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底部反射增强的GaAs纳米线径向p-i-n结
阵列太阳能电池
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摘要 提出了一种基于底部反射增强的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列的太阳能电池,利用有限差分时域法和有限

元方法对其光谱吸收和光伏性能进行了研究。结果表明,将聚合物和衬底之间的SiO2 替换为低折射率的 MgF2
介质层,不仅显著降低了衬底的吸收损耗,还显著提高了纳米线阵列在整个波长范围内对光的吸收率。此外,通过

优化i区厚度和纳米线长度,可将太阳能电池的光电转换效率提升至13.9%。该研究为实现低成本、高性能的纳

米太阳能电池提供了一条可行途径。
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radial
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junction
 

nanowire
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and
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spectral
 

absorption
 

and
 

photovoltaic
 

performance
 

are
 

studied
 

by
 

finite-different
 

time-domain
 

method
 

and
 

finite
 

element
 

method 
 

The
 

results
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index
 

not
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1 引  言

近年来,基于半导体纳米线的新型光电子器件

如激光器[1-2]、光探测器[3-4]、场效应管[5-6]、太阳能电

池[7-8]等发展迅速,在未来的信息和清洁能源领域展

现出了广阔的应用前景。特别是在太阳能电池领

域,与传统的薄膜太阳能电池材料相比,半导体纳米

线阵列具有优异的抗反射能力、极高的晶格失配容

忍度和极小的占位面积,可在极低填充比的情况下

实现高转换效率,有望在低成本、高性能太阳能电池
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中大放异彩。纳米线阵列的光吸收能力对太阳能电

池的光伏性能至关重要,到目前为止,科学界为了提

升纳米线阵列太阳能电池的光吸收能力,已经做了

很多研究。其中,一种途径是调节纳米线的结构参

数[9-14],例如直径、直径/周期比、形貌、生长方向。
另一种途径是在纳米线中引入其他类型的纳米结

构[15-16],例如在纳米线侧壁上生长量子点或金属纳

米颗粒,以扩展吸收光谱或提高光吸收效率。然而,
上述方法只能使纳米线阵列在某些波长或某个狭窄

的波段内的光吸收能力得到提升。
由于纳米线之间存在空隙,因此衬底的吸收损

耗成为限制纳米线阵列太阳能电池性能提升的瓶

颈。为了降低衬底中的吸收损耗,提升纳米线阵列

在整个吸收光谱内的光吸收能力,本文提出了一种

底部反射增强的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列太

阳 能 电 池 结 构。利 用 半 导 体 器 件 仿 真 软 件

Sentaurus
 

TCAD对其进行耦合的三维光电仿真,
在分析其性能的同时,将其与传统结构进行了对比。
此外,对纳米线的i区厚度和长度进行优化可以得

到最优的光电转换效率。

2 器件结构与仿真方法

传统的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列太阳能电

池示意图如图1(a)所示。在周期性排列的纳米线阵

列中,每根纳米线直径为360
 

nm,长度为1
 

μm,阵列

周期为720
 

nm。在纳米线间填充了聚甲基丙烯酸甲

酯(PMMA),该材料的作用是实现纳米线间的电学隔

绝和支撑顶端电极[17-19]。每根纳米线构成一个径向

p-i-n结,p区和n区中采用的是均匀掺杂的方式,掺
杂浓度(原子密度,下文同)分别为1×1018

 

cm-3 和

3×1018
 

cm-3。衬底为n型掺杂的GaAs,厚度为

0.4
 

μm,掺杂浓度为3×1018
 

cm-3。为了使纳米线的

p区和i区与n型衬底在电学上隔绝,在PMMA与衬

底之间嵌入了厚度为50
 

nm的SiO2。底部反射增强

的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列太阳能电池的结构

示意图如图1(b)所示,其结构参数和掺杂方式与传

统结构相同,唯一不同的是在PMMA与衬底之间嵌

入的是MgF2介质层,厚度同样为50
 

nm。

图1 仿真结构示意图。(a1)(a2)传统的纳米线阵列(NWA);(b1)(b2)底部反射增强的纳米线阵列(BRE-NWA)

