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薄膜太阳能电池双界面光栅结构的优化分析

陈科，吴胜，郑红梅*，田文立，刘志杰
合肥工业大学机械工程学院，安徽 合肥 230009

摘要 设计了一种半圆形前置与梯形后置双界面的光栅结构的单晶硅薄膜太阳能电池，利用时域有限差分法对该

结构和对照组进行了模拟计算，通过分析短路电流密度和吸收光谱可知，双界面光栅结构的光捕获性能优于单界

面光栅结构，利用电磁场分布对该结构在长波段（750~1100 nm）的吸收增强机理进行了分析。此外，针对前置半

圆形后置梯形光栅结构，进一步优化了后置梯形光栅的左右斜率与同周期下前后光栅的偏移程度，结果表明非规

则的梯形结构具有较好的光捕获表现，通过吸收效率云图也能发现偏移程度在 40 nm时效果最佳。通过计算分析，

短路电流密度的最优值达到了 20. 17 mA/cm2，相较于平板结构的短路电流密度提高了 58. 1%，研究结果对于薄膜

太阳能电池的光栅结构设计具有一定的指导意义。
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Optimization Analysis of Dual-Interface Grating Structures for Thin
Film Solar Cells
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Abstract A structure of the front semicircle and rear trapezoidal dual-interface grating monocrystalline silicon thin
film solar cell was designed. The structure and the control group were simulated by the finite-difference time-domain
method. It is shown that the dual-interface has better light-trapping performance than the single-interface grating
structure by analysis of the short circuit current density and absorption spectrum. The absorption enhancement
mechanism of the structure at long wavelength (750-1100 nm) was analyzed by using electromagnetic field
distribution. In addition, for the front semicircle rear trapezoidal grating structure, the left and right slope of rear
trapezoidal grating and the offset degree of front and rear gratings under the same period are further optimized. The
results show that the irregular trapezoidal gratings have better light-trapping performance, and through the
absorption efficiency cloud diagram, the best effect can be found when the offset degree is at 40 nm. The optimal
short-circuit current density reaches 20. 17 mA/cm2, which is 58. 1% higher than the planar structure by calculation
and analysis. The research results have certain guiding significance for the grating structure design of thin film solar
cells.
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1 引 言

