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仿生纳米硅结构减反射及陷光性能模拟研究
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摘要　仿造蝉翼凸起状结构,建立了硅纳米锥模型,在此基础上研究其减反射及陷光性能与其底部直径、高度的关

系,确定直径１５０nm、高度５００nm为其最优结构参数,该参数的纳米锥结构在３００~１２００nm波段平均反射率为

１％.将优化的纳米锥结构与平板结构以及相同参数的纳米柱结构进行了比较,从反射曲线、电场强度分布、能量

吸收密度分布、电子生成速度分布多个角度证实了纳米锥结构优异的减反射及陷光性能,为硅基光伏器件减反射

陷光微结构设计提供了参考.
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１　引　　言
硅以其丰富的储量、较小的带隙(１．１２eV)、无毒等特性成为最受青睐的太阳能电池材料[１].然而硅本

身反射系数较高,相当一部分入射到硅表面的太阳光被反射回大气,降低了对太阳能的利用率,这严重制约

了硅基太阳能电池能量转换效率的提高.
在硅表面镀减反射膜[２]是减小反射的有效方法,传统的单层、双层[３]以及多层[４]减反射膜是在硅表面镀

上若干层光学厚度为λ０/４的减反膜,通过膜上下界面反射光的相消干涉来降低反射光[５].这种方法只能对

目标波长λ０ 附近的入射光有着较为明显的减反效果[６],很难实现较大波长范围的减反,并且随着膜层数目
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增加会出现膜层以及膜与基底之间、结合力不足、膨胀失配等问题[７].
经过亿万年进化,自然界中生物体内产生了许多精妙的微结构来抵御严峻的生存环境以及食物链上端

捕食者.与此同时,这些微结构也给我们减反陷光结构设计提供了新的思路.自从Clapham 等[８]仿造蛾子

角膜的小眼结构制备出了具有优异宽波段减反性能的光刻胶阵列以来,科学家已经从蝉翼[９Ｇ１０]、蝴蝶翅

膀[１１Ｇ１２]等多种生物结构中获得制备减反陷光光学结构的启迪.随着微电子制备工艺日益成熟,实验室内已

经可以成功制备出具有光栅[１３Ｇ１４]、纳米柱[１５]、双参数纳米柱[１６]、纳米锥[１７Ｇ１８]、纳米孔洞[１９]等不同形状亚波长

减反陷光结构的硅太阳能电池,其中硅纳米柱(锥)太阳能电池具备优异的宽波段、全角度减反性能,有望成

为新一代太阳能电池.目前为止对减反陷光结构的模拟研究主要集中在新型结构的探索[２０Ｇ２２]以及现有结构

参数的优化[９,２３].本文受蝉翼结构启发,仿照其结构建立了硅纳米锥模型,并利用有限时域差分方法探索了

３００~１２００nm波长范围内该结构最优结构参数,并将其与纳米柱以及平板硅结构进行对比,从而进一步说

明了纳米锥结构优异的减反射以及陷光性能.

２　模型建立
图１(a)是蝉的数码照片,蝉有两对透明薄膜状翅膀,翅膀透明部分中间有清晰的褐色脉络.从蝉翼扫

描电镜(SEM)照片图１(b)[９]中可以观察到规则排列的凸起结构.据此建立了仿蝉翼纳米锥模型[见图１
(c)],上半部分是四方密排的纳米锥阵列,下半部分是硅平板结构.图１(d)和１(e)分别对应平板硅结构与

纳米柱状硅结构.图１(c)中红色虚线框代表了计算时所选取的结构单元,计算结构单元中具体设置如图１
(f)所示(YZ 平面的设置与XZ 平面一致),X 方向的边界采用了周期性边界条件(periodicBC),Z 方向上结

构的上下两侧都采用了吸收边界条件(PMLBC),底部之所以也采用PMLBC是为了消除法布里Ｇ珀罗效应

的影响[２１].纳米锥结构上方放置了３００~１２００nm的平面光源.结构上、下方都设有 Monitor来检测反射

与透射光.纳米锥结构主要结构参数底部直径S、高度L 在图１(f)中用白色虚线标出.计算区域中多边形

网格(Mesh)大小为８nm×８nm×８nm,３种结构材料都是单晶硅.

图１　 a 蝉翼数码照片  b 蝉翼扫描电镜照片  c 纳米锥结构模型的三维示意图  d 平板结构模型的三维示意图 

 e 纳米柱结构模型的三维示意图  f 模拟单元参数设置

Fig敭１　 a Photographand b SEMimageofcicadawings threeＧdimensionalschematicsof c nanocone  d slaband

 e nanorodsstructures  f parameterssettingofunitcell

３　模拟结果

３．１　硅纳米锥结构的优化

为了研究纳米锥结构反射与结构参数L 与S的关系并得到优化的纳米锥结构参数,在较大范围内分别

对结构参数L 与S扫描:L 扫描范围是１００~１０００nm;S扫描范围是５０~５００nm.
固定S不变,L 逐渐变大的过程中,结构反射迅速减小,并且随着L 不断增加,反射降低速度有所减缓.

