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摘要 亚波长光栅结构的光学表面具有减反特性,这种特性在光电转换效率的应用方面具有重要意义。为了提高

硅基光栅结构在近红外波段(0.78~2.50
 

μm)的吸收率,采用在硅表面光栅空隙处加入金属Ag纳米颗粒和Al2O3
介质层的方法,利用FDTD软件仿真研究不同的组合结构及颗粒的直径对光吸收率的影响,分析不同的工作波长

下组合结构中特征截面的光强分布。实验结果表明,当光栅线/间比为1∶1、周期为1
 

μm、周期凹槽内放置两层直

径为0.25
 

μm的金属Ag颗粒、且凹槽内金属颗粒上方填充覆盖 Al2O3 介质层时,该组合微结构在近红外波段范

围内的平均吸收率理论上可达到0.463,实现吸收增强的效果。在光电转换器件的应用方面,金属颗粒-硅光栅-介
质层组合微结构可以增强光吸收,进而提高光电转换效率。
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Abstract The
 

optical
 

surface
 

of
 

sub-wavelength
 

grating
 

structures
 

has
 

anti-reflection
 

characteristics 
 

which
 

are
 

of
 

great
 

significance
 

for
 

the
 

application
 

of
 

photoelectric
 

conversion
 

efficiency 
 

In
 

order
 

to
 

improve
 

the
 

absorptivity
 

of
 

silicon-based
 

grating
 

structures
 

in
 

the
 

near-infrared
 

band
 

 0 78--2 50
 

μm  
 

we
 

add
 

Ag
 

nanoparticles
 

and
 

an
 

Al2O3 

dielectric
 

layer
 

to
 

the
 

gap
 

of
 

the
 

silicon
 

surface
 

grating 
 

Furthermore 
 

the
 

FDTD
 

software
 

is
 

employed
 

to
 

investigate
 

the
 

influence
 

of
 

different
 

composite
 

structures
 

and
 

particle
 

diameters
 

on
 

the
 

light
 

absorptivity
 

and
 

analyze
 

the
 

light
 

intensity
 

distribution
 

of
 

the
 

characteristic
 

section
 

in
 

the
 

composite
 

structure
 

at
 

different
 

working
 

wavelengths 
 

The
 

experimental
 

results
 

show
 

that
 

in
 

the
 

context
 

of
 

a
 

line space
 

ratio
 

of
 

1∶1
 

and
 

a
 

period
 

of
 

1
 

μm
 

for
 

the
 

grating 
 

as
 

well
 

as
 

two-layer
 

Ag
 

particles
 

 diameter
 

of
 

0 25
 

μm 
 

cover
 

with
 

an
 

Al2O3 dielectric
 

layer
 

in
 

the
 

periodic
 

groove 
 

the
 

average
 

absorptivity
 

of
 

the
 

composite
 

microstructure
 

in
 

the
 

near-infrared
 

band
 

can
 

theoretically
 

reach
 

0 463 
 

achieving
 

absorption
 

enhancement 
 

It
 

follows
 

that
 

the
 

metal-silicon
 

gratingdielectric
 

layer
 

composite
 

structure
 

can
 

enhance
 

light
 

absorption 
 

in
 

the
 

application
 

of
 

photoelectric
 

conversion
 

devices 
 

thereby
 

improving
 

photoelectric
 

conversion
 

efficiency 
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1 引  言

硅材料具有储量丰富、成本较低和光学性能优

异的优点,而且随着微电子工艺技术的发展,硅基器

件具有制造工艺成熟、结构简单和抗环境干扰能力

强等众多非硅基器件无法比拟的优点,并广泛应用

在光伏电池、光通信和光电探测等领域。微光学结

构既可以灵活地设计其结构参数以实现任意大小的

等效折射率,又可以在基底材料表面直接蚀刻光栅,
且制作过程简单,故硅基光栅结构可以实现抗反射、
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偏振分光和相位延迟等功能。研究设计发现,基于