随着社会的高速发展，清洁能源的利用和开发

变得越发迫切，其中太阳能电池主要是通过将太阳

能转化为电能来实现对太阳能的利用［1］。在光伏市

场中，常见的太阳能电池活性层材料主要有单晶硅

（c-Si）、多晶硅和非晶硅，单晶硅薄膜太阳能电池因

其制造成本低、光电转换效率高和使用寿命长等优

点获得了广泛应用。另一方面减少活性层的厚度

会涉及更加复杂的加工工艺，但是更薄的活性层会

产生更有效的电子空穴收集和更少的体积重组［2-4］。

目前的主要问题是单晶硅材料具有较宽的吸收带

和间接带隙，活性层的厚度与少数载流子扩散长度

相当的太阳能电池一般支持很少的光波导模式，尤

其是在长波段（750~1100 nm），正是因为缺乏共振

导致光耦合到这些波导模式的光捕获方案未能取

得预期的效果［5-7］。为了解决这一问题，多种纳米陷

光结构被提出并得到实际应用，主要是前置光栅结

构和后置光栅结构，前置光栅结构能够引起光源的

散射从而扩大光的有效传播路径，后置光栅一般设

置为金属光栅结构，由于吸收层与相应的金属表面

相邻，表面区域自由电子和光子相互作用形成电磁

模式，被称为局部表面等离激元谐振（LSPRs）［8-12］。

结构设计包括金属纳米颗粒、表面纹理结构、周期

性光栅结构、苞状蛾眼结构、纳米柱、纳米锥、纳米

线。通过多种模式的协同作用来增强太阳能电池

的光捕获性能，例如散射模式、衍射模式、光波导模

式、LSPRs、表面等离激元谐振（SPPs），以及法布里-

珀罗谐振（FPRs）［13-17］。2016年Hsu等［18］设计了一种

前后光栅周期不匹配的双层三角形光栅结构，通过

改变前后光栅周期的不匹配程度来提高太阳能光

子的吸收率，使得 Jsc达到了 38 mA/cm2。 2021年

Aly等［19］提出了一种 SiO2梯形光栅结构，能够产生

衍射和散射的效果来实现有效的光捕获，使得 Jsc达
到了 24. 8 mA/cm2，相较于传统的太阳能电池提高

了 83%。

基于现有的研究成果，本文提出了一种周期匹

配的前置半圆形后置梯形的光栅结构，利用时域有

限差分法（FDTD）进行模拟分析，设置多个对照组

来对比结构的光捕获性能，同时针对后置梯形光栅

的斜率以及同周期下前后光栅的不同位置做了进

一步研究分析。

2 薄膜太阳能电池结构

本文提出的相关结构及对照组模型结构如图 1
所示，这些结构材料自上而下分别为AZO（ZnO∶Al）
抗反射层、厚为 400 nm的 c-Si活性层、厚为 50 nm
的 SiO2钝化层，同时考虑到电极的导电性以及制造

工艺的问题选取厚度为 200 nm的 Ag层作为反射

层［8，19］。图 1（a）展示了平板结构通过优化AZO层的

厚度来获得最佳的 Jsc［20］，设置 AZO 层的厚度为

60 nm，同时考虑到电池的导电性，将厚为 50 nm的

SiO2层更换成厚为 50 nm的 AZO层。图 1（b）FC
和图 1（c）RT分别代表仅有前置半圆形光栅结构和

仅有后置梯形光栅结构，设置背栅 Ag结构厚度为

50 nm，并镶嵌在 SiO2层中以实现电池的导电性，周

期与光栅周期保持一致。图 1（d）FCRT代表前置

半圆形后置梯形光栅结构，为了最大化地维持 c-Si
活性层的面积不变，设置梯形的下底宽度与半圆的

直径相等，梯形的高度等于半圆的半径，同时设置

图 1 单晶硅薄膜太阳能电池结构模型图。（a）平板结构；（b）FC结构；（c）RT结构；（d）FCRT结构；（e）FCRT结构立体模型图

Fig. 1 Structure model of monocrystalline silicon thin film solar cells. (a) Planar structure; (b) FC structure; (c) RT structure;
(d) FCRT structure; (e) stereoscopic model diagram of FCRT structure

