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摘　 要:为得到太阳能硅基板上不同尺寸纳米锥阵列结构对抗反射性能的影响规律ꎬ采用时域

有限差分法进行仿真分析ꎮ 在已完成的 ３ 个模型基础上ꎬ以 ０.３ μｍ~ １.２ μｍ 光源波段内的平

均反射率作为目标函数ꎬ对硅纳米锥阵列结构的高度、周期以及上、下端面直径进行研究分析ꎬ
得到了硅纳米锥阵列结构参数变化对平均反射率的影响规律ꎮ 根据影响规律进行参数选择ꎬ
分别建立了 ３ 个优化模型ꎮ 通过优化后的模型与初始模型的对比可以发现ꎬ优化后的模型抗

反射性能有较大提升ꎮ
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０　 引言

光在通过两个界面时ꎬ由于菲涅尔反射现象ꎬ产生反

射光波与入射光波ꎮ 太阳能硅基板可在入射光的作用下

产生电能ꎬ入射光波的能量大小影响着太阳能电池的发电

能力[１] ꎮ 以<１００>晶向硅片为基板的太阳能电池是当今

太阳能发电的主力军ꎬ是终结能源危机的有效途径[２] ꎬ但
是菲涅尔反射现象的存在会造成太阳能电池的发电能力

的下降ꎮ 增透薄膜是最常用的解决菲涅尔反射的方法ꎮ
传统的增透膜技术分为单层膜增透和多层膜增透技术ꎮ
单层膜增透是利用光的干涉达到增透的目的ꎬ但增透的波

长范围窄ꎬ对单层膜的材料要求严格ꎬ需要满足: ｎ ＝

ｎ２
１ ＋ ｎ２

２ (ｎ１、ｎ２ 分别为增透膜两边材料的折射率) [３] ꎮ
多层膜增透克服了单层膜增透只针对特定波长的缺点ꎬ在
多波长上有增透效用[４] ꎬ缺点是衬底材料有黏结问题且

温度变化较大时易发生脱落[５－６]ꎮ 在 ２０ 世纪人们发现夜

蛾能在晚上飞行并躲避障碍物ꎬ遂对夜蛾进行研究ꎬ继而发

现夜蛾在夜间来去自如的秘密———因其自身的蛾眼结构ꎮ

蛾眼结构是利用光波长对等于或者小于自身周期结构辨

别能力弱的特点ꎬ对于光波可以近似成折射率渐变的介质

来减少光的菲涅尔反射ꎮ １９７３ 年第一个人工抗反射微纳

结构[７]被制造出来ꎮ 蛾眼结构是多层薄膜的进阶形式ꎬ
但不同于传统的多层薄膜增透ꎬ蛾眼结构克服了多层薄膜

的一系列缺点ꎬ并且可以实现宽波段与广角度的增

透[８－９] ꎮ 纳米锥形阵列作为蛾眼结构的一种ꎬ通过在单晶

硅基板上刻蚀出纳米锥形阵列可以实现宽波段上的抗反

射效果[１０] ꎬ同时纳米锥形阵列结构属于太阳能硅基板的

一部分ꎬ不存在由于增透结构与基底的热匹配性能较差而

引起薄膜的裂纹与脱落[１１] ꎮ 之前有文章介绍了纳米锥形

阵列结构的制备方法ꎬ并且测量了部分样品的反射率[１２] ꎬ
由于实验是有穷性的ꎬ并未对纳米锥形阵列结构的抗反射

规律进行分析ꎬ对于其增透机理也并未过多解释ꎮ 本文利

用数值仿真的方法对锥形阵列结构的抗反射规律进行分

析研究ꎬ在此基础上进行结构参数的优化ꎬ分别建立 ３ 种

模型并进行分析研究ꎬ得到具有优越抗反射性能的锥形阵

列结构ꎮ
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１　 模型建立以及数值方法分析

实验中制备的硅锥形阵列结构如图 １( ａ)所示ꎬ图
１(ｂ)为使用 ＦＤＴＤ Ｓｏｌｕｔｉｏｎｓ 软件建模而成的仿真模型ꎬ图
１(ｃ)为结构参数示意图ꎬＡ 为阵列周期ꎬＤｂ和 Ｄｔ分别为底

端直径与顶端直径ꎬＺ 为阵列高度ꎬｎ１ꎬｎ２ꎬ􀆺ꎬｎｔꎬｎｔ＋１为各

膜层的折射率ꎮ
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图 １　 硅锥形阵列结构、仿真及结构参数图

