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摘要　研究了超陷光黑硅表面圆锥阵列结构的设计。将圆锥结构分为五层，利用等效媒质理论进行了参数设计。

考虑了硅材料折射率随波长的变化，用严格耦合波理论对不同入射角，圆锥阵列结构高度以及占空比时的反射率

进行了计算分析。发现，圆锥阵列超陷光结构的周期为１３５ｎｍ，高度为４８０ｎｍ时，在０°～６０°入射角范围内，对波

长为３００～１２００ｎｍ的入射光的反射率都小于５％。
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１　引　　言

太阳能电池的性能是由该电池的光电特性决定

的，而电池性能的损失主要来源于光学损失和电学

损失。如何增强电池的光吸收率是提高电池效率的

主要课题之一。采用抗反射薄膜和绒面形貌是减少

太阳能电池表面反射的常用方法［１，２］，但只有在很

窄的入射角范围内才能达到低反射率。黑硅因其对

近紫外 近红外波段的光几乎全部吸收，使原本灰色

有光泽的表面，看上去变成了黑色［３］，这种新材料一

出现就引起了研究人员的高度关注。Ｈｅｒ等
［４］采用

飞秒脉冲激光的方法来制备黑硅，但其工艺比较复

杂，成本也比较高昂；Ｍａ等
［５，６］利用电化学腐蚀工

艺制备了黑硅，虽然工艺简单，成本低廉，但低反射

波段范围比较窄（４５０～６５０ｎｍ）。这两种方法制备

的黑硅结构厚度都在４μｍ以上，应用于太阳能电

池和光传感器上则可能因结构自身厚度而增加了对

１００５００７１
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光的吸收损失［７］，从而降低了太阳能电池和光传感

