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Представлены результаты FDTD моделирования спектральных характе-
ристик отражения периодических систем с элементарными ячейками в виде ци-
линдров и конусов, соответствующих морфологиям слоев пористого и черного 
кремния. Проанализировано антиотражающее поведение этих систем с характер-
ным размером порядка нескольких сотен нанометров. Исследованы особенности 
отражения в зависимости от геометрических параметров элементарных ячеек и 
угла падения световых лучей. Показано, что периодические системы с конусами 
по антиотражающим свойствам превосходят системы с цилиндрами. 

1. Введение

В последнее время наноструктурированный кремний в виде пористого и чер-
ного кремния активно исследуется с целью практического применения в нано и 
микроэлектронике [1–6]. Поверхность такого кремния имеет наноразмерные не-
ровности в виде случайно расположенных каналов (пористый кремний) или игл 
(черный кремний), что приводит к низкому отражению и эффективному погло-
щению падающего на поверхность световых лучей. Этим и обусловлено широкое 
использование наноструктурированного кремния в качестве антиотражающих 
фронтальных поверхностей для однопереходных [7–9] и тандемных [10–12] сол-
нечных элементов. При этом низкий коэффициент отражения достигается как 
при нормальном падении световых лучей, так и при наклонном освещении сол-
нечных элементов [13–15]. 

В общем случае антиотражающее поведение наноструктурированного крем-
ния объясняется следующими двумя механизмами взаимодействия со светом 
[16–19]: когда характерный размер Λ неровностей (периодичность, высота, диа-
метр) больше длины волны  λ падающих световых лучей (Λ  λ), возникают мно-
гократные отражения от соседних неровностей, приводящие к захвату световых 
лучей. Иными словами, имеет место запутывания прошедшего света; когда взаи-
модействие происходит в субволновом диапазоне (Λ ൏ λ), основным становится 
градиентное изменение показателя преломления в наноструктуре от оптически 
менее плотной среды к среде с большей плотностью, что приводит к 
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уменьшению отражательной способности подобно переходному слою с непре-
рывно меняющимся коэффициентом преломления. 

В имеющихся работах моделирование отражающих характеристик нано-
структурированного кремния проводилось, как правило, отдельно для указанных 
механизмов. При этом в первом предельном случае, в основном, применялся ме-
тод трассировки лучей [17, 18], а во втором – приближение эффективной среды 
[20–22] или метод матриц переноса [23–25]. Однако характерный размер неров-
ностей наноструктурированного кремния сопоставим с длинами волн «рабочего» 
диапазона спектра для кремниевых солнечных элементов: Λ ~ λ ൌ400–1000 нм. 
Поэтому моделирование отражающих характеристик наноструктурированного 
кремния только тем или иным методом может привести к неточным результатам. 
В связи с этим для корректного анализа необходим учет обоих механизмов взаи-
модействия световых лучей с наноструктурой. Кроме того, с точки зрения прак-
тического применения актуально сравнение антиотражающих свойств пористого 
и черного кремния с одинаковым характерным размером неровностей. 

Настоящая работа посвящена сравнительному теоретическому исследова-
нию отражающих характеристик пористого и черного кремния в широком диа-
пазоне длин волн излучения. Обсуждаются вопросы их практического 
применения в солнечных элементах. 

2. Методика моделирования 

На рис.1 представлены типичные СЭМ микрофотографии поперечных сече-
ний и поверхностей слоев пористого и черного кремния практически с одинако-
вым характерным размером неровностей [21,26]. Формирование этих 
антиотражающих поверхностей осуществлялось, соответственно, методами ре-
активного ионного и электрохимического травления. Видно, что пористый и чер-
ный кремний состоят из четко выраженных вертикальных каналов и игло-
образных выступов, имеющих достаточно четкую границу раздела с кремниевой 

Рис.1. Типичные СЭМ микрофотографии (a, b) поперечных сечений и (c, d) 
поверхностей слоев (a, c) пористого и (b, d) черного кремния. 



