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Introduction générale

Introduction générale

L’augmentation de la consommation mondiale en énergie, les ressources limitées des énergies
fossiles telles que le charbon, le gaz et le pétrole, ainsi que 1’opposition croissante a la
production d’énergie nucléaire, motivées par des préoccupations relatives a la sécurité et a
I’élimination des déchets radioactifs, ont entrainé une demande croissante de production
d'énergie propre et renouvelable pour répondre aux futurs besoins énergétiques du monde [1].
Selon le dernier rapport de REN21 (Réseau de politiques sur les énergies renouvelables pour le
XXile siecle - 2017), les ressources renouvelables ont représenté environ 15% du total de la

consommation énergétique mondiale et de la production d’électricité [2].

Charbon
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Figure 1 : La consommation d’énergie par source en 2017 [3].

Ces ressources d’énergie renouvelables constituent un groupe de sources d'énergie alternatives
comprenant I'énergie du soleil, le vent, et le mouvement de I'eau dont les stocks sont illimités.
Les technologies photovoltaiques (PV) sont des outils d’énergie renouvelables prometteuses et
sont considérées comme un futur substitut viable pour les systémes de production d’¢électricité
utilisant des combustibles fossiles. Cette source d’énergie par la passe a été déja exploitée
depuis de nombreuses années [4] dans le domaine des satellites, des vaisseaux spatiaux [5] et

puis pour des applications terrestres [6].

La croissance démographique, particulierement importante dans les zones non reliées au réseau
électrique est un autre facteur qui induit le développement de l'industrie photovoltaique.

L’intérét suscité par les cellules solaires en tant que source d’énergie alternative pour les
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applications terrestres est également motivé par les préoccupations sociales motivées par
I’amélioration du niveau de vie moderne, ainsi que par la forte volonté humaine de réaliser des
économies. Il est également nécessaire de protéger notre santé et notre environnement. Celles-
ci peuvent étre réalisées grace a lutilisation d'énergie produite a partir d'une technologie
photovoltaique respectueuse de l'environnement, au lieu des combustibles fossiles, qui
produisent des gaz a effet de serre nocifs pour I'environnement [7]. Pour faire face a ce défi, les
chercheurs déploient des efforts considérables pour accroitre la production d’énergie grace a
diverses sources d’énergie renouvelables, sans présenter de risques pour 1’environnement ni

appauvrir les ressources naturelles [8].

Les panneaux solaires photovoltaiques ont regu une attention considérable de la part de la
communauté scientifique et se sont rapidement développés au cours des derniéres décennies
parmi d'autres sources d'énergie renouvelables. Bien que la contribution de I’énergie solaire a
la consommation totale d’énergie totale actuelle soit trés inférieure, entre 2 et 3%, les
développements récents et les progrés de la technologie photovoltaique solaire laissent
fortement présager de relever les défis énergétiques mondiaux [9]. L'augmentation du volume
de production et les nouvelles technologies de cellules solaires rentables ont rendu cette
réalisation possible. Il existe actuellement un certain nombre d'options prometteuses pour les
développements futurs de la technologie photovoltaiqgue. La commercialisation de ces
technologies a été entravée par le colt élevé des modules de cellules solaires. Méme si les
chercheurs ont déployé des efforts au fil des années pour améliorer les performances, réduire
les colts et améliorer la fiabilité des systemes photovoltaiques qui restent une préoccupation
majeure [4]. La nécessité de développer des technologies efficaces, en particulier des
technologies a couches minces, qui sont encore moins chéres et rentables et englobent

également des matériaux peu codteux [8].

Les technologies a base de silicium cristallin dominent actuellement le marché du
photovoltaique, grace a leurs faibles colts de fabrication et a la grande fiabilité de leurs
matériaux et de leurs processus de fabrication [10]. Les efficacités typiques des modules sont
d'environ 17 a 18%, avec une efficacité record du produit commercial de 22,2% [11]. Le dernier
record certifié de Kaneka étant de 26,6% [12].

