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摘  要 

当入射光与金属纳米颗粒相互作用时，会在颗粒表面引发局域表面等离激元共振，这一效应能够显著增

强近场强度。这种增强作用可以有效提高Sb2S3材料的激发态密度，从而加强光伏器件对入射光的吸收能

力，并进一步提升其光电转换效率。此外，金属纳米颗粒的引入还能利用前散射效应增加入射光在光吸

收层内的传播路径，进一步增强光吸收。基于这些原理，本文设计了一种新型的Sb2S3光伏器件，其中集

成了银纳米颗粒以实现局域表面等离激元的增强效应。选择银纳米颗粒是因为其成本较低且制备相对容

易。所设计的器件结构为FTO/ZnO/CdS/Sb2S3/C/Au。为了深入了解器件的性能，我们采用时域有限差

分法进行了数值模拟。模拟结果展示了器件在不同平面下的电场分布以及其对不同波长入射光的吸收率

曲线。模拟数据表明，银纳米颗粒的引入有望显著提升Sb2S3光伏器件的性能，为实验制备高效能的Sb2S3

光伏器件提供了理论支撑和指导。 
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Abstract 
When incident light interacts with metal nanoparticles, it can trigger localized surface plasmo-
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nreso-nance (LSPR) on the surface of the particles, significantly enhancing the near-field intensity. 
This enhancement effectively increases the excited state density of Sb2S3 material, thereby streng- 
thening the absorption capability of photovoltaic devices for incident light and further improving 
their photoelectric conversion efficiency. Additionally, the introduction of metal nanoparticles can 
utilize the forward scattering effect to increase the propagation path of incident light within the 
light absorption layer, further enhancing light absorption. Based on these principles, this paper 
designs a novel Sb2S3 photo-voltaic device that integrates silver nanoparticles to achieve the en-
hancement effect of LSPR. Silver nanoparticles are chosen due to their low cost and ease of prepa-
ration. The designed device structure is FTO/ZnO/CdS/Sb2S3/C/Au. To gain a deeper understand-
ing of the device’s performance, we con-ducted numerical simulations using the finite-difference 
time-domain (FDTD) method. The simulation results the electric field distribution of the device at 
different planes and its absorption curves for different wavelengths of incident light. The simula-
tion data suggests that the introduction of silver nanoparticles has the potential to significantly 
enhance the performance of Sb2S3 photovoltaic devices, providing theoretical support and guid-
ance for the experimental preparation of high-efficiency Sb2S3 photovoltaic devices. 
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1. 引言 

锑基硫属太阳能电池是一种新兴的薄膜太阳能电池技术，近年来其发展势头迅猛，已引起了广大研

究者和业界的高度关注。其独特的光电转换效率已成功达到 10.75% [1]，这一显著成果证明了其在新型

太阳能电池材料中的重要地位。在全球面临传统能源枯竭和环境污染的双重压力下，各国政府，特别是

我国的党中央和国务院，对碳达峰和碳中和工作给予了前所未有的重视。为此，已相继发布了《关于完

整准确全面贯彻新发展理念做好碳达峰碳中和工作的意见》和《2030 年前碳达峰行动方案》，体现了对

这一议题的顶层设计和战略思考。值得一提的是，太阳每天为地球提供的辐射能量远超全球日常消耗的

能量，这种巨大的能量差异为利用太阳能提供了巨大的潜力[2] [3]。因此，通过光伏器件高效利用太阳能

这种清洁、可再生的能源，被认为是实现碳达峰和碳中和目标的关键途径之一。 
硫化锑太阳能电池，因其元素地球储量丰富、材料清洁环保、成本低廉、可见光波段的吸收系数超

过 105 cm−1、带隙可调(1.1 eV~1.7 eV) [4] [5]等优势，成为了当下流行的太阳能电池光吸收层材料[1]。光

伏器件对入射光的吸收能力对于其性能来说至关重要，一般来说会通过提高光吸收层厚度或是改善入射

光角度，以此提高光程，提升器件对入射光的吸收，进而改进光伏器件的效率，但由于硫化锑准一维链

状结构的特性，导致其光吸收层厚度一般较薄，光程降低使其光吸收能力较差，这直接导致硫化锑太阳

能电池的 PCE 较低(7.5%) [6] [7]，与 33%的理论光电转换效率[8]有较大差距。利用表面等离激元的方法

来增强光伏器件如今已屡见不鲜[9] [10]。Chen [11]和 Park [12]的研究团队均探索了了将金纳米颗粒(Au 
NPs)融入光伏器件的方法，他们的研究成果表明，Au NPs 的表面等离激元特性对于提升电池的光吸收能