使用正入射平面波光源作为仿真光源ꎬ光源的波长设

置为 ０.３ μｍ~ １.２ μｍꎮ 在数值仿真中仿真模型边界条件

的设置极为重要ꎬ图 ２ 为纳米锥阵列结构反射电场 ｘ 方向

与 ｙ 方向的分量图ꎬ模型的电场分布在 ｘ 和 ｙ 方面分别为

对称与反对称分布ꎬ所以在 ｘ、ｙ 方向分别设置为对称与反

对称的边界条件ꎮ
纳米锥形阵列结构的蛾眼结构是替代多层渐变薄膜

的ꎬ其折射率的变化是渐变的ꎮ 在光波正入射时ꎬ光的反

射率由菲涅尔方程可得

Ｒ ＝
ｎ２ － ｎ１

ｎ２ ＋ ｎ１

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

(１)

其中:Ｒ 为反射率ꎻｎ１、ｎ２分别为两个相邻两介质的折射

率ꎮ 由式(１)可知两介质材料的折射率相差越小ꎬ反射

光的能量也就越小ꎮ 硅纳米锥形阵列的渐变效果由空气

的折射率数值渐变到硅基板的折射率数值来反映的ꎬ如
图 １(ｃ)所示ꎮ 当入射光为正入射时ꎬ多层薄膜的反射系

数为

ｒ ＝
ｍ( １１ ＋ ｍ１２ ｍｔ＋１) ｎ０ － (ｍ２１ ＋ ｍ２２ ｎｔ＋１)
ｍ( １１ ＋ ｍ１２ ｍｔ＋１) ｎ０ ＋ (ｍ２１ ＋ ｍ２２ ｎｔ＋１)

(２)

其中:ｍ１１、ｍ１２分别为多层膜的传输矩阵系数ꎻｎ０、ｎｔ＋１为多

层膜对应层数的膜层折射率[１３－１４] ꎮ
每一个波长对应的折射率渐变效果是不同的ꎬ对应

的膜层数以及每层的折射率也不相同ꎬ由式(１)、式(２)
可以得到ꎬ对各个波长进行单独研究ꎬ会造成分析过程冗

杂ꎮ 本文基于太阳能发电设备的特性ꎬ采用 ０. ３ μｍ ~
１.２ μｍ整体波段上的平均反射率作为目标函数进行研

究分析ꎮ
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图 ２　 电场的 ｘ、ｙ 方向分量

２　 仿真结果分析

仿真分别选择了实验中 ２５０ ｎｍ、４００ ｎｍ 与 ８００ ｎｍ 粒

子直径自组装刻蚀形成的形貌参数ꎬ建立了模型 １、模型 ２
与模型 ３ꎮ 各个模型的阵列结构参数如表 １ 所示ꎮ 研究

范围与每个模型自身的参数有关ꎬ参照表 ２ꎮ

表 １　 锥形结构的模型参数 单位:ｎｍ　

形貌参数 模型 １ 模型 ２ 模型 ３

阵列高度 Ｚ ４００ ６００ ６００

底端直径 Ｄｂ ２００ ３００ ６００

顶端直径 Ｄｔ １００ １００ ３００

阵列周期 Ａ ２５０ ４００ ８００
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　 　 表 ２　 纳米锥形阵列结构参数研究范围　 单位:ｎｍ　

形貌参数 模型 １ 模型 ２ 模型 ３

阵列高度 Ｚ ０~１ ５００ ０~１ ５００ ０~１ ５００

底端直径 Ｄｂ １００~２５０ １００~４００ ３００~８００

顶端直径 Ｄｔ １~２００ １~３００ １~６００

阵列周期 Ａ ２００~１ ０００ ３００~１ ２００ ６００~１ ５００

　 　 图 ３ 为 ３ 个初始模型与未经加工硅基板的光反射率

对比图ꎬ相较于未经加工硅基板 ４３.２９％的平均反射率ꎬ模
型 １、模型 ２ 与模型 ３ 的平均反射率分别为 １５. ２０％、
１７.４０％、１２.８４％ꎮ 平均反射率均明显降低ꎬ实现了 ０.３μｍ~
１.２ μｍ 全波段的增透ꎬ表明 ３ 个模型具有较强的抗反射

