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Abstract 
For achieving an optimized absorption efficiency of GaAs/AlGaAs core/shell nanowire array based 
solar cells, the diameter, length and pitch of the nanowire array was optimized using fi-
nite-difference time-domain method; the higher absorption efficiency was obtained in the wave 
band of the nanowire array absorption spectrum coinciding with the solar spectrum. Then the in-
fluence of Al composition on the absorption spectra of GaAs/AlGaAs nanowire array was analyzed. 
The results show that the absorption efficiency of single GaAs nanowire array solar cells and 
GaAs/AlGaAs nanowire array solar cells both are obviously enhanced compared with that of pla-
nar GaAs solar cells. In particular, the absorption efficiency of GaAs/AlGaAs nanowire array solar 
cells is further enhanced to 81.98% compared to that of single GaAs nanowire array solar cells. 
This method opens up a new path for the fabrication of high-performance optoelectronic devices 
such as solar cells and photodetectors. 
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Solar Cells, GaAs/AlGaAscore/Shell Nanowire Array, Finite-Difference Time-Domain Method,  
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摘  要 

为了得到GaAs/AlGaAs核壳结构纳米线阵列太阳能电池的最优吸收效率，通过时域有限差分法对纳米线

阵列的直径、长度和间距进行了优化，使纳米线的吸收光谱与太阳光谱重合的波段具有较高的吸收效率。

之后对GaAs/AlGaAs纳米线阵列中Al组份对吸收光谱的影响进行了分析。研究结果表面，相比于平面

GaAs太阳能电池，单GaAs纳米线阵列太阳能电池和GaAs/AlGaAs纳米线阵列太阳能电池的吸收效率都

有明显的增强，特别是GaAs/AlGaAs纳米线阵列太阳能电池的吸收效率比单GaAs纳米线阵列太阳能电池

的吸收效率有进一步的增强，达到了81.98%。这种方法为制备高性能的太阳能电池和光探测器等光电

器件开辟了新的道路。 
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1. 引言 

纳米材料实现了由太阳能到电能的高效转化，特别是纳米线用以改善电荷的收集过程[1] [2]以及由其

光俘获性质引起的带宽增强光吸收已经被广泛应用[3]。另外由于纳米线与光的强相互作用，一维半导体

纳米线开辟了光子学和太阳能收集的新途径，为纳米光电子器件的应用提供了非常好的平台，包括激光

器、光开关[4],光探测器[5]和太阳能电池[6]。纳米线由于其特殊的几何结构，具有优异的电荷收集、提

取能力和较大的光学截面[7]。通过控制纳米线的尺寸，可以支持具有较低光损耗的不同介电共振，从而

可以在亚波长尺度下调控其光学性能[8] [9]。 
采用纳米线的最终目的是在降低成本的同时可以提高器件总的光电转换效率，而在纳米线的核壳 p-n

结中，电子-空穴对是在径向方向上发生分离，并且光生载流子的运动距离比少数载流子扩散长度小的多

[2] [10]。考虑到光活性区主要是由纳米线本身构成的，这里采用 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列来设计太阳能

电池，是因为 GaAs 是直接带隙的半导体化合物，为在几微米材料厚度范围内有效吸收大部分入射光子

提供了机会，并且它能够实现多结点集成，最终可以实现对完整的紫外/可见/红外光谱的利用[11]。此外，

和传统的薄膜太阳能电池相比，纳米线阵列太阳能电池具有反射率低、陷光能力强等优势[12]，这些都为

提高太阳能电池的吸收提供了必要的条件，而且可以利用纳米线阵列之间的相互耦合作用，增强纳米线

阵列的电磁场强度，从而增强其吸收。由于纳米线阵列的稀疏程度、纳米线的直径和长度都会对太阳能

电池的吸收产生影响，这里通过调节这些参数，可以使太阳能电池的转换效率进一步得到优化。本文考

虑到太阳能电池的光吸收特性，对 GaAs/AlGaAs 核壳结构 p-n 结纳米线阵列太阳能电池进行优化。 

2. 器件结构与计算方法 

GaAs 是多结叠层太阳能电池的重要材料，这里采用 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列作为太阳能电池的光