Les derniéres annees ont été marquées par une augmentation de la recherche et de I’activité
commerciale dans les systemes photovoltaiques a base de matériaux autres que le silicium,

motivés a Dorigine par la possibilit¢ de fournir des technologies photovoltaiques
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fondamentalement moins codteuses que le silicium. Toute technologie susceptible de réduire
les codts des cellules solaires a base de silicium prédominerait rapidement a I'échelle mondiale.
Cependant, a mesure que les codts des cellules solaires a base de silicium diminuent, il devient
de plus en plus difficile de surpasser leur rapport puissance / colt [13], [14]. Les seules
technologies restantes sont les chalcopyrites CIS et sa variante CIGS qui sont des matériaux
imprimables et permettent de fournir un rendement élevé en laboratoire d’environ 20% pour

des surfaces inférieures a 1 cm?.

Le diséléniure de cuivre et d’indium (CIS) ¢’est un matériau tres intéressant [15], de structure
chalcopyrite, posséde un rendement théorique d’environ 25% pour 1’hétérojonction (n)CdS-
(p)CulnSe2. Les travaux sur les cellules solaires a base de CIS portent aujourd’hui sur des
alliages quaternaires Cu(InGa) Se2 (CIGS) de fagon a élargir sensiblement la bande interdite
[16] Récemment, les technologies de cellules photovoltaiques a couche mince CIGS, qui
servent de couche absorbante, ont atteint un rendement solaire record de 22,6%, établissant un
nouveau record mondial pour les dispositifs a couche mince [17] et dépassant de 1,3% les
performances des cellules en silicium polycristallin [18]. L’inconvénient majeure de
I’utilisation de CIGS est le cotit ¢levé des constituants que sont I’indium et du gallium car ces
matériaux étant rares. Cela a affecté l'utilisation des cellules solaires a couche mince. Afin de
remédier et pallier ce probléeme de manque, il est intéressant de réduire I'épaisseur de la couche
d'absorbeur, entrainant ainsi une réduction de l'utilisation d'indium et de gallium pour le CIS et
CIGS, par exemple. Il est nécessaire de proposer une nouvelle couche d'absorbeur qui peut

associer le CIS ou CIGS avec CdS formant une structure trés mince.

La simulation est la représentation imitative du fonctionnement d'un systeme ou d'un processus
sans expérimentation. En raison du cofit élevé de 1’expérience, cet outil est devenu primordial
pour le développement des recherches notamment en photovoltaique, gagnant du temps et de
I’argent [19]. Ces outils permettent aux ingénieurs et aux scientifiques de concevoir et de
comprendre des dispositifs de nanostructure de plus en plus sophistiqués. La grande variété de
matériaux, de dispositifs, de mécanismes physiques et d'approches de modélisation rend

souvent difficile la sélection de modeles théoriques ou de progiciels appropriés [8].

La question qui se pose, qu’est ce qui doit étre fait pour que la technologie CIS et sa
combinaison CIGS atteint une grande échelle de production d’électricité photovoltaique ?
L’objectif dans ce projet est de développer une méthode efficace afin d’améliorer le rendement

et la performance de la cellule solaire a base chalcopyrites. Nous intéressons de proposer une
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nouvelle structure alternative composée d’une couche de CdS avec une autre couche mince de
I’absorbeur de semiconducteur comme le CIS ou CIGS. En utilisons dans notre travail comme
un principal nouveau programme de simulation numérique unidimensionnel le simulateur
SCAPS-1D

Ce manuscrit s’articule autour de quatre chapitres. Le premier chapitre offre une définition sur
le soleil et rayonnement solaire et ces caractéristiques, nous aborderons le principe de
fonctionnement de ces cellules solaire. Nous intéresserons tout d’abord a décrire la théorie
fondamentale de la jonction p-n et I’effet photovoltaiques ainsi que fonctionnement de la cellule

solaire. Nous verrons ensuite les différents paramétres et caractéristiques des cellules.

Le deuxiéme chapitre est centré sur la description de I’ensemble des matériaux photovoltaiques
étudie dans ce travail tels que les chalcopyrites, nous motterons en évidence leur architecture,
structure cristallographique ainsi que leurs propriétés géométrique, physiques, électrique et

optoélectroniques.