力和光电流密度具有显著作用。 
本文设计了一种新型的 Sb2S3 光伏器件，该器件利用银纳米颗粒的局域表面等离激元效应进行优化。

通过引入银纳米颗粒，我们期望提升 FTO/ZnO/CdS/Sb2S3/C/Au 结构的光伏性能。为了验证设计的有效性，
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我们绘制了相关的能带图，并采用时域有限差分法(FDTD)进行了深入的模拟分析。在模拟过程中，我们

特别关注了吸收率曲线的变化，讨论了不同尺寸银纳米颗粒对吸收率的影响，并确定了最佳的银纳米颗

粒尺寸。此外，我们还对光伏器件内部的电场分布进行了模拟，分析了银纳米颗粒加入后电场分布的变

化。根据 FDTD 模拟的结果，我们发现银纳米颗粒的加入可以显著提升光伏器件的性能。这一模拟研究

对于指导 Sb2S3 光伏器件的开发具有重要的参考价值。 

2. 光伏器件结构与模型 

 
Figure 1. Structural schematic diagram of localized surface plasmon enhanced Sb2S3 
based photovoltaic devices based on silver nanoparticles 
图 1. 基于银纳米颗粒的局域表面等离激元增强型 Sb2S3基光伏器件的结构示意图 

 

 
Figure 2. Energy band diagram of localized surface plasmon enhanced Sb2S3 based 
photovoltaic devices based on silver nanoparticles 
图 2. 基于银纳米颗粒的局域表面等离激元增强型 Sb2S3基光伏器件的能带图 
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Figure 3. 3D structure and detection surface of localized surface plasmon enhanced Sb2S3 based 
photovoltaic devices based on silver nanoparticles 
图 3. 基于银纳米颗粒的局域表面等离激元增强型 Sb2S3基光伏器件的 3D 结构及检测面图 

 

本众多金属纳米颗粒当中，银纳米颗粒由于其稳定性强，成本低廉，合成过程可控等优异性质得到

了广泛应用[12] [13]，本研究中，我们将银纳米颗粒放置于光吸收层中，如图 1 所示，入射光在银纳米颗

粒附近时会发生局域表面等离激元共振效应(LSPR)，入射光在银纳米颗粒区域发生散射，光线方向发生

改变，光程便因此增加[14] [15]。这对于光吸收层对于入射光的吸收有正向改善，而光伏器件的性能又与

光吸收层对入射光的吸收能力息息相关，所以器件的性能也有一定的提高。图 1 为本文所研究器件的模

拟结构，在入射光的照射下，银纳米颗粒产生了有效的 LSPR 效应，入射光因散射而在光吸收层内的光

程提高。在相同介质中，银纳米颗粒的光散射通常是对称的，这一特性在多个方向上都保持不变[16]，当

入射光激发银纳米颗粒，并满足特定的色散关系时，会产生所谓的表面等离激元共振[17] [18] [19]。这种

共振本质上是一种电磁场，其电场强度显著超过入射光场强度，从而形成近场增强效应。表面等离激元

的一个重要应用是增强物质的荧光强度[20] [21]。荧光强度的提高进一步促进了硫化锑光伏器件的开路电

压的提升。值得注意的是，光伏器件的性能指标——光电转换效率(PCE)是由开路电压、短路电流密度等

因素共同决定的[22]。因此，通过引入银纳米颗粒，我们可以预期硫化锑光伏器件的 PCE 会得到一定程

度的提升。 
图 2 展示了 FTO/ZnO/CdS/Sb2S3/C/Au 光伏电池的能带结构示意图。当太阳光照射到 Sb2S3光吸收层

时，吸收层受到激发产生电子空穴对。随后，电子通过复合电子传输层传递到 FTO 阳极，而空穴则通过

C-Au 电极传输到阴极。这一过程基于科学原理，确保了本文设计的光伏器件结构在理论上的可行性。因

此，我们有理由相信这一结构在实际应用中也将展现出良好的性能。 
本文旨在深入探讨银纳米颗粒对 Sb2S3 光伏器件性能的影响。为实现这一目标，我们运用 FDTD 方

法构建了光伏器件的详细模型，并对其内部光场、光学特性等进行了系统模拟。如图 3 所示，图中黄色

平面代表不同的监测面，红色部分表示光吸收层。平面 2 与平面 4 分别用以监测透过率和反射率的变化，

而平面 3 专注于监测 X-Y 平面内的电场分布情况。此外，平面 1 用于监测 Y = 0 时 X-Z 平面的电场分布，

而白色平面标明了光源的具体位置，箭头则指示了光路的方向。这些设置旨在全方位解析银纳米颗粒引

入后对 Sb2S3 光伏器件性能的影响机制，为进一步的优化和设计提供理论依据。 
根据器件的设计结构，构建了 FTO/ZnO (100 nm)/CdS (100 nm)/Sb2S3 (400 nm)/C/Au (80 nm)，其中，

