上可以得

出,TE偏振出现第一完全带隙时归一化频率为０．２２８~０．３５６(ωa/２πc),对应的波长为７００~１０９５nm,此范

围的波长不能在二维光子晶体中传播,即完全反射回有源层,保证了背反射层的高反射率.背反射层能接收

到的光波长大部分在８００~１１００nm范围内,这部分波长位于带隙波长附近,光子在激发电子Ｇ空穴对时的热

损耗小,可以更有效地提高电池的光电转换效率.故中心波长取９００nm,第一完全带隙中心归一化频率为
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０．２９(ωa/２πc),利用公式

ωa
２πc＝

a
λ ＝

a
０．８５μm

＝０．２９, (４)

可算出三角格子晶格常数a＝０．２５μm.
如图５所示,对于 TM 偏振来说,４层二维三角空气孔光子晶体在８００~１１００nm 之间的反射率达

１００％,４层的厚度d４＝２３a＝０．８６７μm.二维三角晶格的空气圆柱形结构光子晶体的反射光谱如图６所

示,其中红色表示高反射率,正是由于光子晶体存在的带隙属性,能够让某一频段的光波完全反射.图７为

光垂直入射时,波长分别为８００、９００、１０００、１１００nm时TM 偏振的光强分布.入射光到达有源层和光子晶

体界面时,使光尽可能沿着与界面平行的方向传播,增加了光的传播路径,电池的捕光能力得到大幅提高.

图５　光垂直入射时,不同层数的TM偏振模式反射谱

Fig．５　ReflectivespectrumforTMpolarizationmode
withdifferentlayersatnormalincidence

图６　二维光子晶体的反射光谱

Fig．６　Reflectionspectrumof２D

photoniccrystal

图７ 光垂直入射时,二维光子晶体的光强分布.(a)波长为８００nm;
(b)波长为９００nm;(c)波长为１０００nm;(d)波长为１１００nm

Fig敭７ Intensitydistributionof２DＧPCatnormalincidence敭 a Wavelengthis８００nm 

 b wavelengthis９００nm  c wavelengthis１０００nm  d wavelengthis１１００nm

３．３　太阳电池的光吸收

电池有源层的吸收率随波长的变化公式为[１７]

A(λ)＝ωIm(ε)∫E(λ,r)
２

dV, (５)

式中ω 和E 分别是角频率和电场振幅,Im(ε)是晶硅的介电常数的虚部,积分区间位于硅层.吸收由

AM１．５G光谱加权得到太阳光谱吸收和吸收光谱强度.有源层晶体硅的折射率色散数据取自文献[１８],并
通过牛顿插值法得到不同波长下晶体硅的折射率色散数据.图８为只有三角形衍射光栅且无背反射层的结

构在光垂直入射时不同厚度有源层所对应的吸收率.有源层只有２μm时,吸收率为３８．４％,随着有源层变

厚,吸收率增加,当晶体硅厚度为２０μm时,吸收率为６３．１％,波长在３８０~７５０nm的平均吸收率为９２％,吸收

率的待提升波段大部分位于波长７５０~１１００nm之间,这部分光的吸收系数小,要完全吸收必须加背反射层.
图９为光垂直入射时,裸硅片(无任何陷光结构)、有增透膜、有背反射层的吸收光谱.仿真模拟有源层
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厚度为２０μm的单晶硅太阳电池不同层对光谱吸收起到的作用,大量短波长的光子被电池的前层(增透膜

＋cＧSi)吸收,吸收率增加１８％,长波长的光子被电池的后层(cＧSi＋背反射层)吸收,吸收率增加６％.入射

角度在０~９０°之间,波长在３８０~１１００nm之间的吸收光谱如图１０所示,红色表示高吸收率.由图１０可

知,当入射角小于６０°时,电池在３８０~８５０nm波长范围内平均吸收率为８７．６％,在８５０~１０００nm波长范围

内平均吸收率为４９％,在１０００~１１００nm波长范围内平均吸收率为１５．６％.

图８　光垂直入射时,不同厚度有源层

的吸收光谱

Fig．８　Absorptionspectraoftheactivelayer
withdifferentthicknessesatnormalincidence

图９　光垂直入射时,裸硅片、三角形衍射光栅

和光子晶体的吸收光谱

Fig．９　AbsorptionspectraofcＧSi,triangular
diffractiongratingandPCatnormalincidence

图１０ 太阳电池吸收光谱

Fig敭１０ Absorptionspectrumofthesolarcell

４　结　　论
采用三角形衍射光栅做增透膜,用二维光子晶体做背反射层,可以显著提高晶体硅薄膜太阳电池对

３８０~１１００nm波长范围的光吸收率.物理机理主要归于光栅的衍射属性以及光子晶体的禁带属性.具有

吸收宽光谱的晶体硅薄膜太阳电池结构的基本参数为d１＝０．７μm,d２＝０．１μm,d３＝２０μm,r＝０．３７５a,

a＝０．２５μm,d４＝０．８７μm.光垂直入射时,三角形衍射光栅吸收率增加１８％,二维光子晶体吸收率增加

６％.计算了不同厚度有源层的吸收光谱,有源层的厚度为２０μm时,数值模拟了太阳电池的吸收光谱,在
入射角度小于６０°时,电池在３８０~８５０nm波长范围内平均吸收率为８７．６％,在８５０~１０００nm波长范围内

平均吸收率为４９％,在１０００~１１００nm波长范围内平均吸收率为１５．６％.做到了宽的耦合波段范围和良好

的角度选择性,该结构有效提高了晶体硅薄膜太阳电池光俘获效率.
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