Le troisiéme chapitre présente un outil de simulation informatique joue un réle essentiel dans
la conception, le développement et I’optimisation de dispositifs électroniques et physiques que
nous avons utilisé pour etudier les performances des cellules photovoltaiques. Nous
présenterons en détails le principe de fonctionnement du programme SCAPS utilisé dans nos

simulations.

En fin, le dernier chapitre sera consacré a présenter nos résultats originaux obtenus d’une année
de méthodes et moyenne de recherche car le choix et sélectionné du matériau est une étape trés
importante et qui doit étre étudiée avant de commencer de travailler sur n’importe quelle
structure, nous choisissons type nouveaux matériaux rares chalcopyrites. Nous présenterons
une étude approfondie ainsi nos simulations pour analyser les performances des cellules solaires
de la nouvelle cellule tres mince basée sur la structure de CIS(p)/CdS(n). Dans un premier lieu,
nous étudierons les effets majeurs qui influent sur les performances de la cellule solaire tels que
la variation de I'épaisseur de la couche d'absorbeur et les autre couches composants la cellule
solaire chalcopyrites. Dans un second lieu, nous additionnons 1’hypothese des défauts qui
limitent les performances des cellules basées sur CIS. Le champ de recherche et d'investigation
approfondi sur ces matériaux prometteurs reste relativement vierge. Nous espérons bien sr que
nos nouveaux matériaux seront des supers options pour le développement de la communauté

photovoltaique intelligent en couche mince du futur.
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Chapitre I : Principe de fonctionnement des cellules solaires

1.1 Introduction

La révolution des énergies renouvelables est avancée comme un dénouement & tous nos
problémes de production d’énergie électrique. Mais il serait plus raisonnable de voir ces
nouvelles solutions techniques comme un simple frein au réchauffement climatique a condition
que notre consommation énergétique ne continue pas d’augmenter exponentiellement. Cela
éviterait ainsi de reproduire les mémes erreurs du passé en pensant a des solutions "miracles"
qui seraient inépuisables et sans impact sur notre mode vie ou sur I’environnement. L’énergie
solaire offre une voie fiable, propre et adaptable suivant les besoins pour genérer chaleur et
électricité. Plus particulierement, le photovoltaique constitue une solution pour pallier le
probléme d’approvisionnement en énergie des pays en développement. Le colt et les
performances des panneaux photovoltaique dépendent fortement de la loi de commande avec
laquelle on peut assurer une bonne extraction de la puissance maximale et cela quelque soit les

conditions métrologiques.

1.2 Soleil

Le soleil est considéré comme étant le coeur de notre systéme solaire. Il est a l'origine de la
majeure partie de I'énergie qui maintient la vie sur terre et produit I'attraction gravitationnelle
nécessaire pour maintenir notre planéte sur une orbite presque circulaire. La connexion et les
interactions entre le soleil et la terre déterminent les saisons, les courants océaniques, la météo,
le climat, les ceintures de radiation et les aurores. La distance entre la terre et soleil, R, est
d'environ 1.5x 10 m. Le soleil est supposé sphérique et que le spectre du rayonnement solaire
du soleil est proche de celui d'un corps noir [20]. Dont la température de surface est d'environ
6000 K. Cette température de surface est maintenue par I'énergie générée par fusion nucléaire
continue de I'hydrogéne en hélium a l'intérieur. La température intérieure est d'environ 107K.
En raison de la température intérieure, la surface (photosphere) émet des ondes
électromagnétiques dans toutes les directions. Méme si le ciel est dégagé, l'intensité lumineuse
est atténuée d'au moins 30% en raison de la diffusion par les molécules, des aérosols et des
particules de poussiere et de l'adsorption par ses gaz constitutifs tels que la vapeur d'eau, I'ozone

ou le dioxyde de carbone [8].
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1.3 Rayonnement solaire