背栅宽度也等于半圆的直径。图 1（e）为 FCRT结

构的立体模型图。在模型构建过程中，设置梯形光

栅结构为等腰梯形，为了扩大仿真范围，控制 FC和

FCRT结构中的 AZO层厚度与前置半圆形光栅的

高度保持一致，即 TAZO=r。
近年来，随着微纳制造技术的快速发展，聚焦

离 子 束（FIB）、等 离 子 体 增 强 化 学 气 相 沉 积

（PECVD）和层转移等技术被广泛应用于薄膜太阳

能电池（TFSCs)的制备，设计出了越来越多的复杂

结构模型，并取得了良好的光捕获效果［21-22］。对于

所提出的 FCRT结构，可分为两部分来制造，针对

后置梯形光栅结构主要采用 FIB刻蚀与沉积技术，

而对于前置半圆形光栅结构主要采用激光干涉光

刻和反应离子蚀刻技术来完成。

3 数值模拟与分析

利用 Lumerical公司的商业软件 FDTD Solutions
来进行结构的模拟计算，x和 y方向分别设置为周期

性边界和完美匹配层（PML）边界条件，在AM1. 5光
源的条件下，将入射光源设置为平面波，沿 y轴负方

向垂直入射，模拟计算波长范围为 300~1100 nm，

借助 FDTD中的文本来控制吸收层，使光的吸收仅

限于 c-Si活性层，避免了 Ag的寄生吸收，为了达到

所需的精度，设置模拟步长为 4 nm，模拟时间为

1000 fs，网格精度为 2 nm。在计算过程中定义短路

电流密度的计算公式为

J sc = e×∫
300

1100 λ
hc
ΦAM1.5 ( λ )A ( λ ) dλ， （1）

式中：e为电子电量；λ为入射光的波长；h为普朗克

常数；c为真空中的光速；ΦAM1.5 ( λ )为标准的AM1. 5
光谱；A（λ）为光吸收效率。在计算过程中，一个入

射光子只能形成一个电子空穴对，所有的载流子被

认为由电极获得，无复合损失。另一方面定义光吸

收效率的计算公式为

A ( λ )=
0.5ωIm ( ε r ε0 ) ∫Ω |E 0 |2 dΩ

ΦAM1.5 ( λ )× S
， （2）

式中：ω为角频率；Im为计算域中材料介电常数的虚

部；Ω为半导体区域的总体积；S为仿真区域；εr为
c-Si的相对介电常数；ε0为真空介电常数；E0为局部

电场振幅。

通过计算横电波（TE）和横磁波（TM）偏正光下

的 Jsc，观察和分析模型的光学特性，并令非偏正光下

的 Jsc为 TE和 TM偏正光下 Jsc的平均值。模拟分析

的过程中，分别设置光栅周期 Q（100~500 nm）、

占空比 ωdc（0. 1~0. 4）、等腰梯形光栅中腰的斜率

k（1. 2~4），并设置圆形光栅的半径 r = Q×ωdc，相
关模型的优化结果如表 1所示，能够发现 FC、RT、

FCRT三种结构的 Jsc相比于平板结构有了很大的提

高，另一方面也能看出这三种光栅结构的 Jsc值差距

并不是很大，这是由于在优化的过程中通过设置梯

形的高度和下底分别等于半圆形的半径和直径，尽

可 能 使 梯 形 光 栅 的 面 积 与 半 圆 形 光 栅 的 面 积

一致。

3. 1 短路电流密度与光吸收效率

图 2为 4种结构在不同偏振光下对应的 Jsc值，

相 较 于 平 板 结 构 均 有 所 提 高 ，能 够 发 现 FC 和

FCRT结构主要是TE偏振光占主导地位，而 RT结

构则是 TM偏振光占主导地位，相较于其他结构，

FCRT结构在 TE偏正光下的 Jsc值最为突出，而 RT
结构在TM偏正光下的 Jsc值最为突出。

图 3为吸收效率光谱，相较于平板结构，3种光

栅结构的吸收效率均有明显的提升。在 TE偏振光

下，FCRT结构的吸收效率明显要优于其他结构，尤

其是波长在 650~850 nm的范围内，同时 FC结构的

吸收效率也优于 RT结构，特别是在波长范围 850~

表 1 模型优化结果

Table 1 Model optimized results

图 2 不同偏振光下对应的短路电流密度

Fig. 2 Short-circuit current densities under different
polarized light conditions
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背栅宽度也等于半圆的直径。图 1（e）为 FCRT结