图２(a)反映了S固定为１５０nm,L 从１００nm增加到１０００nm的过程中纳米锥结构反射曲线的变化,虚线

表示平板硅结构的反射率曲线.
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图２　(a)固定S＝１５０nm,不同L(１００~１０００nm)的纳米锥结构反射率曲线;

(b)平均反射率 ‹R
－›与L 的散点图以及拟合曲线

Fig敭２　 a ReflectioncurvesofnanoconestructurewithLincreasingfrom１００nmto１０００nm Sisfixedat１５０nm 

 b scatterdiagramandfittingcurvefor‹R
－›andL

定义某一波长下反射率降低

ΔR＝
R－R０
R０

, (１)

式中R０ 代表平板硅结构的反射率,R 代表结构的反射率.

将反射数值对波长取平均值得到平均反射率R
－,定义平均反射率降低

ΔR
－
＝
R
－
－R

－
０

R
－
０

, (２)

图３　(a)固定L＝６００nm,不同S(５０~５００nm)的纳米锥结构反射曲线(红色虚线箭头代表了反射峰随S增大红移的

方向);(b)平均反射关于L 与S的等值线图(黑色虚线代表平均反射分别为０．１０、０．０５、０．０１的３条等值线)

Fig敭３　 a ReflectioncurvesofnanoconestructurewithSincreasingfrom５０nmto５００nm Lisfixedat６００nm red
dottedarrowrepresentsthedirectionofthereflectionpeakredshiftwithincreaseofS   b contourplotofaverage

reflectionfornanoconeasafunctionofLandS blackdottedlineindicatescontourlineof‹R
－›＝０．１０,０．０５,０．０１)

式中R
－
０ 代表平板硅结构的平均反射率.S１５０L１００(S＝１５０nm,L＝１００nm的纳米锥结构)的平均反射率

降低ΔR＝５０％,S１５０L２００的反射在S１５０L１００的基础上又降低了３７．８％,而S１５０L３００反射仅比S１５０L２００
反射降低了７．６％,L 继续增加反射几乎不变.图２(b)更为清楚地表明反射降低速度与纳米锥高度L 的关

系,X 坐标表示纳米锥高度L,Y 坐标对应此高度下所有结构的平均反射率 ‹R
－›.１０个黑色散点代表１０

个不同高度下的平均反射率,红色虚线是根据现有１０个散点线性拟合出的曲线 ‹R
－›＝a∗exp－L/b( ) ,

a＝０．４４,b＝１６９．９５,可以看出 ‹R
－›随着L 增加呈指数降低,随着L 增大 ‹R

－›降低速度有所减缓.L＝
１００nm的纳米锥可以将反射率降低３８．１％,L＝２００nm的纳米锥可将反射率进一步降低３２．８％,L＝３００nm
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的纳米锥平均反射率已经低于１０％.L 进一步增加带来减反收益相当有限,相反较大L 的硅纳米锥结构锥

尖部分容易塌缩[２４],对制备工艺提出了巨大的挑战.
固定L,改变S过程中,结构反射强度并未发生太大变化,而反射峰的位置随着S 的增大而逐渐红移.

图３(a)是固定L＝６００nm,S从５０nm逐渐增加到５００nm时反射曲线的变化,图中红色虚线箭头指出了反

射峰随着S增大而发生红移的方向.

图３(b)是所有结构平均反射率 ‹R
－›关于纳米锥高L 以及纳米锥直径S 的等值线图.３条黑色虚线是

平均反射分别为０．１０、０．０５、０．０１的３条等值线,如图所示,随着L 增大等值线由紧密变为稀疏.L１００S１００

的平均反射率可以达到０．１０,L２００S１００的平均反射率能够达到０．０５,而L５００S１５０可以使平均反射率 ‹R
－›

降低到小于０．０１.因此高度L＝５００nm、底部直径S＝１５０nm为优化的纳米锥结构参数.
为了证实纳米锥结构优异的全波段减反射性能并进一步探索其内在成因,从反射曲线、电场分布、能量

吸收分布、电子产生速度分布４个方面综合比较了图１(c)~１(e)３种结构的反射吸收性能.
如图４所示,平板硅结构反射率随着波长增加有着降低的趋势,但是反射率仍然远远高于纳米锥与纳米

柱结构,纳米柱的反射率介于纳米锥与平板硅结构之间,纳米锥结构拥有这３个结构中最低的反射率,整个

波段最高反射率也小于５％,全波段减反性能优异.