Fig 
 

1 Schematic
 

diagrams
 

of
 

simulation
 

structures 
 

 a1  a2 
 

Conventional
 

nanowire
 

array
 

 NWA  
 b1  b2 

 

bottom-reflectivity-enhanced
 

nanowire
 

array
 

 BRE-NWA 

  使用Sentaurus
 

TCAD中的EMW模块来研究

器件的光学特性,该模块利用有限差分时域法

(FDTD)求解麦克斯韦方程组,得到仿真区域内的

所有空间、时间点上的电场、磁场信息。FDTD仿真

中需要用到的材料的复折射率参数来自文献[20-
23]。FDTD网格的最小单元尺寸设置为0.5

 

nm,
每个波长在x、y方向上的节点数是10,在z方向上

的节点数是15。根据
 

GaAs可吸收波长与太阳光

谱的重叠范围,设定仿真波长的范围为290~
900

 

nm。为模拟
 

AM1.5G
 

光谱,将仿真波段等分

为
 

62
 

个离散波长,每个波长的光的强度是以该波

长为中心10
 

nm范围内AM1.5G光谱强度的积分。
整个仿真波段的光生载流子浓度由不同波长下的光

生载流子浓度叠加得到。
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使用Sentaurus
 

TCAD中的Device模块来完

成器件的电学特性仿真,在该模块中器件被表示为

有限元网格化后的结构,结构上的每一个节点都有

其各自的属性,包括材料类型、掺杂浓度和复合率

等,电极被表示为边界条件(电压、电流等)平面。将

光学仿真中获得的光生载流子浓度数据输入到

Device模块中,当Device模块求解完载流子漂移扩

散方程和泊松方程后,就可以在电极处提取出电流、
电压等信息。在电学仿真中,所考虑的效应主要包

括:掺杂浓度对迁移率的影响、由掺杂引起的带隙变

窄、载流子辐射复合、俄歇复合以及Shockley-Read-
Hall

 

(SRH)复合,相关效应的材料参数来自文献

[20],如表1所示。此外,由于纳米线表面积较大,
因此表面复合效应会对器件性能产生很大的影响。
特别是对于GaAs材料,根据以往的实验报导,未经

钝化处理的 GaAs纳米线表面复合速率可 达

107
 

cm/s,但通过使用合理的表面钝化手段后,如将

其浸入氮化物[24]或硫化物[25-27]溶液中,GaAs纳米

线的表面复合速率可降低至103
 

cm/s,故在仿真中

设定GaAs纳米线的表面复合速率为103
 

cm/s。
表1 GaAs纳米线的模拟参数[20]

Table
 

1 Simulation
 

parameters
 

for
 

GaAs
 

nanowire[20]

Parameter Electron Hole
Minimum

 

mobility
 

/(cm2·V-1·s-1) 2.136×103 21.48
SRH

 

lifetime
 

/ns 1 1
Effective

 

density
 

of
 

state
 

/cm3 4.42×1017 8.47×1017

Auger
 

coefficient
 

/(cm6·s-1) 1.9×10-31 1.2×10-31

Surface
 

recombination
 

velocity
 

/(cm·s-1) 103 103

3 分析与讨论
 

3.1 i区厚度对太阳能电池转换效率的影响

对于纳米线p-i-n结太阳能电池,i区对入射光

的吸收直接决定器件的转换效率,故在对图1中两

种结构进行对比分析之前,有必要对不同i区厚度

下器件的转换效率进行研究,进而优化器件的结构。
图2(a)展示了当n区厚度为90

 

