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摘  要 

在入射光的激发下，银纳米颗粒(Ag NPs)表面发生的局域表面等离激元共振效应具有近场增强的作用，

这种效应有望增强对CsPbIBr2钙钛矿材料的激发态密度从而提高光伏器件的光电转换效率。另外，Ag 
NPs的前向散射会提高入射光的光程，有助于提高光吸收。基于此，本文设计了基于Ag NPs的局域表面

等离激元增强型CsPbIBr2钙钛矿光伏器件，利用Ag NPs改善结构为FTO/ZnO/CsPbIBr2/Carbon的
CsPbIBr2光伏器件的性能。我们利用时域有限差分法对基于Ag NPs的局域表面等离激元增强型CsPbIBr2
钙钛矿光伏器件结构进行了相关的数值模拟，通过调控模型中FTO衬底表面上Ag NPs的间隔尺寸得到了
具有不同Ag NPs表面覆盖比的CsPbIBr2钙钛矿光伏器件，进而模拟得到器件的吸收率以及各光伏器件剖

面的电场分布情况。模拟结果表明，Ag NPs的局域表面等离激元增强效应以及前向散射效应有望改善

CsPbIBr2钙钛矿光伏器件的性能，在理论上预言了本文设计的可行性，也为实验制备高效CsPbIBr2光伏

器件提供了一定的理论指导。 
 
关键词 

银纳米颗粒，局域表面等离激元，时域有限差分法，CsPbIBr2钙钛矿太阳能电池 

 
 

Simulation Study of Silver Nanoparticles 
Enhanced CsPbIBr2 Perovskite  
Photovoltaic Devices 

Youming Huang1, Yizhi Wu1*, Feifei Qin2, Ling Liu1, Huijie Wang3, Shihan Zhang1, Jiakai An1 
1School of Physical Science and Technology, Tiangong University, Tianjin 
2College of Telecommunications and Information Engineering, Nanjing University of Posts and  
Telecommunications, Nanjing Jiangsu 

 

 

*通讯作者。 

http://www.hanspub.org/journal/oe
https://doi.org/10.12677/oe.2022.121002
https://doi.org/10.12677/oe.2022.121002
http://www.hanspub.org


黄友铭 等 
 

 

DOI: 10.12677/oe.2022.121002 15 光电子 
 

3School of Physics and Information Engineering, Shanxi Normal University, Linfen Shanxi 
 
Received: Feb. 24th, 2022; accepted: Mar. 23rd, 2022; published: Mar. 31st, 2022 
 

 
 

Abstract 
Under the action of incident light, local surface plasmon resonance (LSPR) would appear around 
the surface of Ag Nano particles (NPs), and LSPR has the effect of near-field enhancement. In addi-
tion, Ag NPs possess the forward scattering effect to the incident light, which can also improve the 
performance of CsPbIBr2-based PSCs to some extent. Considering that these effects are expected to 
improve the performance of CsPbIBr2 photovoltaic devices, Ag NPs are designed and prepared for 
LSP-enhanced CsPbIBr2 photovoltaic devices. The specific design of this paper is to use Ag NPs 
for enhancing the performance of CsPbIBr2 photovoltaic devices with the basic structure of 
FTO/ZnO/CsPbIBr2/Carbon. And then, the finite difference time domain (FDTD) method is em-
ployed to simulate the structure of the designed solar cell devices. The device models with differ-
ent Ag NPs surface coverage ratio (SC) are obtained by controlling the interval size of Ag NPs on 
the FTO substrate surface. The simulated absorptivity and also the simulated electric field distri-
bution of each cross section are obtained. By analyzing the simulation results, the feasibility of the 
design in this paper is verified theoretically, which also provides guidance for the subsequent ex-
periments of CsPbIBr2 perovskite solar cell. 

 
Keywords 
Ag Nanoparticle, Local Surface Plasmons, Finite Difference Time Domain Method, CsPbIBr2  
Perovskite Solar Cells 

 
 

Copyright © 2022 by author(s) and Hans Publishers Inc. 
This work is licensed under the Creative Commons Attribution International License (CC BY 4.0). 
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/ 

  
 