227 

подложкой. Неровности расположены неупорядоченно с небольшими зазорами 
между ними. 

На основе СЭМ микрофотографий оптическую модель пористого и черного 
кремния можно представить как толстую подложку с регулярно расположен-
ными рассеивателями в виде прямых круговых цилиндров в матрице и конусов 
на поверхности, соответственно. При этом поверхность подложки лежит в плос-
кости XY, цилиндры и конусы сформированы по высоте в направлении Z, а их 
замощение соответствует четырехугольной упаковке. На поверхность рассеива-
телей падает плоская поляризованная оптическая волна. Плоскость падения сов-
падает с плоскостью XZ, угол падения равен θ. Такие периодические системы 
можно характеризовать следующими базовыми геометрическими параметрами: 
ℎ – высота цилиндра или конуса, 𝑑 – диаметр цилиндра или основания конуса, 
𝑡 – периодичность расположения цилиндров или конусов. Таким образом, задача 
моделирования пористого и черного кремния сводится к получению спектраль-
ных характеристик отражения от регулярно расположенных рассеивателей в 
виде цилиндров и конусов при падении на них оптического излучения. 

Для моделирования был выбран метод конечных разностей во временной об-
ласти (finite-difference time-domain, FDTD), в основе которого лежит простая 
схема дискретизации уравнений Максвелла, записанных в дифференциальной 
форме [20]. Конечно-разностные уравнения позволяют определить электриче-
ские и магнитные поля на данном временном шаге на основании известных зна-
чений полей на предыдущем шаге, и при заданных начальных условиях 
вычислительная процедура дает эволюционное решение во времени от начала от-
счета с заданным временным шагом. После окончания расчета определяются оп-
тические характеристики рассматриваемой наноструктуры для широкого 
диапазона длин волн с применением дискретного преобразования Фурье к запи-
санной истории распространения электромагнитного поля. Очень важно, что 
FDTD метод позволяет одновременно учитывать как градиентное изменение по-
казателя преломления, так и многократное отражение световых лучей, проявля-
ющиеся в двух предельных случаях взаимодействия [27,28]. 

Для численных расчетов использовали модуль Rough Surface (версия 
8.17.1072, 2017а) коммерческого пакета программ FDTD Solutions (Lumerical 
Solutions Inc, Канада), позволяющий, в зависимости от длины волны и угла паде-
ния световых лучей, формы и геометрических размеров элементарной ячейки, 
определить и в различных форматах представить оптические характеристики пе-
риодических систем. Расчет осуществляли на основе параметров стохастической 
поверхности наноструктуры, а именно, по величинам среднеквадратичной ам-
плитуды (root mean square, RMS), пространственного разрешения (δ) и длины 
корреляции (correlation length, LC). Отметим, что RMS определяет среднеквадра-
тичную высоту неровностей, δ – среднее горизонтальное расстояние между ло-
кальным минимумом на поверхности и максимумом рядом с ним, используемое 
для описания плотности неровностей на поверхности, LC применяется для опре-
деления шероховатости поверхности: чем меньше LC, тем сильнее флуктуация 
поверхности. Входные параметры стохастической поверхности для пористого и 
черного кремния однозначно можно извлечь из геометрических параметров со-
ответствующих периодических систем. Раньше программа FDTD Solutions была 
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использована нами для моделирования оптических характеристик тонких пасси-
вирующих пленок Al2O3, TiO2, HfO2 и Sc2O3 разной толщины на поверхности чер-
ного кремния [26]. 