器的效率。随着成熟的微纳电子加工工艺技术在二

元光学中的引入，作为抗反射应用的亚波长结构的

研究越来越多。一维亚波长结构已经被广泛应用于

抗反射结构［８，９］，文献［１０～１２］对孔洞、方形等二维亚

波长结构的衍射特性进行了研究分析，但这些应用与

研究主要在红外波段，对整个可见光波段进行研究的

少见报道。南洋理工大学Ｌｉ等
［１３］模拟了硅表面周期

性圆柱结构的衍射特性，结构周期为３００ｎｍ，直径小

于１５０ｎｍ，当高度５０００ｎｍ时，整个可见光波段反射

率很低，但是当结构高度下降时，反射率明显上升。

如何降低高度成了一个难题。

本文设计和模拟了正方排列圆锥阵列的反射特

性。用分层圆柱来拟合圆锥结构，利用等效媒质理

论，对五层圆柱结构进行了参数设计，进行了理论验

证，并分析了折射率随入射波长变化而变化时对反

射率的影响。用严格耦合波理论对设计的结构在

３００～１２００ｎｍ波长范围内进行了模拟计算，并分析

了入射角、高度和占空比对反射率的影响。所设计

的圆锥阵列结构，在０°～６０°入射角范围内，对波长

为３００～１２００ｎｍ的入射光的反射率都小于５％，并

且高度仅为４８０ｎｍ，有效地降低了黑硅厚度，为黑

硅材料的制造、高效超陷光太阳能电池和光传感器

的设计和研发提供了依据。

２　设计与建模

二维正方排列圆锥结构参数：周期狆，圆锥底面

半径犚，高度犺，体填充因子犚ｆ＝π犚
２／３狆

２，取中心波

长λ０ ＝７００ｎｍ，这个入射波长下硅的折射率狀ＳｉＯ ＝

３．７８。由等效媒质理论可知
［１４］，当亚波长结构的尺

寸远小于入射光波长时，只有零级衍射存在，而其他

级次衍射都为倏逝波，类似于光波通过一等效均匀

媒质。犱狓和犱狔分别为二维单台阶狓和狔方向上的周

期；狀ｓ与狀ｉ分别为衬底材料和入射介质的折射率。

二维临界周期（犱狓／λ，犱狔／λ）＜１／（狀ｓ＋狀ｉ），对于正方

排列的圆柱结构，犱狓＝犱狔＝狆，狆＜１／（３．７８＋１）＝

１４６．３ｎｍ。对于圆锥结构应该分层处理，层数越多，

结果越精确，计算也就越复杂。根据等效媒质理论

多台阶递推方法设计规则：

狀１
狀ｉ
＝
狀２
狀１
＝ … ＝

狀犽
狀犽－１

＝
狀ｓ
狀犽
， （２）

犺１狀１ ＝犺２狀２ ＝ … ＝犺犽狀犽 ＝λ／４， （３）

式中狀犾为第犾层等效折射率，犺犾为第犾层的高度，犾＝

１，２…，犽本文将圆锥结构分为五层，根据（２），（３）式计

算可得，狀１ ＝１．２５，犺１ ＝１４０．２ｎｍ；狀２ ＝１．５６，犺２ ＝

１１２．３２ｎｍ；狀３ ＝１．９５，犺３ ＝８９．９７；狀４ ＝２．４３，犺４ ＝

７２．１１ｎｍ；狀５＝３．０４，犺５＝５７．６４ｎｍ。由此可得：高度

犺＝４７２．２ｎｍ，底层圆柱结构的填充因子犳 ＝

０．６６７。底层圆柱平径狉＝０．９２×狆／２。取圆锥阵列结

构狆＝１３５ｎｍ，高度犺＝４８０ｎｍ，圆锥底面半径

犚＝０．９×狆／２＝６０．７５ｎｍ。利用严格耦合波理论对

设计的圆锥阵列结构进行计算机模拟仿真时，狓狔

平面四边设置了周期性边界条件（ＰＢＣ），如图１（ａ）

所示；在狕轴方向设置了完全匹配层（ＰＭＬ），如

图１（ｂ）所示。

图１ 边界条件。（ａ）狓狔平面；（ｂ）狓狕平面

Ｆｉｇ．１ Ｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎ．（ａ）狓狔ｐｌａｎｅ；（ｂ）狓狕ｐｌａｎｅ

３　结果与分析

不考虑折射率随波长的变化，在３００～１２００ｎｍ

波长范围内，设中心波长为λ０＝７００ｎｍ，取折射率

狀ＳｉＯ＝３．７８３，入射角为０°。对设计好的结构，利用严

格耦合波理论进行了０级和１级衍射数值计算，如

图２所示，入射波长在３００～１２００ｎｍ范围内时，１级

１００５００７２



钱超峰等：　超陷光黑硅结构研究

甚至更高级次的衍射波很小，可以认为只有０级衍

射；当亚波长结构的周期远小于入射波长时，总反射

率等于０级反射波的反射效率；在中心波长λ０＝７００

ｎｍ处，反射率很小，接近于零。对于台阶结构，反射

率出现波动，周期性亚波长结构的台阶数为犽，则有犽

个零反射点的位置，分别为：犽＋１
２犽
λ，

犽＋１
２（犽－１）

λ，…，

犽＋１
４
λ，
犽＋１
２
λ。将圆锥结构分成五个台阶，即犽＝５，

有５个零反射点，对应波长约为２１００，１０５０，７００，５００

和４００ｎｍ处。在３００～１２００ｎｍ范围内，有４个零反

射点，分别为４００，５００，７００和１０５０ｎｍ，与图２（ａ）的结

果基本一致。

图２ （ａ）０，１级衍射和（ｂ）总反射率的数值计算

Ｆｉｇ．２ Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｚｅｒｏｔｈｏｒｄｅｒａｎｄｔｈｅｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎｄ（ｂ）ｔｈｅｔｏｔａｌｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ

　　实际上，晶体硅的折射率随着波长的不同而变

化，如图３所示。在３００～１２００ｎｍ范围内，折射率

在３．５～６．５之间变化，折射率的变化不能忽视。在

计算圆锥结构的反射率时，需要对不同波长时的折

射率进行修正。

图３ 晶体硅的折射率随入射波长的变化

Ｆｉｇ．３ Ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｏｆｃｒｙｓｔａｌｓｉｌｉｃｏｎｖｅｒｓｕｓ

ｔｈｅｉｎｃｉｄｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

对折射率进行修正后，对不同入射角、高度及占

空比，进行了反射率的数值计算。取圆锥阵列结构

参数分别为周期狆＝１３５ｎｍ，高度犺＝４８０ｎｍ，圆锥

底半径犚＝０．９×狆／２＝６０．７５ｎｍ。图４为当入射

角分别为０°，１５°，３０°，４５°和６０°时的反射率曲线。

当λ／犱＜１时，不同入射角的变化规律比较一致，随

着波长的增加，反射率下降，并且入射角越大，反射

率越大。当小入射角即０°～３０°时，反射率变化不

大，当入射角比较大时，反射率迅速增加；当λ／犱＞１

时，不同入射角的振荡趋势类似，但随着入射角的增

图４ 不同入射角时反射率随波长的变化

Ｆｉｇ．４ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｉｎｃｉｄｅｎｃｅａｎｇｌｅ

大，波峰向左移动，且有所减小。

根据等效媒质理论，光波由入射媒质通过亚波

长结构区域时，周期性亚波长结构可以等效为均匀

介质的薄膜。当λ／犱＜１时，入射波长比亚波长结构

的高度小，相当于入射在厚衬底的均匀介质上，反射

率随着入射角的增加而增大；当λ／犱＜１时，入射波

长比结构的高度大，相当于在均匀介质的薄膜上，同

一波长时，不同入射角，光波在媒质中的光程不同，

入射角越大，光程越大，等效于膜层的有效厚度减小

了，最小反射的波长变短，反射率的零点在图４中向

左移动。

图５为当不同波长下反射率随入射角的变化，

可以看到入射角从０°～６０°时，反射率都小于５％，

并且最多只有一个波峰或者波谷，表面没有干涉现

象的产生。图４中入射角分别为０°，１５°，３０°，４５°和
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６０°时，３００～１２００ｎｍ波段内的反射率都不到５％。

综合图４，图５，周期狆＝１３５ｎｍ，高度犺＝４８０ｎｍ，

圆锥底半径狉＝６０．７５ｎｍ时，入射角在０°～６０°内变

化时，３００～１２００ｎｍ波段内的反射率都小于５％。

图５ 不同波长下反射率随入射角的变化

Ｆｉｇ．５ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｖｅｒｓｕｓｉｎｃｉｄｅｎｃｅａｎｇｌｅｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

图６为当入射角为０°，周期狆＝１３５ｎｍ，圆锥底

面半径犚＝６０．７５ｎｍ，圆锥结构高度不同时，反射率

随入射波长的变化。当高度不同时，波峰位置不同，

波峰的值也不同。当入射波长不同时，反射率随光

栅高度的变化都具有周期性，但是周期是不同的，其

变化周期随着波长的增加而增加，并且波峰的高度

随着入射波长的增加而增大［１５］。由图６可知，随着

波长的增加，同一光栅高度的波峰值增大，反射率发

生振荡，并且振荡间距越来越大。入射光波长远大

于光栅周期时，亚波长结构可以等效为均匀介质的

薄膜，光入射到薄膜上，薄膜厚度犱 ＝λ（犖／２＋

１／４）（犖＝０，１，２，…）时，反射光和经过薄膜后的二

次反射光相抵消，此时反射率最小。所以随着光栅

高度的增加，反射率最小值对应的波长增加，反射率

的零点右移。

图６ 高度不同时反射率随波长的变化

Ｆｉｇ．６ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅｉｇｈｔ

图７为当入射角为０°，周期狆＝１３５ｎｍ，高度

犺＝４８０ｎｍ，圆锥底面半径犚分别为０．４５狆，０．４狆，

０．３５狆和０．３狆时，反射率随波长的变化。圆锥的体

填充因子 犚犘 ＝
π犚

２

３犘２
，犚 是圆锥底面半径，犚犘 ＝

π狓
２／１２≤π／１２≈０．２６２。由图７可知，圆锥底面半径

越小，体占空比越小，反射率越大。曹召良等［１６］给出

了填充因子犚ｐ和反射率的关系，当０＜犚ｐ＜０．５时，

反射率随着填充因子的增大而减小；当０．５＜犚ｐ＜１

时，反射率随着填充因子的增大而增大。而圆锥的体

填充因子犚ｐ≤０．２６２，底面半径越小，填充因子越小，

反射率也就越大。

图７ 圆锥底面半径不同时反射率随波长的变化

Ｆｉｇ．７ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｒａｄｉｕｓｏｆｔｈｅｃｏｎｉｃａｌｂｏｔｔｏｍ

４　结　　论

研究了超陷光黑硅表面正方排列的圆锥阵列结

构的设计。将圆锥结构分成五层，利用等效媒质理

论进行了参数设计。考虑了硅材料的折射率随波长

的变化，用严格耦合波理论对设计的结构进行了计

算分析。分析结果发现，当入射角增大时，反射率曲

线波峰左移，近紫外波段的反射率增加，近红外波段

的反射率减小；当高度增加时，反射率曲线波峰右

移，波峰减小；当圆锥底面半径越小时，体占空比越

小，反射率越大。所设计的圆锥阵列超陷光结构的

周期为１３５ｎｍ，高度为４８０ｎｍ时，在０°～６０°入射

角范围内，对波长为３００～１２００ｎｍ的入射光的反

射率都小于５％。
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ｐｅｒｉｏｄｉｃｇｒａｔｉｎｇｓ［Ｊ］．犗狆狋．牔犘狉犲犮犻狊犻狅狀犈狀犵狀犵．，２００２，１０（６）：

５３７～５４１

　 曹召良，卢振武，李凤友 等．二维抗反射亚波长周期结构光栅的

设计分析［Ｊ］．光学精密工程，２００２，１０（６）：５３７～５４１

１００５００７５


