WAl Simulation

Sonnige Auss

VIRTUELLES PROTOTYPING

Solarzellen machen eine prakti

und Technologlen aber auch Simulationssoftware, die auf der Finite- leference—Tlme Domaln—
Methode beruht, konnten der Schliissel fiir eine effizientere Nutzung des Sonnenlichts sein.

PAUL PADDON
BERNHARD MICHEL

sich der Preis fiir Solarstrom mehr als

halbiert. Er ist aber immer noch we-
sentlich teurer als die Stromversorgung
mit fossilen und nuklearen Brennstoffen.
Solarzellen haben jedoch das Potenzial,
einen Beitrag zum zukiinftigen weltweiten
Energiebedarf zu leisten, da Innovationen
ihren Wirkungsgrad erhdhen und somit
den Solarstrompreis senken konnten.

Kristalline Siliziumzellen mit typischen
Wirkungsgraden zwischen 13 und 22 Pro-
zent sind derzeit am weitesten verbreitet.
Sie machen mehr als 90 Prozent des foto-
voltaischen Markts aus. Dieser rapide
wachsende Markt unterliegt allerdings ei-
nem steten Wandel. Tatsdchlich findet
schon mehr als die Halfte aller Silizium-
Wafer Verwendung im Solarenergiesektor.
Seit 2006 ibertrifft die Fotovoltaik die
Halbleiterindustrie im weltweiten Ver-
brauch an Silizium.

Diinnfilm-Solarzellen sind innovative
Konkurrenten der kristallinen Silizium-
zellen. Ihren attraktiven, geringeren Pro-
duktionskosten stehen etwas niedrigere
Wirkungsgrade zwischen 8 und 18 Prozent
gegeniiber. Diese Zellen basieren typi-
scherweise auf Vielfachschichten ver-
schiedener Materialien auf Glas- oder
Metallsubstraten. Der Wunsch nach niedri-
geren Kosten und hoheren Wirkungsgraden
regt Forscher dazu an, immer wieder neue
nanophotonische Technologien zu untersu-
chen und auf ihre Eignung fiir die Optimie-
rung von Solarzellen zu iiberpriifen.

I n den letzten beiden Jahrzehnten hat
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Mottenaugenstruktur
statt Beschichtung

Jeder, der schon einmal einen polierten
Silizium-Wafer in der Hand hatte, wird
festgestellt haben, dass er fast wie ein
Spiegel aussieht. Tatsdchlich reflektiert
die Siliziumoberfliche nahezu die Halfte
des Sonnenlichts. Antireflex-Beschichtun-
gen sind notig, um die Reflexion zu redu-
zieren und so die Lichtabsorption in der
Zelle zu erhohen. Breithandbeschichtun-
gen zur Reflexunterdriickung iiber das ge-
samte Sonnenspektrum waren ideal. Kon-
ventionelle Breitbandbeschichtungen set-
zen sich jedoch aus vielen Lagen
unterschiedlicher Materialien zusammen,
was sich beim Preis signifikant bemerkbar
machen wiirde. In der Praxis bringt man
daher meist nur eine Einzelschicht aus
SiNy oder Ti0, auf die Siliziumzelle
auf. Sie reduziert
die Reflexion wir-
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kungsvoll zwischen 600 und 800 nm
(Bild 1), lasst aber eine relativ starke
Restreflexion bei anderen Wellenldngen
zu, was den Wirkungsgrad wiederum redu-
ziert. Eine kostengiinstige nanophotoni-
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sche Losung fiir eine Breitband-Antireflex-
beschichtung beruht auf Sub-Wellenldn-
genstrukturen, die einem Mottenauge glei-
chen (Bild 2). Einige nachtaktive Motten
tragen solche Strukturen auf der Oberflache
ihrer Augen und unterdriicken so effizient
die Reflexion von Licht. Wahrend sie bei
den Motten zur Tarnung dienen, erhdhen
sie bei Solarzellen die Lichtabsorption und
gleichzeitig die Ladungstrdagerausbeute.
Man &tzt Mottenaugenstrukturen in Sili-
zium-Wafer, indem man mittels Rotations-
beschichtung (Spin Coating) kolloidale Si-
liziumdioxid-Monolagen aufbringt und als
Atzmasken verwendet [1]. Die Reflexions-
eigenschaften solcher Strukturen lassen
sich quantitativ modellieren.