二维硅基光栅微结构在可见光波段可以通过改变周

期、占空比和高度等结构参数来实现抗反射的功能,
从而实现了90%以上的光吸收。但是在近红外波

段,由于硅材料本身的固有属性,使其对光的吸收率

极低,这限制了硅基光栅结构在近红外波段的应用,
因此如何提升二维硅基光栅微结构对近红外波段的

光吸收是很有必要的。为了提高光能利用率,专业

研究人员提出了表面等离激元(SPPs)结构、双光子

吸收和陷阱辅助光吸收等方法。其中基于SPPs的

硅基结构在光电探测领域有着重要的意义,如覆盖

金膜的周期性腔体结构[1]、覆盖金膜的硅基纳米线

阵列结构[2]和光栅型金属-半导体-金属[3]等结构被

应用在可见光波段,可以实现光电探测器结构的优

化。在红外探测器方面,硅基金属微纳结构[4]在

1.2~2.5
 

μm波段内实现了超宽带的吸收效果;金
属-绝缘体-金属夹层(MIM)式的宽带红外超表面吸

收器[5]在6.3~14.8
 

μm波段内的平均吸收率超过

90%;布拉格光栅/石墨烯/金属薄膜光学结构[6]实

现了高性能的石墨烯探测器。综上所述,通过各

种夹层式的复合金属结构可以实现不同波长范围

内的吸收效果。在光伏电池方面,不同研究者引

入了金或银纳米颗粒[7]、合成金四面体形状的纳

米粒子[8]、级联型金属光栅结构[9]、Ag纳米粒子

阵列结构-硅基底-Ag反射膜[10]、双层 Ag栅条微

纳结构[11]和锥状GaAs纳米线阵列[12]等来提高太

阳能电池的光电转换效率。以上结果表明,在不

同结构中的金属粒子可以通过共振效应来达到增

加吸收率的目的,然而鲜有报道二维硅基矩形光

栅结构如何在宽波段近红外区域增加吸收率的

研究。
针对二维硅基光栅微结构具有近红外光吸收率

极低的特点,本文提出一种金属颗粒-硅光栅-介质

的组合结构。该结构由硅基光栅微结构和金属Ag
纳米颗粒以及Al2O3 介质组合而成,通过自由设计

光栅的结构参数来确定硅栅的周期结构和金属纳米

颗粒的大小,通过折射率匹配材料来减少光的反射

损失,利用SPPs效应可以灵活并有针对性地制备

具体结构,从而获得所需的工作特性,为在硅光栅红

外器件方面的研究和发展提供一种新方法。采用基

于电磁场麦克斯韦方程的时域有限差分法(FDTD)
对该组合微结构在近红外波段的吸收情况进行计算

和分析,给出能够有效增加光吸收率的结构参数的

理论计算结果。

2 基本原理

2.1 金属纳米颗粒的等离激元理论

在某些特殊的条件下,当特定波长的光入射到

金属与介质的界面处时,电磁波与金属表面的自由

电子相互作用所引起的一种电磁模式即为SPPs。
根据SPPs色散关系的研究,SPPs的波矢总是大于

入射光,因此入射光不能直接激发SPPs,只有当入

射光的波矢与SPPs相匹配时才能实现。目前,

SPPs的激发可以通过多种方式来实现,比如常见的

棱镜耦合、光栅耦合、针尖耦合、缺陷散射耦合、近场

激发和强聚焦光束激发等。
图1为所提的硅光栅结构。考虑到光栅耦合的

方式,实现SPPs激发的条件是在金属-介质表面引

入周期性起伏的光栅结构,可以解决SPPs的传播

常数与光在介质中的传播常数不匹配的问题,从而

实现波矢的匹配。现考虑最简单的一维光栅,如图2
所示,设光栅常数为a,则满足波矢匹配的条件[4]

β(kSPPs)=ksinθ±2πn/a, (1)
即可激发SPPs。式中:β(kSPPs)为SPPs的传播常

数;θ 为入射光的入射角;k 为入射光的波矢大小,
则平行于交界面的波矢分量为ksin

 

θ;n=1,2,

3,…。若此结构的反射光出现消光现象,则说明成功

图1 光栅结构示意图

Fig.
 

1 Schematic
 

of
 

grating
 

structure

图2 光栅结构激发SPPs示意图

Fig.
 