1. 引言 

钙钛矿太阳能电池(PSCs)作为一种新型薄膜太阳能电池发展迅速，受到人们的广泛关注。从 2009 年

发展至今，其光电转换效率(PCE)已经突破至 25.5%，被认为是最具发展潜力并有望实现商业化的太阳能

电池之一[1] [2] [3] [4] [5]。在众多的钙钛矿材料中，CsPbIBr2材料具有出色的稳定性，被应用于开发稳

定性更高的全无机 PSCs。但是目前基于 CsPbIBr2的全无机 PSCs 的效率普遍较低，且开路电压也有进一

步提高的空间[6] [7] [8] [9] [10]。入射光的吸收能力对光伏器件的性能有着重要的影响，故而可以从提高

器件对入射光的吸收的角度对 CsPbIBr2基全无机 PSCs 的性能进行改善。目前表面等离激元在激光加工、

太阳能光伏器件等领域皆有应用[11] [12]。利用表面等离激元来增强钙钛矿太阳能电池对入射光吸收的方

法，虽然应用时间短、相关研究工作少却在相关领域中表现出很大的应用潜力。Chen [13]和 Park [14]课
题组都做了将金纳米颗粒(Au NPs)掺入 PSCs 空穴传输层的一些工作，他们的结果显示，Au NPs 的表面

等离激元特性能够很大程度上提高电池光吸收能力和光电流密度。Wang [15]和 Snaith [16]课题组又将 Au 
NPs 掺入 PSCs 介孔三氧化二铝结构中，结果同样表明表面等离激元可以增强电池光吸收性能。 

本文设计了基于银纳米颗粒(Ag NPs)的局域表面等离激元增强型 CsPbIBr2钙钛矿光伏器件，利用 Ag 
NPs 改善 FTO/ZnO/CsPbIBr2/Carbon 结构光伏器件的性能。此外，本文还通过能带图和数值模拟揭示了该
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结构的合理性。通过时域有限差分法(FDTD)对所设计的器件结构进行了相应的模拟，得到了吸收率等数

据曲线，并分析了不同表面覆盖比的 Ag NPs 的分布对器件的光吸收能力的影响。同时模拟得到光伏器件

在 x-y 和 x-z 平面上的电场分布，并分析了 Ag NPs 的加入对器件的内部电场分布的影响。根据 FDTD 方

法模拟得到的数据结果，分析 Ag NPs 的加入对 PSCs 电池器件的性能所起到的改善作用，模拟得到的结

果对开展高效 CsPbIBr2光伏器件的实验具有一定的指导作用。 

2. 光伏器件结构与模型 

诸多金属纳米颗粒(AuAg，Al 等)中，Ag 纳米颗粒因稳定性好且价格相对低廉，合成过程可控性高而得

到广泛应用[17] [18]。在本研究中，我们将 Ag 纳米颗粒放置于器件的 FTO 衬底和 ZnO 层的界面处，如图

1 所示。理论上，当入射光照射银纳米颗粒时，会产生局域表面等离激元共振(LSPR)效应，且入射光散射时

的角扩散会导致光程的增加[19] [20]，从而增强器件的光吸收层对入射光的吸收，最终达到提高太阳能电池

光电转换效率的目的。图 1 显示了本文所设计的器件结构，以及器件性能增强的原理。可以看到在入射光照

射下，银纳米颗粒的 LSPR 近场增强效应将透过 ZnO 层作用到钙钛矿光吸收层，入射光在器件中的光程因

银纳米颗粒前向散射效应而提高。而处于同种介质时，金属纳米颗粒光散射在正反方向一般是对称的[21]金
属纳米颗粒在入射光的激发下，满足一定的色散关系时将会产生表面等离激元共振[22] [23] [24]。而这种局

域在金属表面的表面等离激元实际上就是一种电磁场，这种电磁场的电场强度远远大于入射光场，形成近场

增强效应。银纳米颗粒的局域场作用到 CsPbIBr2 钙钛矿材料光吸收层，由于极强的局域场提高了钙钛矿材

料的激发态密度，从而增大了电子空穴对的产生概率。即使有部分电子空穴对发生复合，由于钙钛矿材料是

直接带隙，也很容易重新利用辐射光子进而激发电子空穴对，有望极大地提高光生载流子的生成和分离能力。

根据之前的研究，表面等离激元可以增强物质的荧光强度[25] [26]，在钙钛矿光伏器件中，钙钛矿层的荧光

强度与开路电压呈正相关，故而，将表面等离激元引入 CsPbIBr2钙钛矿光伏器件，亦有望提高器件的开压。 
 

 
Figure 1. Schematic of the LSPR near field enhancement and 
forward scattering effect of Ag nanoparticles in all-inorganic 
CsPbIBr2 perovskite solar cells 
图 1. 基于 Ag NPs 的局域表面等离激元增强型 CsPbIBr2 基