性能ꎮ
对锥形阵列结构的高度 Ｚ 进行研究ꎬＺ 的取值范围

为 ０ ｎｍ~ １ ５００ ｎｍꎮ 图 ４ 表明随着纳米锥形阵列的高度

提高ꎬ平均反射率不断下降ꎬ最终将平均反射率控制在

１０％左右ꎮ 根据等效折射率理论ꎬ在其他参数不变的情

况下ꎬ随着纳米锥阵列结构高度增加ꎬ结构的多层膜层数

ｎ ｔ＋１变大ꎬ导致相邻层面的折射率差值变小ꎬ结构的折射

率渐变效果变得更好ꎮ 但是随着纳米锥阵列结构的高宽

比增大ꎬ需要精确地控制 ＳＦ６与 Ｃ４Ｆ８的气体比例以及刻

蚀的时长ꎮ 关键的技术难点在于纳米自组装的粒子既要

能被去除ꎬ同时又要求去除粒子与硅基板的速率是可

控的ꎮ
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图 ３　 模型 １、模型 ２、模型 ３ 与硅基板的反射率图
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图 ４　 阵列高度的反射率影响图

对底顶端直径 Ｄｂ进行分析ꎬ３ 个模型的 Ｄｂ如表 ２ꎬ模
型 １ 与模型 ２ 扫描范围起点为顶端阵列直径 １００ ｎｍ 处ꎬ
模型 ３ 为 ３００ ｎｍ 处ꎬ范围的终点值为对应结构的周期数

值ꎮ 如图 ５ 所示ꎬ仿真结果表明:随着底端直径增大ꎬ对应

模型的平均反射率逐步降低ꎬ这表明锥形阵列结构要想达

到较好的折射率渐变效果ꎬ就应该尽量地提高底端直径ꎬ
直至占空比达到 １.０ꎮ 这给制造工艺提出了要求ꎬ制作抗

反射的纳米锥形阵列时ꎬ当刻蚀到底端直径与结构周期相

等时ꎬ就应停止刻蚀ꎮ
接下来对结构参数中的顶端直径 Ｄｔ进行分析ꎬＤｔ的取

值范围如表 ２ꎮ 从图 ６ 可以看出ꎬ随着顶端直径的增加ꎬ３
个模型的反射率先减小后增大ꎬ在模型 １、模型 ２、模型 ３
中ꎬＤｔ为 １２５ ｎｍ、１７５ ｎｍ 与 １００ ｎｍ 时平均反射率最小ꎬ说明

此时的锥形阵列对于入射光的抗反射效果最佳ꎮ
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图 ５　 底端直径的反射率影响图
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图 ６　 顶端直径的反射率影响图

图 ７ 是对纳米锥形结构周期 Ａ 的研究ꎬ结果表明

随着周期 Ａ 的不断增大ꎬ３ 个模型的平均反射率都是不

断增加的ꎮ
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图 ７　 阵列周期的反射率影响图

最后综合以上 ４ 个分析结果ꎬ找出每一个参数的较优

解ꎬ将其带入仿真模型中建立如表 ３ 所示的 ３ 个优化后的
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锥形阵列结构模型参数ꎬ并进行仿真分析ꎮ 由图 ７、图 ８
可知ꎬ优化后模型 １、模型 ２、模型 ３ 的平均透射率分别为

３.８９％、３.６５％、１.３４％ꎮ

　 　 　 表 ３　 优化后锥形结构的模型参数　 　 单位:ｎｍ　

形貌参数 模型 １ 模型 ２ 模型 ３

阵列高度 Ｚ １ ０００ １ ０００ １ ０００

底端直径 Ｄｂ ２５０ ４００ ８００

顶端直径 Ｄｔ １２５ １７５ １００

阵列周期 Ａ ２５０ ４００ ８００
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图 ８　 ３ 个优化后模型的反射率图

３　 结语

为了提高硅基板太阳能的发电效率ꎬ克服实验的有穷

性ꎬ探索硅锥形阵列结构的抗反射机理及规律ꎬ在实验的

基础上进行 ＦＤＴＤ 仿真研究ꎬ得到硅纳米锥形阵列结构参

数对平均透射率的影响规律ꎮ 在光源为正 入 射 的

０.３ μｍ~１.２ μｍ 的情况下ꎬ以波段内的平均透射率作为目

标函数ꎬ对纳米锥形阵列结构参数进行了一系列的分析、
仿真并得到规律:增加阵列高度、增加底端直径ꎬ减小阵列

周期以及选择合适的顶端直径都可以降低平均反射率ꎮ
优化后的模型 １、模型 ２ 与模型 ３ 对比初始模型ꎬ其平均

透射率分别下降了 １１.３１％、１３.７５ ％与 １１.５０％ꎻ对比平整

的硅基板平均透射率分别下降了 ３９. ４０％、３９. ６４％ 与

４１.９５％ꎮ以上数据表明优化后的硅纳米锥形阵列结构能

有效地降低平均反射率ꎮ
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