2 Schematic
 

of
 

grating
 

structure
 

excited
 

SPPs
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激发了SPPs。

2.2 设计模型

增强吸收型微结构是在硅柱上方以一定厚度的

介质Al2O3 覆盖金属纳米颗粒。图3(a)为实验设

计的硅光栅-金属颗粒-介质层的三维结构,该结构

由上向下依次为 Al2O3 介质层、Si光栅结构(柱高

为 H2)、Ag纳米颗粒(直径为 D)和Si基底,取
图3(a)中的一个周期性单元来建立三维数值模型,
该模型在x-z 平面内的截面如图3(b)所示。仿真

模拟过程中,在垂直于入射光传播方向的x 轴和y
轴上应用周期(periodic)边界条件,沿入射光传播方

向(z轴负方向)应用完全匹配层(PML)边界条件,
该匹配层具有波阻抗与相邻介质完全匹配的特点。
当运用麦克斯韦方程计算光的传播过程时,入射波

在计算区域的边界(非实体边界)可以无反射地进入

该区域。

图3 表面组合结构示意图。(a)硅光栅-金属颗粒-介质层

的三维结构;(b)数值模拟结构

Fig.
 

3 Schematic
 

of
 

surface
 

combination
 

structure 
 

 a 
 

Three-dimensional
 

structure
 

of
 

silicon
 

grating-
metal

 

particles-dielectric
 

layer 
 

 b 
 

numerical
 

     simulation
 

structure

在硅 基 光 栅 结 构 中 加 入 Ag 纳 米 颗 粒 和

Al2O3,其中将介质Al2O3 作为折射率匹配材料,目
的是减少光的反射损失。如果材料的折射率不匹配

会导致大量的光在界面处被反射,如果折射率匹配

会使反射损失降低。将Ag纳米颗粒加入硅柱的间

隙中,可以起到增强光吸收的作用,从而进一步提高

器件的光捕获能力。将Ag纳米颗粒和Al2O3 集成

在同一个结构单元中,在折射率匹配的前提下,使表

面产生等离激元增强效应。通过改变表面组合结构

中金属颗粒的尺寸和排布方式等参数,可以改变光

传播特性,进而实现入射光波和SPPs波的强烈耦

合,提高光吸收能力。

3 分析与讨论
 

该组合微结构采用平面波垂直入射的方式,使
用FDTD软件计算整个空间域内的电磁场信息,可
以得到反射率(R)和透射率(T),吸收率(A)则通过

A=1-R-T 来计算。为了满足计算精度且减少

计算时间,选取包含组合光栅结构在内的有限计算

范围,则介质层上方的介质层高度 H1=0.1
 

μm,光
栅下方硅基底的厚度 H3 为2.0

 

μm。为了实现结果

的精确性,检查并修改金属颗粒Ag、硅和Al2O3 的拟

合特性,使数据点和模拟曲线达到最好的匹配状态。
利用FDTD软件来模拟计算未加光栅时平整

硅材料的吸收率,结果如图4所示。从图4可以看

到,在可见光波段,材料的吸收率在0.2以上;在近

红外波段,吸收率下降迅速;波长大于1.1
 

μm后,
吸收率几乎可以忽略不计;入射光除了在硅表面被

反射以外,其余的大部分光全部透射,光能利用率约

为0。由于硅材料的折射率与空气差异较大,根据

菲涅耳公式以及模拟结果可知约有30%的入射光

被反射。与光学材料手册中硅的光谱曲线[13]相比,
在波长为1.2

 

μm处有些许差异,但与近红外波段

范围内的透射率和反射率变化趋势相同。图5为在

近红外波段范围内平整硅材料的吸收率A1、反射率

R1 及透射率T1 与加入光栅结构后的吸收率A2、
反射率R2 及透射率T2。从图5可以看到,加入硅

微结构可以实现抗反射,但是吸收率仍然接近于0,
反而整个结构的透射率被大大提高,此时减少反射率

并未提高结构的吸收率,而实验的主要目标是增强吸

收率,故对硅栅结构进行改进,加入金属颗粒和折射

率匹配材料,可以实现组合微结构的吸收率增强。
考虑到不同的组合微结构对光能吸收的影响,

分别计算模拟三种情况:①硅基光栅凹槽中仅加入

一层Ag颗粒且不添加其他折射率匹配材料;②硅

基光栅凹槽中加入一层 Ag颗粒并在表面覆盖

Al2O3 介质;③硅基光栅凹槽中加入两层 Ag颗粒

并在表面覆盖 Al2O3 介质。假设将入射光的总能
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图4 未加光栅的光谱特性

Fig.
 