Le soleil libére continuellement une énorme quantité d'énergie rayonnante dans le systeme
solaire, cette derniére est constituée d’ondes électromagnétiques dont une partie atteinte
constamment la limite supérieure de l'atmosphére terrestre. En raison de la température
superficielle du soleil (environ 6000 K), ce rayonnement électromagnétique se situe dans la
gamme de longueur d’onde de la lumiére visible dont la longueur d’onde s’étend de I'ultraviolet
(0.2 um) a l'infrarouge lointain (2.5 um). En moyenne, 1367 watts atteignent chaque metre
carré de la couche atmosphérique externe. L’intensité et la distribution spectrale qui arrivent a
la surface de la terre sont considérablement modifiées en raison de la diffusion et de I’absorption
atmosphérique. Les puissances rayonnantes par unité dépendent fortement de la longueur du
trajet des rayons du soleil dans I’atmosphere de la Terre. Le terme intensité de la masse d'air
(AM) est souvent utilisé pour désigner le rapport du chemin optique au chemin normal au
niveau de la mer par jour sans nuages [20]. En effet, en traversant les différentes couches de
I’atmosphére, une partie de I’énergie solaire s’atténue (elle subit I’influence de la couche
atmosphérique traversee, tant pour son intensité que pour sa composition spectrale (raies
d’absorption O3, O, dans la région UV, et H,0, CO,, N,O, CH, dans la région IR), (Figure 1.1).
Pourtant, la quantité d’énergie solaire qui atteint la surface de la terre en une heure représente

8000 a 10000 fois la quantité totale d’énergies consommée par la population mondiale en une

année [8].
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Figure 1.1 : Spectres du rayonnement solaire moyen incident au sommet de 1’atmosphére
(courbe noir) et a la surface de la terre (bleu) [21].
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Pour tenir compte de la longueur effective parcourue a travers 1’atmosphere terrestre traversée
par le rayonnement solaire direct, on introduit la notion de masse d’air (AM x) (Figure 1.2) Elle
correspond a la perte de I’énergie solaire par I’absorption atmosphérique. La masse d’air est
exprimée comme un multiple du parcours traversé en un point au niveau de la mer, le soleil
étant au zénith [20].

Soleil au Zenith

Atmo sphére

Figure 1.2 : Schéma descriptif de I’incidence solaire sur la terre.

En chaque point, la valeur de la masse d’air est donnée par 1’équation I-1 :

1
sin 6

AM ~ (1.2)

Ou I’angle 0 est I’¢lévation solaire, ’angle exprime en radian, entre le rayonnement solaire et
le plan horizontal. Le spectre solaire AMO est la distribution spectrale et I’intensité de la lumiére
solaire en dehors de I’atmosphére terrestre, Pour un ciel clair, le soleil sera au Zénith. On obtient
un rayonnement de la masse d'air "1" (ou AM1). Le rayonnement solaire arrivant sur la terre
avec une inclinaison d'un angle de 48° est de 1000 W/m? (soit 100 mW/cm?) avec une masse
d’air AM 1.5 [22], [23]. De la Figure 1.1, on peut déduire que I’éclairement est maximal entre
450 et 700 nm, Le spectre solaire AM 1.5 se compose de 3 a 4 % de lumiére ultraviolette (A <
390 nm), de 45 % de lumicre visible (390 <A <750 nm), de 52 % de lumiere infrarouge qui se
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devise en deux sous-gammes (IR Proche (750 <A < 1400 nm) = 38 %) et (IR Lointain (A >
1400 nm) = 14%) [24].

Parmi les facteurs majeurs qui sont impliqués dans une conversion photovoltaique efficace, on
peut citer I’absorption de la lumiére blanche recue sur terre En effet, pour une bonne
optimisation des performances des dispositifs photovoltaiques, le matériau choisi doit posséder
un spectre d'absorption qui correspond au mieux au spectre d'émission du soleil. Pour avoir une
grande capacité a absorber le maximum de photon sur une faible épaisseur afin d’éviter ou
minimiser les phénomenes de recombinaison deroulant dans les différentes couches de la cellule
solaires. Les caractéristiques photovoltaiques (PV) délivrées pour les cellules sont obtenues a

partir de leur illumination sous AM 1.5 [8].