PSCs 器件的结构示意图 
 

图 2 为 FTO/(Ag NPs)/ZnO/CsPbIBr2/Carbon 电池结构的能带示意图。CsPbIBr2钙钛矿吸收层吸收太

阳光受激后，产生电子空穴对。电子经电子传输层(ZnO)注入到 FTO (阳极)，空穴则注入到碳电极(阴极)，
因此本文所设计的器件结构在理论上是科学可行的。 

为了深入探究 Ag NPs 在入射光下的 LSPR 近场增强特性以及对入射光的前向散射对 PSCs 性能的影

响，本文利用 FDTD 方法对整个器件建立了模型，对器件内部光场、光学性质进行数值模拟。模型设置

及各监测平面位置，如图 3 所示，其中 z 方向使用完全匹配的边界条件，x/y 方向使用周期性边界条件。 
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Figure 2. Energy band diagram of the perovskite solar cells based on 
FTO/Ag-NPs/ZnO/CsPbIBr2/Carbon structure 
图 2. 基于 FTO/Ag-NPs/ZnO/CsPbIBr2/Carbon 结构的能带匹配示意图 

 
根据设计的器件结构，构建了结构为玻璃/FTO (380 nm)/(Ag NPs) ZnO (200 nm)/CsPbIBr2 (300 nm)/Carbon 
(20 µm)的模型，单个球形银纳米颗粒被嵌入到 FTO/ZnO 界面处，而 FTO/ZnO 界面被设置为 z = 0 的 x-y
平面。其中玻璃层和碳浆涂层尺寸过厚，在建模时取了方便观测的尺寸，并不影响模拟结果。我们实验

室实际制备出的纳米颗粒，尺寸不是固定的，其共振吸收峰宽较大。基于实验室的条件，将大小较为适

中(直 150 nm 左右)的银纳米颗粒的尺寸用于模拟。模拟结果也为下一步将制备出的银纳米颗粒引入具体

器件的实验进行指导。将银纳米颗粒的直径设置为 150 nm，通过改变两个粒子之间的间隔可以获得不同

的表面覆盖比(SC)。为了避免银纳米颗粒与光吸收层直接接触，我们预期在银纳米颗粒与光吸收层中间

加入一层 50 nm 的 ZnO 薄膜，故而组成了厚度为 200 nm 的 Ag/ZnO 复合结构。350~700 nm 范围内的平

面波被设置成光源，照射到器件上。透射率监视器 T (器件最下方)和反射率监视器 R (光源上方)被用于记

录器件的反射和吸收谱，并且定义光吸收 A = 1-T-R。电场监视器被放在距离银纳米颗粒不同距离的位置

用于记录电磁场分布，监视波长为 605 nm。 
 

 
Figure 3. Simulation model diagram and monitoring positions of 
Ag-NPS enhanced CsPbIBr2 perovskite photovoltaic device 
图 3. Ag-NPs 增强型全无机 CsPbIBr2钙钛矿光伏器件的模拟

模型图及各监测位置 
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3. 结果与讨论 

3.1. 光伏器件的场分布分析 
 

 
Figure 4. Simulated electric field distribution in x-z plane (y = 0). The simulated electric field distribution of the whole de-
vice (a) SC = 0%, (b) SC = 5%, (c) SC = 10%, (d) SC = 15%. λ = 605 nm 
图 4. y = 0 时，器件整体 x-z 平面的模拟电场分布(a) SC = 0%，(b) SC = 5%，(c) SC = 10%，(d) SC = 15%。其中 λ = 605 
nm 
 

图 4 显示了 y = 0 时，器件内部 x-z 平面电场的二维分布图，其中入射光波长为 605 nm，监测位

置为图 3 中(1)处，取 λ = 605 nm 是由于 CsPbIBr2 材料的吸收边大约在此处。图 4(a)~(d)分别是银纳米

颗粒表面覆盖比 SC = 0%、SC = 5%、SC = 10%、SC = 15%的情况。总的来说，图 4 各图主要可以大

致分为三个区域：1) 0 nm < z < 380 nm，FTO 层；2) −200 nm < z < 0 nm，ZnO 层；3) −500 < z < −200 
nm，CsPbIBr2 层。如图 4(b)~(d)所示，光入射时，银纳米颗粒周围的电场明显增强，呈现出分散的红