При моделировании значения длин корреляции в обоих направлениях были 
выбраны как одна десятая от пространственного разрешения, чтобы гарантиро-
вать достаточную шероховатость поверхности. Область моделирования была 
определена как трехмерный прямоугольный параллелепипед (кубоид) с разме-
рами 100 нм по осям X и Y и высотой 2 мкм по оси Z. Источник света был распо-
ложен над параллелепипедом на расстоянии 0.75 мкм и был настроен на охват 
света в диапазоне длин волн λ ൌ 300–1400 нм. Монитор отражения был располо-
жен в верхней части области моделирования, прямо над источником света. Гра-
ничные условия были выбраны как периодические по осям, определяющим 
поверхность подложки, и как идеально согласованные слои в направлении рас-
пространения излучения. Для упрощения расчетов исследования проводили в од-
номерном и двухмерном форматах и рассматривали отражение только линейно 
поляризованного света. Толщину подложки, включенной в область моделирова-
ния, установили равной 1 мкм. Численное моделирование осуществляли при нор-
мальном (θ ൌ 0°) и различных углах падения световых лучей. 

На рис.2 показаны схематические картины трехмерного вида, поперечного 
сечения и графического окна программы FDTD Solutions моделируемых систем 
с конусами и цилиндрами.  

3. Результаты моделирования и обсуждение 

Расчетные спектры отражения кремниевых периодических систем с цилин-
драми и конусами в диапазоне длин волн λ ൌ300–1400 нм при нормальном паде-
нии световых лучей представлены на рис.3. Для сравнения на вставке приведен 
спектр отражения плоской (зеркальной) кремниевой поверхности. Расчеты про-
водили при следующих значениях базовых параметров периодических систем: 
ℎ ൌ 650 нм, 𝑑 ൌ 150 нм и 𝑡 ൌ 250 нм. Отметим, что средние значения этих же 

Рис.2. Схематические картины (a,d) трехмерного вида, (b,e) поперечного 
сечения и (c,f) графического окна программы FDTD Solutions моделируемых 
систем с (a,b,c) конусами и (d,e,f) цилиндрами. 
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параметров на СЭМ микрофотографиях в рис.1 для черного кремния составляют 
640, 130 и 245 нм, а для пористого кремния – 670, 155 и 270 нм, соответственно. 

Как видно из полученных спектров, наличие наноструктурированных по-
верхностей способствует значительному снижению коэффициента отражения в 
широком диапазоне длин волн излучения по сравнению с плоской поверхностью. 
Минимальная отражательная способность наблюдается во всех видимом и ближ-
нем ИК спектральных диапазонах. Периодические системы с цилиндрами по ан-
тиотражающему свойству заметно уступают системам с конусами. Так, 
например, для систем с цилиндрами минимальный коэффициент отражения со-
ставляет 2.61%, а в случае конусов – 0.85%, причем со сдвигом положения мини-
мума отражения в «красную» часть спектра. Отметим, что для плоской 
поверхности эта величина составляет 31.1%. 

На рис.4 представлены двумерные картины средневзвешенного коэффици-
ента отражения (weighted average reflection, 𝑅ୖ) рассматриваемых систем в за-
висимости от высоты и периода цилиндров и конусов при фиксированном 
значении их диаметра (𝑑 ൌ150 нм) в случае нормального падения световых лучей 
(θ ൌ 0°). Расчет 𝑅ୖ проводили по смоделированным спектрам отражения для 
«рабочего» диапазона длин волн λ ൌ 400–1000 нм по следующему выражению 
[10]: 

 𝑅ୖ ൌ
 ோሺሻௌሺሻௗ

భబబబнм
రబబнм

 ௌሺሻభబబబнм
రబబнм ௗ

, 

где 𝑅ሺλሻ и 𝑆ሺλሻ – зависящие от длины волны коэффициент отражения и поток 
световых фотонов, соответственно. 

Полученные результаты ясно показывают, что отражение падает при увели-
чении высоты и сохранении постоянной величины периода цилиндров и конусов. 
При фиксированной высоте наименьшее отражение достигается в случае 

Рис.3. Расчетные спектры отражения смоделированных систем с 
цилиндрами (кривая 1) и конусами (кривая 2). На вставке спектр отражения 
плоской кремниевой поверхности. 
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наиболее плотной упаковки цилиндров и конусов. Скорость убывания отражения 
выше для периодических систем с конусами, причем начиная с высоты ℎ ൌ700 
нм величина отражения выходит на постоянное значение.  