活性区域，结构如图 1 所示，衬底为 Si，纳米线采用垂直排列、粗细均匀的圆柱来代替，纳米线的长度

为 L，阵列的周期为 p，GaAs/AlGaAs 纳米线的直径为 d，其中外壳 AlGaAs 的厚度为 10 nm。要通过优 
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Figure 1. The structure of radial p-n junction GaAs/AlGaA nanowires array based solar cell 
图 1. 径向 p-n 结 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池结构 

 
化纳米线之间的间距 p 和纳米线的尺寸(包括直径 d 和长度 L)使 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的

吸收最强，最后分析了 AlGaAs 中 Al 组份对吸收光谱的影响。 
使用 Lumerical 公司的 FDTD 来研究纳米线阵列的光学吸收特性，首先利用时域有限差分法来计算

GaAs/AlGaAs 纳米线阵列的吸收光谱。光从上方垂直入射到纳米线阵列上，计算过程中，在 x 和 y 方向

上采用周期边界条件，在纳米线长轴方向也就是 z 方向采用完全匹配层(Perfectly Matched Layer，PML)
边界条件，保证在 z 方向边界上的透射光被 PML 完全吸收。在计算过程中，考虑到节约成本的原因，x
和 y 方向上的计算网格最小为 1 nm，z 方向最小计算网格为 2 nm，都远小于工作波长和纳米线的尺寸，

计算中的收敛性都很好。计算中太阳光垂直入射到纳米线上，GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的吸

收光谱为[13]： 

( )2
0

1Absorption
2 mV

E I dVε ω ε= ∫                             (1) 

式中， 0ε 为真空中的介电常数， ( )mI ε 为半导体材料的介电函数的虚部，ω 为光的频率，E 为纳米 

线中的电场强度，V 为计算区域的体积，也就是在整个计算区域对其中的电场强度进行积分。GaAs 和衬

底的折射率采用 Lumerical FDTD 软件包里的折射率，AlGaAs 的折射率参考网页[14]中的。 

3. 仿真结果与分析 

3.1. 纳米线直径的优化 

由于纳米线的直径对 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的吸收有较大的影响，因此首先计算纳米

线的直径对吸收光谱的影响，这里，AlGaAs 中 Al 和 Ga 的组份各占 50%，计算结果如图 2 所示。由于

GaAs 和 AlGaAs 在计算区域具有较大的介电常数，光被局域在纳米线中，形成传导模式。纳米线的直径

越大，陷光能力越强，其支持的共振模式越多[15]。 
从图 2 中可以看出，随着纳米线直径的增加，纳米线总的吸收是增强的，纳米线中支持的共振模式

也增多，考虑到单位体积内的吸收应该最大，这里选择 GaAs/AlGaAs 纳米线的直径为 140 nm，此时纳米

线的吸收效率为74.67%，虽然比直径为160 nm的吸收效率82.3%低，但是单位体积内的吸收效率比其高。

此外，纳米线的吸收在较大波长下降比较快的原因是GaAs 和 AlGaAs 的吸收系数在 700 nm之后非常小。 

3.2. 纳米线间距的优化 

GaAs/AlGaAs 纳米线之间的距离对太阳能电池的吸收也有较大的影响。计算中采用的纳米线阵列是 
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Figure 2. Influence of the diameter of GaAs/AlGaAs nanowires on the absorption efficiency 
图 2. GaAs/AlGaAs 纳米线直径对吸收效率的影响 

 

 
Figure 3. Influence of the distance of GaAs/AlGaAs nanowires on the absorption efficiency 
图 3. GaAs/AlGaAs 纳米线之间的距离对吸收效率的影响 

 
均匀分布的。改变纳米线之间的距离，使纳米线的吸收强度最强，计算结果如图 3 所示，从图中可以看

出，纳米线之间的距离对太阳能电池的吸收光谱影响较大，当纳米线之间的距离为 150 nm 时，太阳能电

池的吸收整体都较小。当距离增大到 200 nm，吸收光谱整体增强。之后随着纳米线之间距离增大，在 520 
nm 附近吸收减小，而在 650 nm 附近出现峰值，这可能是纳米线之间的耦合作用所引起的。就整体来看

纳米线的间距为 200 nm 时，总的吸收最强，吸收效率为 78.4%，而且在 650 nm 附近的峰较宽。因此选

择他纳米线之间的间距 p 为 200 nm。 
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3.3. 纳米线长度的优化 