图４　３种不同硅结构的反射曲线

Fig敭４　Wavelengthdependentreflectioncurvesofthreestructures

为了更加清晰地了解反射光在不同结构表面的反射情况,研究了X＝０截面上在６００nm波长下的电场

分布,如图５所示,|E|为电场强度.选择波长６００nm的入射光作为研究对象是因为太阳光辐射在波长

６００nm附近强度最强.如图５所示,在３种结构上方都出现了有规律的干涉条纹,干涉条纹在平板硅结构

上方最为明显;在纳米柱结构上方的干涉条纹有所减弱而在纳米柱两侧出现了反射较为集中的区域;在纳米

锥结构上方干涉条纹几乎消失,尖锥两侧的反射也较为分散.通过电场在结构表面的分布可以明显看出纳

米锥结构反射率最低.

图５　３种结构在X＝０截面上的的电场分布.(a)平板结构;(b)纳米柱结构;(c)纳米锥结构

Fig敭５　ElectricalfieldintensitydistributionsofthreestructuresonX＝０敭 a Slab  b nanorods  c nanocone

３．２　几种硅结构减反性能的比较

能量吸收密度图表示在不同空间位置上单位体积吸收的能量,也够直接表现不同结构不同部分对能量
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吸收的贡献,单位是 W/m－３,可表示为

Pabs＝－０．５ω E ２Im(n２), (３)
式中ω为角频率,n为硅的折射率,Im(􀅰)为取虚部.根据 (３)式可以计算得３种结构中能量吸收密度分

布,如图６(a)~(c)所示.平板硅与其他２个结构相比,平板硅的吸收偏低,且并未出现吸收较为集中的区

域;相比之下,纳米柱结构的吸收远远高出了平板结构,吸收主要集中在上方柱状结构的中心,且沿着Z 方

向存在若干个吸收密集区;与前２个结构相比,纳米锥结构不仅能够吸收更多的入射光而且吸收分布更为集

中,仅在上方尖锥部分的正中央存在一个较大的吸收密集区,下方平板部分的吸收分布与纳米柱结构下方分

布类似,上方尖锥部分对于光吸收提升十分显著.
不同波长下电子产生速度的分布可表示为

g＝
Pabs
ħω ＝

－０．５ E ２Im(n２)
ħ

, (４)

将其以太阳能光谱为权重在３００~１２００nm进行积分,得到了电子产生速度的空间分布G(r).这种空间的

分布是将实际太阳光谱考虑在内,虽然量子效率为１的假设和实际情况不符合,但是得到的结果依然具有一

定参考价值.G(r)的空间分布[图６(d)~６(f)]与能量吸收密度分布类似,在平板硅结构中产生的电子很少并

且主要产生在平板的上表面,这样容易导致产生的载流子轻易到达表面发生复合,从而降低光转换效率.纳米

柱结构的硅虽然能够拥有较高的电子产生速率,但是它存在着和平板硅结构一样的问题,就是产生的电子效率

最高的区域十分靠近纳米柱的上表面,这无疑也会使光激发的电子较为轻易地在表面复合,从而降低转换效

率.纳米锥结构有着不亚于纳米柱结构的电子产生速率,更为重要的是纳米锥结构当中电子生成速度较大的

区域是上方尖锥部分的中心区域,从而使其转换效率大幅提高.

图６　３种结构在X＝０截面上的(a)~(c)能量吸收密度以及(d)~(f)电子生成速度分布.
(a),(d)平板结构;(b),(e)纳米柱结构;(c),(f)纳米锥结构

Fig敭６　 a to c Energyabsorptiondensityand d to f electronsgeneratedvelocitydistributions
ofthreestructuresonX＝０敭 a   d Slab  b   e nanorods  c   f nanocone

４　结　　论
通过光学模拟建立了平板硅、纳米柱、纳米锥３种硅结构材料并探究其反射及吸收性能与结构参数的关

系.其中纳米锥结构反射随着纳米锥高度L 增加而单调降低,平均反射率 ‹􀭺R›随着L 增加呈指数下降.
反射峰峰位随着纳米锥直径S增加而发生红移.优化的S１５０L５００结构在整个模拟波段平均反射‹􀭺R›仅为

１％,远远低于纳米柱结构的１３．５％以及平板硅结构的４３．４％.在波长６００nm处X＝０平面上的电场强度

分布、能量吸收密度分布、电子生成速度分布进一步阐释了纳米锥结构优异的减反以及吸收性能.该研究结

果可以为硅基减反结构参数的选择提供有效参考,其研究方法亦可用于其他材料减反微结构的设计.
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