色黄色区域，表现出银纳米颗粒的 LSPR 近场增强特性；而银纳米颗粒内部为蓝色区域，由于趋肤效

应，电场强度远低于其表面。随着银纳米颗粒表面覆盖比的增加，银纳米颗粒周围的电场最大值也随

之增加，这可能是由于银纳米颗粒的增加导致更多的入射光在银纳米颗粒之间进行散射，从而导致银

纳米颗粒的 LSPR 近场增强特性更加显著。在 0 nm < z < 380 nm 区域，由于入射光在照射到银纳米颗
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粒表面时发生散射，加之银纳米颗粒的近场增强效应，使得电场得到明显增强；由于银纳米颗粒整体

嵌在−200 nm < z < 0 nm 区域，导致其受到 LSPR 近场增强的影响显著，这个区域的电场也得到明显增

强；在−500 nm < z < −200 nm 区域，有银纳米颗粒的情况场强普遍大于 SC = 0%的情况，说明银纳米

颗粒的引入增强了钙钛矿层的光吸收，这是银纳米颗粒对入射光的前向散射效应引起的，同时 LSPR
的近场增强效应可能透过覆盖银纳米颗粒的 ZnO 层对 CsPbIBr2 层产生了影响。在图 4(b)~(d)中可以看

到银纳米颗粒的位置，同时可以发现在其正下方区域，靠近两侧边缘的电场的强度明显高于其它地方，

且整体显示出明显的角分布(angular distribution)，这是前向散射效应的一个特征。对比图 4(b)~(d)，
发现各图中颜色最深的区域，SC = 10%时的电场强度最高，SC = 15%的电场强度最小，这说明银纳

米颗粒的用量并不是越多越好。综上所述，可以推断银纳米颗粒的引入可以增强器件对入射光的吸

收，这种增强是由银纳米颗粒的近场增强效应和前向散射效应引起的，且 SC = 10%时的增强效果可

能较好。 
图 5(a)~(g)为 z = −205 nm 时 x-y 平面上即 CsPbIBr2层的上边缘附近的模拟电场分布，图 5(b)，图 5(h)

为 z = −350 nm 时 x-y 平面上的模拟电场分布。z = −205 nm 时 x-y 平面的监测位置对应图 3 中的(3)，z = 
−350 nm 时 x-y 平面的监测位置对应图 3 中的(4)，入射光波长为 605 nm。其中图 5(a)，图 5(b)为 SC = 0%
的情况，图 5(c)，图 5(d)为 SC = 5%的情况，图 5(e)，图 5(f)为 SC = 10%的情况，图 5(g)，图 5(h)为 SC = 
15%的情况。如图 5(a)，图 5(b)所示，没有银纳米颗粒时，x-y 平面上的电场分布均匀，随着平面位置的

下移，电场强度随之降低。另外可以在图 5 中看到，引入银纳米颗粒后的相应平面上出现了重新分布的

明暗相间的光斑，这应该是以局域光场为二级光源，向前发射的光的干涉图样。图 5(c)中的平面电场分

布变得不均匀，红色和黄色区域的电场强度普遍要高于图 5(a)中的对应区域，而平面中心以及平面周边

的青色和蓝色区域的电场强度则明显低于图 5(a)中对应区域，相应的，图 5(d)中的平面电场分布相较于

图 5(b)也呈现出类似的特性。图 5(c)，图 5(d)中 x-y 平面内蓝色的区域应处于图 5(b)中所示的银纳米颗粒

下方，这个区域由于被银纳米颗粒遮挡，不能被入射光直接照射到，故而相对于 x-y 平面上的其它区域

电场强度低，图 5(e)~(h)中也存在这种现象。但是蓝色周围的电场强度与其它区域相比有十分明显的增强，

这很大程度上是由于银纳米颗粒对入射光的前向散射造成的。 
如图 5(e)所示，z = −205 nm 的电场强度相较于图 5(a)增强的区域面积大于图 5(c)和图 5(g)，钙钛