FTO 的厚度对模拟几乎无影响，本文粗略将其设置为 400 nm，C 的厚度在实际实验中由于方法大多为刮
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涂法，其厚度难以调控，在本文中将其设置为 300 nm 厚度来进行模拟。并将单个银纳米颗粒置于 Sb2S3

光吸收层中进行模拟，将其尺寸设置为梯度变化尺度进行参考，模拟的结果也会对后续的实验中制作银

纳米颗粒的尺寸进行相关指导。我们预计在 Sb2S3 光吸收层内制备 50~100 nm 尺寸的银纳米颗粒，

300~1200 nm 波长的平面波被设置为光源，分别在光吸收层前后设置光波的频率监测截面(即为图 3 中的

(2)，(4)位置)，并以此结果来计算吸收率。电场监测则分别监测银纳米颗粒周围的 X-Y 平面以及整个器

件的 X-Z 平面。 

3. 结果与讨论 

3.1. 光伏器件的场分布分析 

 
Figure 4. Y = 0, the simulated electric field distribution in the overall X-Z plane of the photovoltaic device, (a) - (f) are the 
electric field distribution maps under silver free nanoparticles and 60~100 nm silver nanoparticles, respectively, λ = 724 nm 
图 4. Y = 0 时，光伏器件内整体 X-Z 平面的模拟电场分布，(a)-(f)分别为无银纳米颗粒，60~100 nm 的银纳米颗粒下

的电场分布图，其中 λ = 724 nm 
 

图 4 展示了在 Y = 0 时，光伏器件内部整体 X-Z 平面的模拟电场分布二维图。图中，入射光波长为

724 nm，监测位置对应于图 3 中的(1)处。Sb2S3 光吸收层主要位于 40 < Z < 440 nm 的区域，其中嵌入了
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银纳米颗粒。图 4 中的(a)至(f)分别展示了无银纳米颗粒以及银纳米颗粒尺寸在 60 nm < Z < 100 nm 范围

内时的情况。整体上，图 4 可划分为几个区域：−1000 nm < Z < −100 nm 为阴极区，−100 nm < Z < 40 nm
为复合电子传输层区，40 nm < Z < 440 nm 为 Sb2S3 光吸收层区，而 440 nm < Z < 820 nm 则为阳极区。从

图 4(b)~(f)中可以看出，当光入射到光伏器件时，银纳米颗粒周围的电场明显增强，展现出了近场增强效

应。这是银纳米颗粒的局域表面等离激元共振(LSPR)所导致的。此外，由于银纳米颗粒的趋肤效应，电

场主要集中在颗粒的表面，而颗粒内部则显示为蓝色区域，表明内部电场强度并不高。这进一步证实了

银纳米颗粒的引入并没有对光伏器件本身的结构造成显著影响。综上所述，通过模拟分析，我们观察到

银纳米颗粒在光伏器件中的 LSPR 近场增强效应，以及其对电场分布的影响。这为进一步优化基于 Sb2S3

的光伏器件提供了重要的理论依据和实践指导。 
 

 
Figure 5. The simulated electric field distribution in the X-Y plane is concentrated around silver nanoparticles at the 
position of Z = 200 nm. (a) is a device without silver nanoparticles, and (b)~(f) are devices with silver nanoparticles of 
60~100 nm size, respectively, λ = 724 nm 
图 5. X-Y 平面内的模拟电场分布，集中在银纳米颗粒周围，位置为 Z = 200 nm 处，(a)为无银纳米颗粒的器件，

(b)~(f)分别为 60 ~ 100 nm 尺寸银纳米颗粒的器件，λ = 724 nm 

https://doi.org/10.12677/mp.2024.143012


安嘉凯 等 
 

 

DOI: 10.12677/mp.2024.143012 107 现代物理 
 

图 5 展示了 X-Y 平面内的模拟电场分布情况，鉴于本文重点关注银纳米颗粒在增强光伏器件性能方

面的作用，因此主要观察点集中在银纳米颗粒周边。观察位置定于 Z = 200 nm 处，X 轴范围限制在−150 
nm 至 150 nm 之间。与图 4 类似，模拟结果揭示了一个有趣的现象：银纳米颗粒周围的电场强度并非随