Das ganze Spektrum
mit einer Simulation

Die Finite-Difference-Time-Domain- (FDTD-)
Methode hat sich als industrieller Standard
fiir die quantitative Simulation von nano-
photonischen Strukturen und Systemen
etabliert. Aufbauend auf den Arbeiten von
Yee [2], lost die FDTD-Methode die Max-
well-Gleichungen zeitabhdngig auf einem
diskreten Raumgitter. Die Vorteile sind
Genauigkeit — auler der rdumlichen und
zeitlichen Diskretisierung gehen keine
weiteren Ndherungen ein - und Flexibi-
litdt. Somit erschlieRt diese Methode auch
komplexe heterogene Strukturen der

Simulation, die sich aus beliebigen Materi-
alien zusammensetzen. Da die Rechner-
leistungen bei gleichzeitig fallenden Prei-
sen steigen, konnen Simulationsaufgaben,
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Sub-Wellenlangenstruktur

2 In einen Silizium-
Wafer geitzte Mot-
tenaugenstruktur

die vor wenigen Jahren noch als unldsbhar
galten, inzwischen auf normalen Desktop-
Computern oder auf Laptops bearbeitet
werden. Der Laptop, auf dem dieser Text
geschrieben wurde, ist immerhin so
schnell, dass er 1995 noch zu den Top 500
der schnellsten Supercomputer gezahlt
hatte. Das ist ein Grund fiir den zunehmen-
den Einsatz der FDTD-Methode in der indus-
triellen Forschung und Entwicklung.

Das Mottenauge besteht aus einem Sili-
ziumsubstrat mit einer hexagonalen Ober-
flachenstruktur und einer Periode von
a =510 nm. Die Einheitszelle dieser Struk-
tur besteht aus einem paraboloidférmigen
Hocker mit einer Hohe von 800 nm und ei-
nem Basisdurchmesser von 470 nm. Da
die Strukturdimensionen vergleichbar mit
der Wellenldnge sind, kann das elektro-
magnetische Feld keine Details davon auf-
losen. Es >sieht< im Wesentlichen nur eine
Schicht mit einem kontinuierlichen Bre-
chungsindexiibergang. Betrachtet
man eine diinne
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Scheibe der Schicht, ergibt sich in Abhén-
gigkeit von der Héhe z der Fiillfaktor (Si-
liziumanteil)

f(@) =27 12/ (a*\3)

wobei r(z) der Radius des Siliziumhockers
in der Hohe z ist. Mit zunehmendem r(z)
nimmt also auch der Fiillfaktor des Silizi-
ums und damit der effektive Brechungs-
index zu. Im Rahmen der Effektiv-Me-
dium-Naherung in [1] ist der Brechungs-
index als Funktion der Hohe z gegeben
durch

n@)=[ f@ng + (1= f)m, ]

mit g = 2/3, wobei ng; den stark mit der
Wellenldnge variierenden komplexen Bre-
chungsindex von Silizium und nair den
Brechungsindex der umgebenden Luft be-
zeichnet. Setzt man den so definierten ef-
fektiven Brechungsindex in eine Schicht-
rechnung ein, die das Mottenauge in sehr
viele Einzelschichten zerlegt, kann man
grob die Reflexion der Mottenaugenstruk-
tur abschdtzen, wie die griine Kurve in
Bild 3 zeigt. Da der Brechzahlkontrast
zwischen Silizium und Luft sehr hoch ist,
liefert dieser Ansatz nur eine grobe Ndhe-
rung. Qualitativ ergibt sich eine deutliche
Reduktion der Reflexion - ein vielverspre-
chendes Ergebnis, das wir nun mit der
FDTD-Methode genauer modellieren.

Fiir die Simulationen verwenden wir die
kommerzielle Software >FDTD Solutions¢
von Lumerical. Dabei gehen wir von einem
senkrechten Lichteinfall aus. Das in FDTD
Solutions eingebaute dispersive Modell der
optischen Eigenschaften von Silizium er-
laubt es, das ganze Reflexionsspek- I3
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I3 trum in einem einzigen Simulations-
lauf zu berechnen. Das Ergebnis wird in der
blauen Kurve in Bild 3 dargestellt und ist
deutlich verschieden von der Effektiv-Me-
dium-Ndherung. Letztere versagt offen-
sichtlich bei der quantitativen Analyse des
Mottenaugenmodells, wahrend die FDTD-
Simulation zuverldssige Ergebnisse liefert.

Ein weiterer Vorteil der FDTD-Methode
ist, dass sich mit ihr die Reflexions-
eigenschaften unterschiedlicher Struktu-
ren mit verschiedenen Perioden, Atztiefen
sowie anderen Formen der Hocker simulie-
ren lassen. Damit ist man in der Lage, das
Design zu optimieren, ohne fiir jede Struk-
tur einen neuen Prototyp fertigen zu miis-
sen. Ebenso lassen sich Einfliisse wie
Oberflachenrauigkeit und andere Storun-
gen der Struktur systematisch untersu-
chen. Die FDTD-Methode eignet sich fiir
das virtuelle Prototyping von Nanostruk-
turen, insbesondere von nanostrukturier-
ten Solarzellen.