1.4 Cellule solaire photovoltaique
1.4.1 Historique

L’effet photovoltaique, qui signifie la capacité d’un matériau a convertir I’énergie contenue
dans le rayonnement solaire en une énergie electrique, ce phénoméne a été découvert en 1839
par le physicien Alexandre Edmond Becquerel. 11 observa qu’une différence de potentiel
apparaissait entre deux électrodes plongées dans un électrolyte liquide lorsque le dispositif est
sous éclairement. Le premier dispositif photovoltaique a vu le jour en 1883 avec I’apparition
de la premiere cellule solaire a base de sélénium, développée par Adam et Day [25]. Ce
phénomene n’a été assimilé qu’en 1905 quand Planck et Einstein ont présenté la définition du
photon et I’effet photovoltaique. Il a fallu attendre 1954 pour que D. M. Chapin, C.S. Fuller et
G. L. annoncent la mise au point de la premiere cellule au silicium dont le rendement a atteint
6 % [26], marquant ainsi véritablement la naissance de 1’électricité photovoltaique. Les
premiéres applications ont licu dés 1958 avec 1’équipement de satellites spatiaux avec la mise
au point d’une cellule avec un rendement de 9 %. Mais il faut attendre les années 70 pour que
les gouvernements et les industries investissent dans la technologie photovoltaique afin
d’accentuer les efforts de réduction des cofits de production pour permettre les applications

terrestres [8].

Le développement de la technologie des cellules solaires a pour but de produire une cellule
solaire peu codteuse, a haut rendement, stable et longue durée de vie, pour mieux remplacer la
production d’énergie a partir de combustible fossile. Des recherches sont en cours pour atteindre

les objectifs ultimes de la technologie photovoltaique, qui ont conduit a la découverte de
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nouveaux matériaux et de nouvelle technique de fabrication de cellules solaires. Dans le

domaine de I’énergie solaire, il existe différentes filicres technologies (Figure 1.3). [27].

Tableau 1.1 : Evolution des rendements record du photovoltaique sur 2ans, entre 2015 et
2018 d’apres les données de NREL et comparaison entre les différentes filieres [8].

Type de cellule Rendement (%) 2015 Rendement (%)2018
Silicium monocristallin 25.3 25.6
Silicium polycristallin 20.8 21.9
Couche mince Silicium 13.6 21.2
Tellurure de cadmium CdTe 21.5 22.1
Déseléniure de cuivre et indium CIGS 21.7 22.6
Organiques 115 115
Pérovskite hybride 20.1 22.1

B Siticium multicristallin

Tellurure de cadmium
Silicium amorphe

3% B Autre

Figure 1.3 : Part de marché des déférentes technologies solaires [28], [29].
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Figure 1.4 : L’évolution des rendements de cellules et modules photovoltaiques obtenus
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1.4.2 Description

L'énergie solaire apporte une solution alternative aux énergies conventionnelles. Elle est
considérée comme étant une énergie a faible codt, propre et respectueuse de I'environnement.
Une cellule solaire est un dispositif photovoltaique destiner a convertir I'énergie solaire (la
lumiére du soleil) en une énergie électrique, pour la fournir dans une charge adaptée de maniére
efficace [31]. La paire electron-trou photo-générée dans la couche de ’absorbeur est séparée
par le gradient du champ électrique crée par la jonction PN avant qu’elle ne se recombine. Il est
important que les semi-conducteurs choisis dans I’application photovoltaiques possédent de
propriétés électriques adéquates telles qu’une mobilité élevée, une longueur de diffusion
importante et un coefficient d’absorption tres élevé [8]. La figure 1.5 présente le mouvement

des porteurs de charges libres dans une cellule solaire a base d'une simple jonction PN.

Soleil

Electrons

e

couche n —» ) -

= _—en, svn em oy sun o , un S ovn o arge
jonction =1 électrique
O /r'_T

Trou Elecron
libre

Trous
Paire électrontrou créé par

absorption de photon

Figure 1.5 : Mouvement des porteurs de charges libres dans une cellule solaire a base d’une
simple jonction PN.