其尺寸单调递增，而是在某一特定尺寸时达到最佳效果。这 6 张图直观地展现了银纳米颗粒的引入对其

周围电场产生的显著影响。不仅颗粒附近的电场得到了大幅度提升，图中较浅蓝色区域的整体场强也明

显高于其他区域。图 5(a)展示了无银纳米颗粒时的电场强度情况，该截面电场强度仅为 0.663。然而，在

引入银纳米颗粒后，不仅颗粒周边的电场强度有所增强，其他区域的电场强度也有所提升。通过对比图

5(b)~(f)右侧的场强数据，我们可以清晰地看到图 5(e)中的场强峰值最高。这一数据进一步印证了银纳米

颗粒对电场分布的影响。值得注意的是，引入银纳米颗粒后，各器件的电场分布展现出一定的相似性，

这为进一步优化光伏器件设计提供了新的视角。经过分析和对比，我们可以明确以下结论：当引入 90 nm
的银纳米颗粒时，器件的 Sb2S3 光吸收层内展现出最高的电场强度，相较于其他尺寸的银纳米颗粒。此外，

从相关图像中观察到，银纳米颗粒的引入导致电场分布呈现特定模式，即在颗粒的左右两侧形成了明显

的暗区。这一现象归因于局域表面等离子体共振(LSPR)的近场增强效应，该效应在银纳米颗粒附近产生

高电场强度，从而在一定程度上降低了其紧邻区域的电场强度。值得注意的是，尽管银纳米颗粒周围的

局部电场强度有所提升，但在某些区域，尤其是颗粒附近的某些位置，电场强度反而有所下降。这同样

是由于 LSPR 近场增强效应引起的。然而，从整体来看，银纳米颗粒的引入显著提高了 Sb2S3 光吸收层的

电场强度，不仅增强了颗粒周边的电场，还在整个监测面内平均电场强度上实现了显著提升。综上所述，

银纳米颗粒的引入不仅增强了 Sb2S3 光吸收层的整体电场强度，还在其周围形成了 LSPR 近场增强效应，

从而有效延长了光程并提升了光的发散效应。这些效应共同提升了光伏器件的性能，为优化器件设计提

供了新的思路。由图 5 电场强度可知，90 nm 的银纳米颗粒周围的电场强度最高(无论是峰值还是周围高

场强区域)，故而 90 nm 尺寸的银纳米颗粒的引入为最佳。 

3.2. 银纳米颗粒对入射光吸收的影响 

 
Figure 6. Absorption curve simulated using FDTD software (400~800 nm) 
图 6. 利用 FDTD 软件模拟得出的吸收率曲线(400~800 nm) 

https://doi.org/10.12677/mp.2024.143012


安嘉凯 等 
 

 

DOI: 10.12677/mp.2024.143012 108 现代物理 
 

图 6 展示了通过 FDTD 软件模拟的吸收率曲线。从模拟结果可以看出，银纳米颗粒的引入对器件的

入射光吸收能力产生了不同程度的增强效果。特别值得注意的是，吸收峰主要出现在 700 nm 波长处。而

接近 800 nm 处的另一个吸收峰可能与银纳米颗粒吸收入射光并转化为热能有关。当对比不同尺寸银纳米

颗粒的吸收率曲线时，我们发现它们对器件吸收率的提升效果总体上相似。虽然在 90 nm 和 100 nm 尺寸

处仍有一定的提升并呈现出递增趋势，但这与之前的电场强度分析结果不完全吻合。这可能是因为随着

银纳米颗粒尺寸的增加，它们更多地吸收入射光并将其转化为热能而非电能，这可能导致了一部分热耗

散。这一发现为我们提供了宝贵的洞见，有助于进一步优化基于银纳米颗粒的 Sb2S3 太阳能电池的设计。

通过更精确地调控银纳米颗粒的尺寸和分布，我们有望在提高器件光吸收效率的同时，减少不必要的热

耗散，从而实现更高效的能量转换。 

4. 结论 

本文提出了一种增强型 Sb2S3 太阳能电池的设计方案，该方案利用银纳米颗粒的局域表面等离激元

(LSPR)效应。通过采用时域有限差分法(FDTD)进行模拟分析，我们详细研究了不同尺寸银纳米颗粒对器

件光吸收性能的影响。模拟结果表明，银纳米颗粒的引入有效提升了器件对入射光的吸收率，这一结论

得到了电场强度分布分析的进一步支持。此外，我们还发现，银纳米颗粒的 LSPR 近场增强效应以及其

前向散射导致的光程增加是提升器件光吸收能力的关键因素。特别值得一提的是，模拟结果暗示 90 nm
尺寸的银纳米颗粒可能对提升器件性能具有最为显著的效果。这些发现为进一步优化基于银纳米颗粒局

域表面等离激元增强型 Sb2S3 太阳能电池提供了一定的理论指导。 
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