Silber als Lichtfalle

Auf die relativ dicken Silizium-Wafer ent-
fallt ein grofRer Anteil der Kosten bei den
Solarmodulen. Diinnfilmtechnologie kann
zwar kostengiinstiger sein, ist aber im Ver-
gleich zu kristallinen Siliziumzellen weni-
ger effizient, aufgrund der relativ gerin-
gen Lichtabsorption und der Ladungs-
trdgerverluste durch Rekombination an
der Oberfliche. Alternative, innovative
Techniken sind daher ndtig, um auch in
den Diinnfilmschichten Licht wirkungsvoll
einzufangen.
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4 Silber-Nanopartikel auf einem SOI-Wafer

Eine dieser vielversprechenden Techni-
ken setzt Metall-Nanopartikel ein (Bild 4),
um Licht in das Silizium einzukoppeln [4].
Ein thermischer Verdampfungsprozess er-
zeugt Silber-Nanopartikel auf der Ober-
flache der Solarzelle, die nach dem Erstar-
ren durch die Oberflichenspannung koa-
leszieren. Die so entstehenden zufilligen
Nanostrukturen aus Silber haben im
Durchschnitt einen Durchmesser von
100 nm. Die Partikel befinden sich ober-
halb einer dielektrischen Beschichtung
auf einem sogenannten SOI-Wafer (Silicon
on Insulator - Silizium auf Isolator). Bei
geschickter Wahl des dielektrischen Mate-
rials ldsst sich die Resonanz des Oberfla-

Absorption in der Siliziumschicht mit und ohne Nanopartikel

chenplasmons der Silberpartikel so ein-
stellen, dass die Schicht wie eine Licht-
falle wirkt. Bild 4 zeigt eine mit dem Lay-
out-Editor von FDTD Solutions erstellte
SOI-Struktur mit Silber-Nanopartikeln.
Die obere Siliziumschicht ist 1250 nm dick
und mit einer 30-nm-Si0,-Schicht be-
deckt. Die untere Si0,-Schicht ist
1000 nm dick.

Wir modellieren das einfallende Son-
nenlicht als breitbandige kollimierte
Lichtquelle, die auf einen 3 x 3 pm? gro-
Ren Ausschnitt der Oberflache fallt. Zur
Berechnung des nach oben reflektierten
beziehungsweise nach unten transmittier-
ten Energieflusses verwendet FDTD Solu-
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5 a) Berechnete Absorption in der oberen Siliziumlage, mit (blau) und ohne (griin) Nanopartikel; b) Energieflussdichte (Betrag des Poyntingvektors) in
der Nahe eines Silberteilchens auf der SOI-Struktur. Ganz klar ist zu erkennen, wie viel Licht das Teilchen in die Siliziumschicht streut. Dies fiihrt
schlieBlich zu einer hoheren Absorption in der Siliziumschicht
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tions sogenannte Power-Monitore, die in
Bild 4 gelb umrandet dargestellt sind. Ein
dritter Power-Monitor misst den Energie-
fluss von der nativen Oxidschicht in die
obere  Siliziumschicht. Der Energie-
erhaltungsatz erlaubt es dann, die Ab-
sorption in den Nanopartikeln und in der
oberen Siliziumschicht zu bestimmen.
FDTD Solutions beriicksichtigt alle opti-
schen Effekte in der Schicht vollstandig
und ohne Ndherungen: die Oberflachen-
plasmon-Resonanz der Nanopartikel, die
Vielfachstreuung zwischen der Schicht des
SOI-Wafers und den Nanopartikeln sowie
auch die Kopplung mit Wellenleiter-
moden. Bild 5 zeigt die Absorption in der
Siliziumschicht an einem Silizium-Wafer
mit Nanopartikeln (blau) und einem ohne
(griin). Klar erkennbar ist, dass die Nano-
partikel auf der Schicht die Absorption
signifikant erhdhen, vor allem bei groRe-
ren Wellenlangen. Uber alle Wellenlingen
gewichtet, sagt die Simulation eine Erho-
hung des Wirkungsgrads um 24 Prozent
voraus. Das Ergebnis scheint der Intuition
zu widersprechen, da man erwarten wiirde,
dass eine Solarzelle mit Silberbeschich-
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tung mehr Licht reflektiert und nicht we-
niger. Dies zeigt aber nur, wie stark sich
die Eigenschaften von Nanopartikeln von
denen diinner Schichten unterscheiden
und wie wenig man sich hier auf die Intu-
ition verlassen darf.

Die Software FDTD Solutions wird in
Deutschland von Simuloptics in Schwa-
bach vertrieben. B

Fazit: Giinstiger Solarstrom

Neue Technologien zur Nanostrukturie-
rung von Oberfldachen haben das Poten-
zial, die Kosten von Solarzellen der
nachsten Generation zu senken und de-
ren Wirkungsgrad zu erhohen. Das
wiirde Solarstrom billiger machen. Si-
mulationen mit der FDTD-Methode
unterstiitzen diese Entwicklung, indem
sie Designern ein virtuelles Prototyping
ermoglichen. Aufgrund der standig
steigenden Rechengeschwindigkeiten
und der sinkenden Preise fiir Computer
ist abzusehen, dass FDTD-basierte Si-
mulationen eine immer wichtigere

Rolle bei der Entwicklung neuer Solar-
zellentechnologien spielen werden.
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