В табл.1 приведены значения 𝑅ୖ смоделированных систем при различных 
диаметрах цилиндра и основания конуса, когда ℎ ൌ650 нм, 𝑡 ൌ250 нм и θ ൌ0°. 
Видно, что по мере увеличения диаметра отражательная способность нанострук-
турированных поверхностей уменьшается. Минимальный 𝑅ୖ наблюдается 
при полном замещении, когда 𝑑 ~ 𝑡, и в случае периодических систем с кону-
сами. 

На рис.5 представлены двумерные картины отражательной способности 
смоделированных систем, нормализованных относительно отражения плоской 
кремниевой поверхности, в диапазоне длин волн λ ൌ400–1000 нм при углах па-
дения световых лучей θ ൌ 0–80°. Очевидно, что во всех углах падения нанострук-
турированная поверхность имеет более низкий коэффициент отражения, чем 
плоская поверхность. Низкая отражательная способность периодических систем 
с конусами практически не меняется в широком интервале углов падения лучей 
(до θ ൌ 70°). В сравнении с ними коэффициент отражения систем с цилиндрами 
существенно увеличивается начиная с угла θ ൌ 55°, что особенно заметно для 
больших λ. 

Из результатов численного моделирования следует, что во всех одинаковых 

Рис.4. Двумерные картины средневзвешенного коэффициента отражения 
смоделированных систем в зависимости от высоты и периода (a) цилиндров 
и (b) конусов. 

Табл.1. Средневзвешенный коэффициент отражения в % при 
различных диаметрах цилиндра и основания конуса 

Система / Диаметр 100 нм 150 нм 200 нм 250 нм 

С цилиндрами 6.95 4.21 3.89 – 

С конусами 2.31 1.26 1.14 0.98 
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условиях периодические системы с конусами по антиотражающим свойствам за-
метно превосходят системы с цилиндрами. С точки зрения механизма многократ-
ного отражения световых лучей следовало ожидать обратного эффекта, 
поскольку площадь светопринимающей поверхности ячейки в виде цилиндра 
больше, чем в случае конуса. Поэтому можно предполагать, что для смоделиро-
ванных систем с характерным размером порядка нескольких сотен нанометров 
определяющим является механизм градиентного изменения показателя прелом-
ления, который описывается следующим выражением [29]:  

 𝑛ሺ𝑧ሻ ൌ ൣ𝑓ሺ𝑧ሻ𝑛ୗ୧
  1 െ 𝑓ሺ𝑧ሻ൧

ଵ/
, 

где 𝑞 ൌ2/3, 𝑛ୗ୧ – показатель преломления кремния, 𝑓ሺ𝑧ሻ – фактор заполнения ко-
нусов и цилиндров в плоскостях 0 ൏ 𝑧 ൏ ℎ, зависящий от отношения диаметра к 
периоду (у вершин наноструктур 𝑓ሺ0ሻ ൌ0, а у оснований 𝑓ሺℎሻ ൌ1). 

На рис.6 схематически показано изменение показателя преломления в нано-
структурах с цилиндрами и конусами от воздуха (𝑛୧୰ ൌ 1) к кремниевой под-
ложке (𝑛ୗ୧ ൌ3.8). Видно, что в случае систем с конусами изменение показателя 
преломления происходит плавно, в отличие от систем с цилиндрами, для которых 
изменение скачкообразно. Теоретически обосновано и экспериментально под-
тверждено, что многослойные антиотражающие покрытия с плавно изменяющи-
мися показателем преломления более эффективны, чем однослойные покрытия с 
однородным показателем преломления [21,22,30]. 