4 Spectral
 

characteristics
 

without
 

grating
 

图5 加入光栅的光谱特性

Fig.
 

5 Spectral
 

characteristics
 

with
 

grating

量归一化为1,当Ag颗粒的直径为0.25
 

μm、光栅

线/间比为1∶1(光栅硅柱宽与光栅间隙宽的比)、周
期为1

 

μm、光栅柱高 H2=1.0
 

μm、光栅上方的介

质层高度 H1=0.1
 

μm 且光栅下方的基底厚度

H3 =2.0
 

μm时,上述三种不同的组合结构随着

波长变化的吸收率,如图6所示。三种不同的组合

微结构在0.78~2.50
 

μm波长范围内的平均吸收

率,如图7所示。从图6和图7可以看到,硅柱的间

隙中加入Ag纳米颗粒,在0.78~2.50
 

μm波段范

围内的平均吸收率可以提高到0.190,在原本吸收

率极低的波长范围(1.40~2.50
 

μm)内,组合微结

构的吸收率均达到0.055以上;在硅基光栅凹槽中

加入一层Ag颗粒并在表面覆盖 Al2O3 介质,与仅

加入一层 Ag颗粒不添加其他折射率匹配材料相

比,其吸收效果大幅度增加,在0.78~2.50
 

μm波

段范围内的平均吸收率理论上可提高到0.408,这
说明组合结构的光学吸收特性受到折射率匹配材料

和金属纳米颗粒共同的影响;硅基光栅凹槽中加入

两层Ag颗粒并在表面覆盖Al2O3 介质,在0.78~
2.50

 

μm波段范围内的平均吸收率可进一步提高到

0.463,比加入一层Ag颗粒并在表面覆盖Al2O3 介

质的光能吸收效果更好。与未加光栅硅材料相比,
组合微结构加入两层Ag颗粒并在表面覆盖Al2O3
介质在0.78~2.50

 

μm的波段范围内,可以实现增

强吸收率的良好效果。之所以产生这种现象的原

因,一是加入折射率适中的介质使得折射率匹配,从
而减少光的反射损失,同时将 Ag纳米颗粒加入硅

柱的间隙中,借助SPPs模式对入射光场的局域增

强作用,使得入射的电磁波能量局域在硅柱间隙中

的金属粒子附近,这有利于硅微结构对光的吸收。

图6 不同组合结构随波长变化的吸收率
 

Fig.
 

6 Absorption
 

rate
 

of
 

different
 

combined
 

structures
 

with
 

wavelength

图7 不同组合结构的平均吸收率

Fig.
 

7 Average
 

absorption
 

rate
 

of
 

different
 

combination
 

structures

金属纳米颗粒的尺寸会对光吸收特性产生一定

的影响,考虑到目前加工的问题,计算组合结构中纳

米颗粒的直径分别为0.25,0.30,0.35,0.40,0.45,

0.50
 

μm的吸收情况,如图8所示。从图8可以看

到,当光栅上方的介质层高度 H1=0.1
 

μm,光栅柱

高 H2 为1
 

μm,光栅线/间比为1∶1时,硅柱间隙尺

寸随着内嵌金属颗粒所需尺寸的变化而变化;当在

光栅凹槽中加入两层且每层含有两个Ag颗粒,并
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图8 纳米颗粒的直径对吸收率的影响

Fig.
 

8 Effect
 

of
 

nanoparticle
 

diameter
 

on
 

absorption
 

rate

在表面覆盖Al2O3 介质时,组合光栅结构的吸收率

随波长的变化而变化。无论颗粒的直径如何变化,
吸收率在0.78~2.50

 

μm 的波段范围内均超过

0.22,与无光栅结构的硅材料相比,组合光栅结构出

现吸收增强的效果,当颗粒的直径为0.25
 

μm时,
产生的增强吸收效果最明显。在1.4~2.5

 