1.5 Jonction PN

La jonction PN est réalisée quand deux semi-conducteurs de type n et de type p sont juxtaposés,
les électrons et les trous majoritaires vont diffuser d’un semi-conducteur a I’autre (phénomene
de diffusion) et ils se recombineront créant une zone sans porteur mobile (atomes ionisés)
appelée zone de charge d’espace (ZCE) ou zone de déplétion. La recombinaison d’une paire
électron-trou va engendrer un déséquilibre dans la neutralité des charges, puisque les
concentrations des ions (N, et N) dans les deux régions proches de la jonction deviennent plus

imposantes que les concentrations des porteurs libres (n et p). Ainsi, une charge positive fixe
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va apparaitre proche de I’interface du c6té du semi-conducteur de type n, et une charge négative
fixe du c6té du semi-conducteur de type p. Un champs électrique induit par ces charges fixes
arréte la diffusion des porteurs libres majoritaires et entraine une stabilité et un alignement du
niveau de Fermi E ce qui induit une courbure des bandes ainsi qu’une barriére de potentiel Vp,
la ZCE dépend de la concentration des dopants. Il en est de méme pour le champ électrique et
le potentiel induit. [8]. La Figure 1.6 montre une jonction p-n avec les charges fixes et le champ

électrique induit et la largeur de la zone de charges d’espace (ZCE).

zone quasi-neutre

B i zone quasi-neutre
B.
""""""" Er
______________ Eh
B,
. @ Electon
Champ @ Trou

i électrique

Figure 1.6 : Jonction PN.

1.6 Effet photovoltaique

Dans le cas des semi-conducteurs soumis a un éclairement (flux de photons), quand un photon
arrive sur un matériau, deux possibilités s’obligent : s’il a une énergie plus faible comparant a
celle du gap (Ey), dans ce cas le matériau est transparent pour ce photon, mais s’il a une énergie
equivalente ou supérieure a celle du gap (E; ), il sera absorbé pour créer une paire électron-trou.
Si I’on arrive a séparer cette paire électron-trou et collecter les porteurs de charges avant leur
recombinaison, un courant électrique sera obtenu. En général, la séparation d’une paire
électron-trou est réalisée grace a une jonction p-n qui élabore un champ électrique séparant les

porteurs de charge libres. La Figure 1.7 (a) montre I’effet photovoltaique dans les semi-
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conducteurs. Les photons possédant une énergie trés élevée par rapport a I’énergie interdite
(Eg) donnent lieu a un exces d’énergie pour les électrons. Cette énergie excédante sera perdue
sous forme de chaleur, ce phénomene est appelé la thermalisation. Ce qui réalise une conversion
partielle de I'énergie transportée par le photon en énergie électrique. Pour cette raison, un
concept d’empiler plusieurs jonctions p-n avec différents E; (multi jonctions) peut réduire cette
problématique et convertir le maximum d’énergie optique en énergie électrique comme illustré

sur la Figure 1.7 (b) [8].
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Figure 1.7 : Effet PV dans (a) une jonction p-n simple et (b) multi-jonctions [32].

1.7 Fonctionnement d’une cellule solaire

Le principe de fonctionnement de la cellule solaire est illustré sur la Figure 1.8. Les photons
incidents créent de porteurs libres dans chacune des régions (1), (2) et (3) dont le comportement

differe suivant le lieu de leur création [8].
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Plan de jonction
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Figure 1.8 : Principe fonctionnement d’une cellule solaire.

1.7.1 Interaction Rayonnement / Semi-conducteur

Pour tous les semi-conducteurs inorganiques, 1’indice de réfraction (n) se situe entre 3 et 4, par
conséquence environ 30 % du rayonnement incident est réfléchi. Les trois processus qui

peuvent se produire lors de I’interaction rayonnement/semi-conducteur sont :

-L’absorption fondamentale qui décrit le saut d’un électron d’un état occupé de la bande de

valence a un état vide de la bande de conduction aprés 1’absorption d’un photon.