构的立体模型图。在模型构建过程中，设置梯形光

栅结构为等腰梯形，为了扩大仿真范围，控制 FC和

FCRT结构中的 AZO层厚度与前置半圆形光栅的

高度保持一致，即 TAZO=r。
近年来，随着微纳制造技术的快速发展，聚焦

离 子 束（FIB）、等 离 子 体 增 强 化 学 气 相 沉 积

（PECVD）和层转移等技术被广泛应用于薄膜太阳

能电池（TFSCs)的制备，设计出了越来越多的复杂

结构模型，并取得了良好的光捕获效果［21-22］。对于

所提出的 FCRT结构，可分为两部分来制造，针对

后置梯形光栅结构主要采用 FIB刻蚀与沉积技术，

而对于前置半圆形光栅结构主要采用激光干涉光

刻和反应离子蚀刻技术来完成。

3 数值模拟与分析

利用 Lumerical公司的商业软件 FDTD Solutions
来进行结构的模拟计算，x和 y方向分别设置为周期

性边界和完美匹配层（PML）边界条件，在AM1. 5光
源的条件下，将入射光源设置为平面波，沿 y轴负方

向垂直入射，模拟计算波长范围为 300~1100 nm，

借助 FDTD中的文本来控制吸收层，使光的吸收仅

限于 c-Si活性层，避免了 Ag的寄生吸收，为了达到

所需的精度，设置模拟步长为 4 nm，模拟时间为

1000 fs，网格精度为 2 nm。在计算过程中定义短路

电流密度的计算公式为

J sc = e×∫
300

1100 λ
hc
ΦAM1.5 ( λ )A ( λ ) dλ， （1）

式中：e为电子电量；λ为入射光的波长；h为普朗克

常数；c为真空中的光速；ΦAM1.5 ( λ )为标准的AM1. 5
光谱；A（λ）为光吸收效率。在计算过程中，一个入

射光子只能形成一个电子空穴对，所有的载流子被

认为由电极获得，无复合损失。另一方面定义光吸

收效率的计算公式为

A ( λ )=
0.5ωIm ( ε r ε0 ) ∫Ω |E 0 |2 dΩ

ΦAM1.5 ( λ )× S
， （2）

式中：ω为角频率；Im为计算域中材料介电常数的虚

部；Ω为半导体区域的总体积；S为仿真区域；εr为
c-Si的相对介电常数；ε0为真空介电常数；E0为局部

电场振幅。

通过计算横电波（TE）和横磁波（TM）偏正光下

的 Jsc，观察和分析模型的光学特性，并令非偏正光下

的 Jsc为 TE和 TM偏正光下 Jsc的平均值。模拟分析

的过程中，分别设置光栅周期 Q（100~500 nm）、

占空比 ωdc（0. 1~0. 4）、等腰梯形光栅中腰的斜率

k（1. 2~4），并设置圆形光栅的半径 r = Q×ωdc，相
关模型的优化结果如表 1所示，能够发现 FC、RT、

FCRT三种结构的 Jsc相比于平板结构有了很大的提

高，另一方面也能看出这三种光栅结构的 Jsc值差距

并不是很大，这是由于在优化的过程中通过设置梯

形的高度和下底分别等于半圆形的半径和直径，尽

可 能 使 梯 形 光 栅 的 面 积 与 半 圆 形 光 栅 的 面 积

一致。

3. 1 短路电流密度与光吸收效率

图 2为 4种结构在不同偏振光下对应的 Jsc值，

相 较 于 平 板 结 构 均 有 所 提 高 ，能 够 发 现 FC 和

FCRT结构主要是TE偏振光占主导地位，而 RT结

构则是 TM偏振光占主导地位，相较于其他结构，

FCRT结构在 TE偏正光下的 Jsc值最为突出，而 RT
结构在TM偏正光下的 Jsc值最为突出。

图 3为吸收效率光谱，相较于平板结构，3种光

栅结构的吸收效率均有明显的提升。在 TE偏振光

下，FCRT结构的吸收效率明显要优于其他结构，尤

其是波长在 650~850 nm的范围内，同时 FC结构的

吸收效率也优于 RT结构，特别是在波长范围 850~

表 1 模型优化结果

Table 1 Model optimized results

Solar cell
Planar
FC
RT
FCRT

Q /nm
-

500
450
450

ωdc
-

0. 4
0. 25
0. 15

k

-

-

1. 2
1. 6

Jsc /（mA⋅cm-2）

12. 76
18. 15
18. 73
19. 10

图 2 不同偏振光下对应的短路电流密度

Fig. 2 Short-circuit current densities under different
polarized light conditions
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1000 nm内。在 TM偏振光下，RT结构的吸收效率