当 GaAs/AlGaAs 纳米线直径为 140 nm，各个纳米线之间的距离为 200 nm 时，计算纳米线的长度对

吸收光谱的影响，如图 4 所示，从图中可以看出，纳米线的长度对其吸收光谱的线型影响不大。随着纳

米线长度的增加，GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的吸收整体增强，是由于吸收光谱与是对纳米线

中的电场强度在整个纳米线上进行积分得到的，纳米线体积增大，吸收光谱也随着增强。考虑的单位体

积内的吸收和用GaAs薄膜制备太阳能电池的厚度，这里我们选择GaAs/AlGaAs纳米线的长度为 1.5 μm，

此时的吸收效率为 81.98%。 

3.4. GaAs/AlGaAs 纳米线中 Al 组份对吸收光谱的影响 

考虑到 AlGaAs 中 Al 组份不同时，AlGaAs 随波长变化的折射率不同，因此，其吸收光谱也会跟着

有响应的变化。这里给出了 Al 组份分别为 10%、30%、50%、70%和 90%时，对 GaAs/AlGaAs 纳米线阵

列太阳能电池吸收光谱的影响，如图 5 所示，从图中看出 Al 组份分别为 10%、30%、50%和 70%对吸收

光谱影响较小，特别是在 300~700 nm 之间，吸收光谱几乎不变。在 700~900 nm 之间，随着 Al 组份的增

加，吸收减小，主要是由于 Al 的掺入，使 AlGaAs 的吸收系数在此范围内变小。当 Al 含量为达到 90%
时，吸收光谱在紫外光范围有振荡，而且在 370 nm附近出现了较大谷，可能是由于 Al 含量较多，使 AlGaAs
吸收系数在 370 nm 附近急剧减小造成的。 

3.5. 计算结果 

通过对 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的直径、长度和纳米线之间距离的优化，选择最优值，

对比相同厚度的平面 GaAs 太阳能电池的光吸收效率 54.91%，单 GaAs 纳米线阵列太阳能电池和

GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的光吸收有明显增强，分别为 74.63%和 81.98%，如图 6 所示。平

面 GaAs 太阳能电池的厚度与 GaAs 纳米线阵列太阳能电池的长度和 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电

池的长度相同都为 1.5 μm，纳米线阵列太阳能电池的吸收明显大于平面太阳能电池的吸收，主要是由于 
 

 
Figure 4. Influences of the length of GaAs/AlGaAs nanowires on the absorption efficiency 
图 4. GaAs/AlGaAs 纳米线长度对吸收效率的影响 
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Figure 5. Influences of Al compositon of GaAs/AlGaAs nanowires on the absorption efficiency 
图 5. GaAs/AlGaAs 纳米线中 Al 组份对吸收效率的影响 

 

 
Figure 6. Absorption spectra of planar GaAs solar cells, GaAs nanowire array solar cells, and GaAs/AlGaAs nanowire array 
solar cells 
图 6. 平面 GaAs 太阳能电池、GaAs 纳米线阵列太阳能电池和 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的吸收光谱 

 
纳米线阵列之间的相互耦合作用，使纳米线阵列的光场强度得到增强，从而增强其吸收。此外，相比 GaAs
纳米线阵列太阳能电池，在外面修饰一层 AlGaAs 后，GaAs/AlGaAs 纳米线阵列太阳能电池的吸收光谱

也有所增强，特别是在 700~900 nm 之间的范围内。 
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4. 结论 

本文通过计算不同结构参量的 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列的光吸收效率，对 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列

太阳能电池进行了结构优化。当 GaAs/AlGaAs 纳米线的直径为 140 nm，长度为 1.5 μm，纳米线之间的距

离为 200 nm 时，得到了 GaAs/AlGaAs 纳米线阵列的光吸收效率最大为 81.98%，从而使 GaAs/AlGaAs
纳米线阵列太阳能电池在太阳光谱范围内吸收效率最大。最后分析了 AlGaAs 中 Al 的组份对纳米线阵列

吸收效率的影响。相比于平面 GaAs 太阳能电池，单 GaAs 纳米线阵列太阳能电池和 GaAs/AlGaAs 纳米

线阵列太阳能电池的吸收光谱都有明显增强。相比于单 GaAs 纳米线阵列太阳能电池，GaAs/AlGaAs 纳

米线阵列太阳能电池在太阳光谱范围内的吸收效率有进一步增强，研究结果可以为制备高性能的的光电

器件提供参考。 
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