μm的

波段范围内,平均吸收率为0.398,最高吸收率可达

到0.759,最低为0.269。关于硅柱的高度,通过仿

真计算可知,硅柱高度的变化对吸收率的影响较小。
在一定范围内,随着硅柱高度的增加,吸收率略微增

加,而这种微小变化对整个组合微结构来说可以忽

略不计。
图9为不同波长的光正入射进入该组合微结构

后,在x-z截面的光强能量分布。从图9可以看到,
该组合微结构形成一个较强的局域化场,其是由周

期性的微纳结构与金属纳米颗粒组成系统激发电磁

模式引起的。当λ=0.78
 

μm时,光强度在Ag纳米

颗粒和硅柱中都有所增强,这是由纳米颗粒与光栅

界面处激发SPPs效应引起的,近场区域的光强度

沿着入射光波的传播方向逐渐增强,但是当光波经

过光栅结构继续向硅基底传播时,表现出倏逝场的

一般特征,即呈指数形式衰减,如图9(a)所示。当

λ=1.00
 

μm时,光场的吸收位置与图9(a)相比,较
集中在组合微构的硅柱内,硅柱外光强度变弱,如
图9(b)所示。从图9(c)和图9(d)的光强度分布可

以看到,由于SPPs效应的激发会引起光强集中区域

变大,但是光强随着波长的增加逐渐减弱。总之,采
用 金属-硅栅组合微结构在近红外波段范围(0.78~

图9 不同波长的光在组合微结构x-z截面内的光强分布。(a)
 

0.78
 

μm;
 

(b)
 

1.00
 

μm;
 

(c)
 

1.44
 

μm;
 

(d)
 

2.50
 

μm
 

Fig.
 

9 Light
 

intensity
 

distribution
 

of
 

different
 

wavelengths
 

of
 

light
 

in
 

x-z
 

section
 

of
 

combined
 

microstructure 
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1.50
 

μm)内,由于激发SPPs可以有效地将入射光

量束缚在组合结构的内部,减少透射光的传播从而

达到增强吸收率的目的。

  通过对比模拟数据可知,两层金属小球的平均

吸收率相比一层提高了5.5%,若选择一层金属颗

粒,在0.78~2.50
 

μm波段范围内的平均吸收率达

0.408,能够实现明显的吸收增强效果,而图3的两

层颗粒结构是上述三种组合形式中吸收率最好的一

种情况。考虑到加工的可行性,给出一层金属颗粒

并覆盖介质层的实验加工方法。首先采用反应离子

刻蚀的方法制备硅光栅阵列结构,在此过程中,可以

通过控制工艺参数在硅样品内部适量掺杂其他元素

(如S元素)[14],这有助于提高硅材料对红外光的吸

收。然后加入金属颗粒,对于一层金属纳米颗粒的

结构形式,可以采用两种实验加工方案:一种是在硅

光栅结构的表面上镀Ag膜,采用高温退火[4]的方

法制备Ag纳米粒子;另一种是采用化学试剂还原

法制备 Ag纳米粒子,再利用自组装的方法[15]实

现对金属 Ag纳米粒子组装形貌的精准调控。最

后利用电子束蒸发和磁控溅射等方式将介质均匀

沉积在微结构的表面上。

4 结  论

提出一种基于硅光栅-金属Ag纳米颗粒-Al2O3
介质层的组合微结构。在硅栅凹槽中加入Ag纳米

颗粒并填充覆盖Al2O3 介质层,可以提高在近红外

波段的吸收率。当光栅周期为1
 

μm、柱高 H2 为

1
 

μm、光栅线/间比为1∶1、光栅凹槽内填充两层直

径为0.25
 

μm的金属Ag纳米颗粒并覆盖Al2O3 介

质层时,组合微结构在该波段范围内的平均吸收率

可达到0.463。由组合结构纵向截面内的光强分布

可以看到,一部分光能量被局限于硅基组合结构的

内部,可以有效减少透过损失。考虑到实验加工的

可行性,选择只有一层金属颗粒的形式,在0.78~
2.50

 

μm的波段范围内,单层金属-硅栅-介质组合

微结构的平均吸收率达到0.408,可以实现吸收增

强的效果。该结构具有的良好吸收性能主要取决

于硅栅间隙中嵌入的金属纳米颗粒和介质层,在
波矢与频率相匹配的前提下,由于SPPs效应的激

发,最终使组合微结构在近红外波段可以减少反

射损耗及透过损失,则吸收率得到显著提高,有利

于扩大硅栅组合微结构在近红外波段的应用范

围,为在光伏电池和红外探测等领域提高光能利

用率提供一种新方法。
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