相较于其他结构表现更为突出，主要集中在 850~
1100 nm的波长范围内，其次 FCRT结构的吸收表

现优于 FC结构，尤其是在 860~1100 nm的波长范

围内，拥有明显的吸收增强效果。以上结论与图 2
中的现象保持一致，这也说明双层光栅结构的光捕

获效果要优于单层光栅结构。

3. 2 吸收增强光谱与电磁场强度分布

为了分析 FCRT结构的吸收增强机理，进一步

研究了该结构的吸收增强光谱与电磁场分布，在计

算过程中将光栅结构的光吸收效率与平板结构的比

值定义为光吸收增强，如图 4所示。在 550~1100 nm
的波长范围内，吸收增强效果都是非常明显的，为

了研究具体的光吸收增强机理，在 TE偏振光下的

长波段范围内选取 824 nm、1012 nm两个峰值点（分

别标记为 i、ii）来分析电场强度的分布，在 TM偏振

光下的长波段范围内选取 808 nm、1020 nm两个峰

图 3 吸收效率光谱。（a）TE；（b）TM
Fig. 3 Absorption efficiency spectra. (a) TE; (b) TM

图 4 吸收增强光谱

Fig. 4 Absorption enhancement spectra

值点（分别标记为Ⅰ、Ⅱ）来分析磁场强度分布。图 5
为以上峰值点对应的电磁场分布图。

结合电磁场分析可以发现：1）图 5（a）电场分布

揭示了吸收增强峰 i的光吸收增强主要来自 FPRs和
光集中的联合影响，图 5（b）电场分布揭示了吸收增

强峰 ii的光吸收增强主要依赖于光集中和衍射的复

合影响。同时也能注意到部分区域的电场分布不均

匀是由于添加了前后光栅导致 c-Si活性层的形状发

生了改变。2）图 5（c）磁场分布表明吸收增强峰Ⅰ的

吸收增强主要来源于 LSPRs和光散射，图 5（d）磁场

分布表明吸收增强峰Ⅱ的吸收增强主要来自 FPRs
和 LSPRs模式的协同作用。

3. 3 对 FCRT结构模型进一步优化分析

第 2节设置 FCRT结构中的后置梯形光栅为等

腰梯形结构，为了进一步提升光捕获性能，采取控

制变量法，保持其他参数与表 1中的最优参数相同

（即 Q=450 nm、ωdc=0. 15），设置后置梯形光栅结

构的左右斜率不匹配，左、右侧斜率分别为 k1（1. 2~
4）和 k2（1. 2~4），如图 6所示。观察后置梯形斜率

不匹配的前置半圆形后置梯形光栅（MS-FCRT)结
构在非偏正光下的短路电流密度分布图可以发现，

最优的 Jsc=19. 38 mA/cm2出现在 region 1中，对应

k1=4，k2=1. 2。MS-FCRT结构性能相较于 FCRT
结构有了少许的提升，这说明非规则梯形结构的光

捕获性能要优于等腰梯形结构。

保持前后光栅的周期一致，进一步分析前后光

栅位置不匹配对光捕获性能的影响，其他优化参数

与MS-FCRT结构中的保持一致，设置前置半圆形

光栅的偏移距离 x（0~400 nm），如图 7所示，其中

ηabs表示光吸收效率，观察前后光栅位置不匹配的前

置半圆形后置梯形光栅（ML-FCRT)结构在非偏正光

下的吸收效率云图可以发现，在长波段范围内有明显

的线条增强，尤其是在 region 1中的波长为 880 nm、

960 nm和 1020 nm处，Jsc-max=20. 17 mA/cm2对应偏

移距离 x=40 nm。

图 8为前述 6种结构的 Jsc柱状图，可以发现通

过不断地优化，Jsc的值也获得了进一步提高，FCRT
结构明显要优于单一的 FC和 RT结构，而通过对比

MS-FCRT结构与 FCRT结构可以看出，后置非规

则梯形要优于规则的等腰梯形光栅。同时最终的

ML-FCRT结构的最佳 Jsc达到了 20. 17 mA/cm2，相

较于平板结构提高了 58. 1%，较MS-FCRT结构提

高了 4. 1%。

4 结 论

本文提出了一种半圆形前置与梯形后置的双

界面光栅单晶硅薄膜太阳能电池结构，在模拟计算

的过程中，设置多个对照组并进行参数优化，为了

更好地比较光栅结构对光捕获性能的影响，最大化

图 6 MS-FCRT短路电流密度分布图和结构图

Fig. 6 Short circuit current density distribution and structure
diagram of MS-FCRT

图 7 ML-FCRT吸收效率云图和结构图

Fig. 7 Cloud diagram of absorption efficiency and structure
diagram of ML-FCRT

图 8 短路电流密度柱状图

Fig. 8 Short circuit current density histogram

图 5 电磁场强度分布

Fig. 5 Electromagnetic field intensity distribution
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值点（分别标记为Ⅰ、Ⅱ）来分析磁场强度分布。图 5
为以上峰值点对应的电磁场分布图。