nm时,在不同i区

厚度下,传统的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列太阳

能电池的转换效率。可以发现,随着i区厚度的增

加,器件的转换效率呈现先增大后减小的趋势,出现

该现象的原因是:当i区比较薄时,i区中的光吸收

是不充分的,大部分的入射光会被纳米线的p区吸

收。此外,p区中不存在内建电场,故产生的光生载

流子会快速复合,无法到达电极。随着i区厚度的

增加,其对入射光的吸收越来越充分,器件的转换效

率也随之提高。但增加趋势并未保持到最后,i区厚

度为40
 

nm时的转换效率较i区厚度为30
 

nm时的

转换效率有所下降,这是i区过厚会使得载流子的

输运距离增加,其发生复合的几率也随之增大导致

的。图2(b)展示了当i区厚度为30
 

nm时,器件的

电流密度-电压曲线。此时,器件产生的短路电流密

度JSC为12.3
 

mA/cm2,开路电压VOC为0.9
 

V,填
充因子ηFF为82.5%,光电转换效率Eff为9.3%。

 

图2 器件性能随i区厚度的变化趋势。(a)在不同i区厚度下,器件的转换效率;
(b)当i区厚度为30

 

nm时,器件的电流密度-电压曲线

Fig 
 

2 The
 

trend
 

of
 

device
 

performance
 

with
 

the
 

thickness
 

of
 

i
 

region 
 

 a 
 

Conversion
 

efficiencies
 

of
 

the
 

devices
 

with
different

 

thicknesses
 

of
 

i
 

region 
 

 b 
 

current
 

density-voltage
 

curve
 

of
 

the
 

device
 

when
 

thickness
 

of
 

i
 

region
 

is
 

30
 

nm

3.2 底部反射增强的GaAs纳米线径向p-i-n结

阵列太阳能电池的性能分析

图3(a)~(c)分别展示了两种结构的反射率、

吸收率和透射率随波长的变化情况。其中,反射率、
吸收率和透射率分别代表纳米线阵列反射的光子

数、吸收的光子数、透过纳米线阵列的光子数与入射
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的总光子数的比值。可以看出,在290~900
 

nm的

仿真波段内,相比于传统的结构,底部反射增强结构

有着更高的反射率、吸收率和更低的透射率。在传

统结构中,由于PMMA的折射率(约为1.5)和
SiO2的折射率(约为1.45)十分接近,因此一部分入

射光很容易在穿过PMMA和SiO2 后被衬底吸收。
然而,在底部反射增强结构中,由于PMMA的折射

率大于 MgF2 的折射率(约为1.38),光 穿 过

PMMA入射到MgF2时会发生强反射,因此底部反

射增强结构拥有更低的透射率。此外,由于纳米线阵

列具有很强的“陷光”效应,大部分反射光会被纳米线

重新吸收,因此纳米线阵列的光吸收能力得到了显著

增强。少部分没有被纳米线吸收的反射光会回到空

气中,进而导致底部反射增强结构的反射率比传统结

构更高。图3(d)较直观地展示了两种结构的光吸收

特性,可以看出,在传统结构中,有相当一部分光被衬

底吸收,而在底部反射增强结构中,衬底对光的吸收

被显著抑制,有效降低了衬底中的吸收损耗。

图3 NWA和BRE-NWA的光学特性。(a)反射率;(b)吸收率;(c)透射率;(d)三维光生载流子分布截面图

Fig 
 

3 Optical
 

properties
 

of
 

NWA
 

and
 

BRE-NWA 
 

 a 
 

Reflectance 
 

 b 
 

absorptance 
 

 c 
 

transmittance 
 d 

 

cross-sectional
 

view
 

of
 

three-dimensional
 

photocarrier
 

distribution

图4 两种不同结构器件的电流密度-电压曲线对比

Fig 
 

4 Comparison
 

of
 

current
 

density-voltage
 

curves
between

 

the
 

devices
 

with
 

two
 

different
 

structures

  图4展示了器件分别采用传统结构和底部反射

增强结构时的电流密度-电压曲线。当采用底部反

射增强结构时,器件产生的短路电流密度JSC 为

16.3
 

mA/cm2,比传统结构提高了3.8
 

mA/cm2。
开路电压VOC为0.91

 