Нетрудно заметить, что увеличение фактора заполнения и высоты нано-
структур увеличивает площадь светопринимающей поверхности и более плавно 
меняет показатель преломления, что в совокупности приводит к уменьшению от-
ражения. Этим и объясняются наблюдаемые зависимости отражательной способ-
ности смоделированных систем от базовых геометрических параметров конусов 
и цилиндров. Отметим также, что численные расчеты спектров отражения для 
систем с цилиндрами и конусами хорошо совпадают с результатами 

Рис.5. Двумерные картины относительной отражательной способности 
смоделированных систем с (a) цилиндрами и (b) конусами при различных 
углах падения световых лучей. 
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экспериментальных исследований для пористого и черного кремния, соответ-
ственно [21,31,32]. В частности, по нашим измерениям для черного кремния с 
геометрическими параметрами ℎ ൌ 640 нм, 𝑑 ൌ 130 нм и 𝑡 ൌ 245 нм средневзве-
шенный коэффициент отражения в диапазоне длин волн λ ൌ 400–1000 нм состав-
ляет 1.29% [32], а для смоделированных систем с конусами при ℎ ൌ 650 нм, 𝑑 ൌ
 150 нм и 𝑡 ൌ 250 нм – 𝑅ୖ ൌ 1.26%. Следовательно, предложенную методику 
моделирования можно использовать для точного прогнозирования оптического 
отклика различных образцов с наноструктурированными поверхностями путем 
изменения вида и входных параметров элементарных ячеек.  

Таким образом, можем констатировать, что для достижения малых значений 
отражения наиболее эффективным решением является поверхность черного 
кремния. Эта модификация наноструктурированного кремния в сравнении с по-
ристым кремнием имеет и другие преимущества: формируется сухим травле-
нием, процесс легко регулируется и контролируется, не зависит от 
кристаллографической ориентации исходных кремниевых подложек. Кроме 
того, как следует из результатов моделирования, равнозначная с пористым крем-
нием антиотражающая способность достигается черным кремнием с меньшим 
характерным размером. Это обстоятельство важно с практической точки зрения, 
так как высокоразвитая поверхность черного кремния в технологическом про-
цессе изготовления солнечных элементов препятствует формированию комфорт-
ных покрытий и слоев [33,34], а длинные и тонкие иглы часто сглаживаются и 
ломаются [32,35]. Отметим также, что низкая отражающая способность черного 
кремния в широком интервале углов падения лучей может существенно увели-
чить дневную выработку электроэнергии солнечных элементов, работающих в 
режиме без слежения за солнцем. 

4. Заключение 

Для моделирования отражающих характеристик пористый и черный крем-
ний представили в виде периодических систем, элементарными ячейками 

Рис.6. Изменение показателя преломления в наноструктурах с (a) 
цилиндрами и (b) конусами. 
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которых являются соответственно прямые круговые цилиндр и конус. С исполь-
зованием метода конечных разностей во временной области определили спектры 
отражения этих систем для различных базовых геометрических параметров нано-
структур и углов падения световых лучей. Показано, что в видимом диапазоне 
длин волн антиотражающее поведение смоделированных систем с характерным 
размером порядка нескольких сотен нанометров обусловлено, в основном, гра-
диентным изменением показателя преломления в наноструктуре. Периодические 
системы с цилиндрами по антиотражающим свойствам заметно уступают систе-
мам с конусами, что указывает на перспективность применения черного кремния 
в качестве антиотражающей фронтальной поверхности солнечных элементов. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Комитета по науке РА 
в рамках научного проекта № 21AG-2B011. 
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MODELLING OF THE POROUS AND BLACK SILICON  
REFLECTION CHARACTERISTICS 

G.Y. AYVAZYAN 

The results of FDTD modelling of the spectral reflection characteristics of periodic 
systems with unit cells in the form of cylinders and cones, which correspond to the morphologies 
of porous and black silicon layers, are presented. The antireflection behavior of these systems 
with a characteristic size on the order of several hundreds of nanometers is analyzed. The 
features of reflection depending on the geometric parameters of unit cells and the angle of 
incidence of light rays are investigated. It is shown that periodic systems with cones are superior 
in antireflection properties to systems with cylinders.  
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