矿其他吸收层的位置也有类似现象，图 5(f)中电场强度(z = −350 nm)相较于图 5(b)增强的区域面积大

于图 5(d)和图 5(h)，这说明 SC = 10%时，钙钛矿层有相对更多的区域对入射光能量的吸收被增强。图

5(g)所示的平面内电场强度的最大值高于图 5(a)~(e)，但是电场强度相较于图 5(a)增强的区域面积小于

图 5(c)和图 5(e)。此外，图 5(g)平面中心电场强度提升不明显的蓝色区域相较图 5(c)，图 5(e)的更大。

另外，随着平面位置的下移，图 5(f)中场强的最大值及最小值均高于图(e)，类似的图 5(h)中场强的最

大值及最小值均高于图(g)。这是由于太阳光照射时，入射光会被银纳米颗粒前向散射，散射后的光路

与其它入射光路可能在 z = −350 nm 时的 x-y 平面上相互干涉，导致了这种现象。光吸收层也因此会

吸收更多的入射光，产生更多的光生载流子。结合图 5(d)~(h)，模拟设置银纳米颗粒位于平面中心区

域，随着监测平面在器件钙钛矿层中的位置的下移，远离 ZnO/CsPbIBr2 界面，同一 x-y 平面内电场强

度提升明显的区域越远离平面中心，正如图 5(b)~(d)中呈现的前向散射特征一样，整体显示出明显的

角分布，这同样佐证了银纳米颗粒对入射光的前向散射效应是提升器件钙钛矿层的光吸收能力的重要

因素。从图 5 中可以看到，引入银纳米颗粒后，其下方 x-y 平面的电场分布并不是均匀的，说明了电

场的增强不能简单归因于银纳米颗粒的前向散射效应，也与 LSPR 近场增强效应有关。结合图 4 和图

5 的结果，有理由相信通过银纳米颗粒的近场增强和前向散射可以增强器件的光吸收，从而改善器件

的性能。 
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Figure 5. Simulated electric field distribution (λ = 605 nm) in x-y plane below the CsPbIBr2 layer: (a) (c) (e) (g) z = −205 
nm; (b) (d) (f) (h) z = −350 nm. (a) (b) SC = 0%; (c) (d) SC = 5%; (e) (f) SC = 10%; (g) (h) SC = 15%. λ = 605 nm 
图 5. x-y 平面的模拟电场分布：(a) (c) (e) (g) z = −205 nm；(b) (d) (f) (h) z = −350 nm。其中(a) (b)为 SC = 0%的情况，

(c) (d)为 SC = 5%的情况，(e) (f)为 SC = 10%的情况，(g) (h)为 SC = 15%的情况，其中 λ = 605 nm 
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3.2. 银纳米粒子对光吸收的影响 
 

 
Figure 6. Simulated absorptivity curves simulated by FDTD method 
图 6. 利用 FDTD 方法模拟得到的器件吸收率曲线 

 

图 6 显示了具有不同银纳米颗粒表面覆盖比的 CsPbIBr2钙钛矿太阳能电池的吸收率。吸收率是通过模

拟透过率和模拟反射率计算得出。反射率的监测位置所在的 FTO 层的上侧 x-y 平面，即图 3 中(2)处。透过

率的监测位置为碳电极靠近钙钛矿层的 x-y 平面，即图 3 中(6)处。从图 6 吸收率的模拟图中可以看到吸收峰

的位置约在 575 nm 处。银纳米颗粒的近场增强特性以及对入射光的前向散射，使得器件整体的吸收率随着

银纳米颗粒表面覆盖比的增加都有不同程度的提升，其中 SC = 10%的情况吸收率最高。SC = 15%的吸收率

低于 SC = 10%的情况，说明器件对入射光的吸收虽然可以被银纳米颗粒增强，但是增强效果与银纳米颗粒

的表面覆盖比并不是严格呈正相关的，过量的银纳米颗粒反而会使得器件对入射光的吸收相对减弱。另外

CsPbIBr2钙钛矿材料的禁带宽度约为2.05 eV，理论上不能够吸收605 nm以内的太阳光。而从图中可以发现，

波长高于 605 nm 的区域，也有一定的吸收，原因是这部分的入射光被银纳米颗粒吸收并被热耗散。从模拟

结果来看，银颗粒覆盖比为 SC = 10%的器件吸收率高，预期增强效果好，比较适合制备光伏器件。 

4. 结论 

本文设计了一种基于银纳米颗粒的局域表面等离激元增强型 CsPbIBr2钙钛矿太阳能电池，通过时域

有限差分方法对所设计的器件结构进行相应的数值模拟，得到吸收率数据曲线，并分析了不同表面覆盖

比的银纳米颗粒对器件的光吸收能力的影响。同时模拟了光伏器件内部 x-y 和 x-z 平面的电场分布，分析

了银纳米颗粒的加入对器件的内部电场分布的影响。模拟结果表明，银纳米颗粒的加入有利于提高

CsPbIBr2基 PSCs 器件的光吸收能力，并通过分析得到，CsPbIBr2基 PSCs 光吸收能力的增强，是由银纳

米颗粒的 LSPR 近场增强和前向散射效应引起的。从模拟结果来看，当银纳米颗粒表面覆盖比为 10%时，

制备的光伏器件性能可能较好。 
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