V,与传统结构相近。填充因

子ηFF为82.5%,与传统结构相同。最终的光电转

换效率Eff为12.2%,比传统结构提高了2.9%。
上述结果表明,采用底部反射增强结构能够简单有

效地提升太阳能电池的光吸收能力和转换效率。
3.3 纳米线长度对太阳能电池转换效率的影响

虽然在3.2节中证明了底部反射增强的纳米线

径向p-i-n结阵列可以显著提高太阳能电池的转换

效率,但是这并不是最佳优化方案。考虑到光吸收

能力也与纳米线长度相关,故对影响器件折射率的

纳米线长度进行了优化。图5(a)展示了纳米线长

度分别为1、2、3、4、5
 

μm时,底部反射增强的GaAs
纳米线径向p-i-n结阵列太阳能电池的光电转换效

率。可以看出,随着纳米线长度的增加,器件的转换
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效率呈现先增大后减小的趋势,出现该现象的原因

是:随着纳米线长度的增加,纳米线阵列的有效折射

率逐渐降低,抗反射性能与光吸收能力越来越强,转
换效率也越来越高。但这种趋势并未保持到最后,
纳米线长度为4

 

μm时的转换效率较纳米线长度为

3
 

μm时的转换效率有所下降,这是过长的纳米线会

增强入射光的漫反射效应,降低纳米线阵列对光的

吸收能力造成的。从图5(a)中还可以看出,随着纳

米线长度的增加,BRE-NWA的转换效率一直高于

与其对应的传统的NWA的转换效率。图5(b)为

纳米线长度为3
 

μm时,采用底部反射增强结构的

太阳能电池的电流密度-电压曲线。可以看出,针对

纳米线长度进行优化后,器件最终的光电转换效率

Eff 高达13.9%。此时,短路电流密度 JSC 为

18.7
 

mA/cm2,填充因子ηFF 为83.1%,开路电压

VOC为0.892
 

V。
此外,从图5(a)中可以看出,在纳米线长度仅

为1
 

μm时,采用底部反射增强结构的器件可以获

得12.2%的高光电转换效率,这使低成本超薄太阳

能电池的实现成为可能。

图5 器件的性能随纳米线长度变化的趋势。(a)在不同纳米线长度下,器件的转换效率;
(b)当纳米线长度为3

 

μm时,采用底部反射增强结构的器件的电流密度-电压曲线

Fig 
 

5The
 

trend
 

of
 

device
 

performance
 

with
 

nanowire
 

length 
 

 a 
 

Conversion
 

efficiencies
 

of
 

the
 

devices
 

with
 

different
 

nanowire
 

lengths 
 

 b 
 

current
 

density-voltage
 

curve
 

of
 

the
 

device
 

with
 

bottom-reflectivity-enhanced
 

structure
 

when
                 

 

the
 

nanowire
 

length
 

is
 

3
 

μm

4 结  论

依据光的全反射原理,设计了一种底部反射增

强的GaAs纳米线径向p-i-n结阵列太阳能电池结

构。与传统结构相比,该结构能够显著提升纳米线

阵列的光吸收能力,进而提升器件的光伏性能。
使用Sentaurus

 

TCAD对底部反射增强结构以

及作为对照组的传统结构进行了建模分析,计算结

果表明:当纳米线长度为1
 

μm,直径为360
 

nm,直
径/周期比为0.5时,采用底部反射增强结构的器件

具备较好的光吸收特性,其光电转换效率比采用传

统结构时高出2.9%。转换效率的提升主要来自器

件短路电流密度的提升。此外,还讨论了纳米线阵

列的结构参数对器件性能的影响,通过调整纳米线

阵列的i区厚度和纳米线的长度,最终可将器件的

光电转换效率提升至13.9%。
该研究成果为实现低成本的高性能太阳能电池

提供了一种简单有效的途径,并且其有望被应用于

自驱动微系统和空间太阳能电池中。
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