结合电磁场分析可以发现：1）图 5（a）电场分布

揭示了吸收增强峰 i的光吸收增强主要来自 FPRs和
光集中的联合影响，图 5（b）电场分布揭示了吸收增

强峰 ii的光吸收增强主要依赖于光集中和衍射的复

合影响。同时也能注意到部分区域的电场分布不均

匀是由于添加了前后光栅导致 c-Si活性层的形状发

生了改变。2）图 5（c）磁场分布表明吸收增强峰Ⅰ的

吸收增强主要来源于 LSPRs和光散射，图 5（d）磁场

分布表明吸收增强峰Ⅱ的吸收增强主要来自 FPRs
和 LSPRs模式的协同作用。

3. 3 对 FCRT结构模型进一步优化分析

第 2节设置 FCRT结构中的后置梯形光栅为等

腰梯形结构，为了进一步提升光捕获性能，采取控

制变量法，保持其他参数与表 1中的最优参数相同

（即 Q=450 nm、ωdc=0. 15），设置后置梯形光栅结

构的左右斜率不匹配，左、右侧斜率分别为 k1（1. 2~
4）和 k2（1. 2~4），如图 6所示。观察后置梯形斜率

不匹配的前置半圆形后置梯形光栅（MS-FCRT)结
构在非偏正光下的短路电流密度分布图可以发现，

最优的 Jsc=19. 38 mA/cm2出现在 region 1中，对应

k1=4，k2=1. 2。MS-FCRT结构性能相较于 FCRT
结构有了少许的提升，这说明非规则梯形结构的光

捕获性能要优于等腰梯形结构。

保持前后光栅的周期一致，进一步分析前后光

栅位置不匹配对光捕获性能的影响，其他优化参数

与MS-FCRT结构中的保持一致，设置前置半圆形

光栅的偏移距离 x（0~400 nm），如图 7所示，其中

ηabs表示光吸收效率，观察前后光栅位置不匹配的前

置半圆形后置梯形光栅（ML-FCRT)结构在非偏正光

下的吸收效率云图可以发现，在长波段范围内有明显

的线条增强，尤其是在 region 1中的波长为 880 nm、

960 nm和 1020 nm处，Jsc-max=20. 17 mA/cm2对应偏

移距离 x=40 nm。

图 8为前述 6种结构的 Jsc柱状图，可以发现通

过不断地优化，Jsc的值也获得了进一步提高，FCRT
结构明显要优于单一的 FC和 RT结构，而通过对比

MS-FCRT结构与 FCRT结构可以看出，后置非规

则梯形要优于规则的等腰梯形光栅。同时最终的

ML-FCRT结构的最佳 Jsc达到了 20. 17 mA/cm2，相

较于平板结构提高了 58. 1%，较MS-FCRT结构提

高了 4. 1%。

4 结 论

本文提出了一种半圆形前置与梯形后置的双

界面光栅单晶硅薄膜太阳能电池结构，在模拟计算

的过程中，设置多个对照组并进行参数优化，为了

更好地比较光栅结构对光捕获性能的影响，最大化

图 6 MS-FCRT短路电流密度分布图和结构图

Fig. 6 Short circuit current density distribution and structure
diagram of MS-FCRT

图 7 ML-FCRT吸收效率云图和结构图

Fig. 7 Cloud diagram of absorption efficiency and structure
diagram of ML-FCRT

图 8 短路电流密度柱状图

Fig. 8 Short circuit current density histogram
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地控制前置半圆形与后置梯形光栅的面积一致。

通过分析 Jsc和光吸收效率可知，FCRT双界面光栅

结构的光捕获性能要优于单一光栅的结构，针对最

佳的 FCRT结构也分析了该结构的吸收增强机理。

此外，为了提升 FCRT的光捕获效果，进一步分析

了后置梯形光栅的左右斜率和同周期下不同位置

的前后光栅排布对光吸收的影响，结果显示非规则

的梯形要优于规则的等腰梯形光栅结构，同周期下

不同位置的前后光栅排布也能使光捕获效果得到

提升，最终的优化模型ML-FCRT结构的 Jsc达到了

20. 17 mA/cm2，相较于平板结构提高了 58. 1%。基

于上述发现，下一步将设计出更有效的光捕获方案

来增强薄膜太阳能电池的光捕获效果。
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