-L’émission instantanée qui représente le retour d’un électron de la bande de conduction a la

bande de valence en libérant un photon,

-L’émission stimulée qui représente le passage d’un électron de la bande de conduction a la

bande de valence suite a I’absorption d’un photon avec 1’émission d’un deuxieme photon.

Ces différents mécanismes sont relatifs au type de semi-conducteur. Nous devons distinguer les
semi-conducteurs a bande interdite directe et ceux a bande interdite indirecte. Un semi-
conducteur est a bande interdite directe quand le minimum de la bande de conduction (les
électrons) et le maximum de la bande de valence (les trous) sont obtenus pour une méme valeur
du vecteur d’onde k (voir la figure 1.9(a)). Ces transitions électroniques bande a bande (de la
bande de conduction vers la bande de valence) sont radiatives (émission spontanée) et associées
a deux particules : électron-photon, et sont favorisées avec ce type de semi-conducteur utilisé

en optoélectronique (matériau I11-V en général comme le GaAs, CdTe..). Un semi-conducteur
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est & bande interdite indirecte quand le minimum de la bande de conduction est décalé par
rapport au maximum de la bande de valence dans I’espace des vecteurs d’onde k. Les transitions
bande a bande impliquent un changement de vecteur d’onde Kk et sont donc non-radiatives (voir
figure 1.9(b)). Dans ce cas une troisiéme particularité entre en jeu. Elle est associée aux
vibrations du réseau cristallin et est distinguée sous le terme de « phonon » d’énergie Q. Ceci
est le cas mémes si avec un photon de plus grande énergie, un électron peut étre directement
excité vers un minimum relatif de la bande de conduction et se thermalise dans le minimum
absolu de la bande de conduction. Cette structure de bande indirecte s’applique a des matériaux

comme le silicium, germanium, le GaP, etc... [8]

Les phénomenes décrits auparavant, implique que I’absorption optique dans les semi-
conducteurs a gap direct est considérablement plus élevée que dans les semi-conducteurs a gap
indirect. En revanche, la durée de vie des porteurs de charge y est plus faible, car elle ne dépasse
pas 10~8s, tant que dans les semi-conducteurs a gap indirect, la durée de vie des porteurs libres

sera 1000 fois plus grande [33].

h
v Absorption

Figure 1.9 : Transition bande a bande dans un conducteur (a) bande interdite directe, (b)
bande interdite indirecte.

1.7.2 Génération des porteurs de charges

Lorsqu’un photon d’énergie supérieure a Eg (pour les semi-conducteurs ayant un gap direct) ou
a Eg + Q (pour les semi-conducteurs ayant un gap indirect), est absorbe par le semi-conducteur,
une paire électron-trou est créée. Les charges électriques (électron et trou) restent liées par une
force coulombienne et forment un ensemble appelé « exciton ». Pour générer un courant
électrique, les excitons doivent se dissocier en électrons et trous libres avant que ces deux

éléments ne se recombinent. Il existe principalement deux types de recombinaison. Le premier
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est dii a un processus physique d’émission spontanée (recombinaison radiative) [34]. Le
deuxieme mecanisme est celui qui résulte de la recombinaison par piéges qui peuvent étre des
impuretés et des défauts présents dans le matériau. Ces impuretés introduisent des niveaux

d’énergie dans la bande interdite et créent ainsi des centres de recombinaison [8].

1.7.3 Mobilité et la collecte des porteurs de charge

Lorsque les paires électrons-trous se sont dissociees, les charges libres doivent diffuser
jusqu’aux ¢€lectrodes pour étre collectes. La mobilité des porteurs de charges définit I’aptitude
de ces électrons ou de ces trous a se déplacer a I'intérieur d’un matériau. Elle s’exprime en

cm?V~1s~1 Son expression générale est donnée par la relation :

ate
2m

(1.2)

-]

Avec t. Le temps entre deux collisions du porteur avec les atomes du cristal ou des impuretés,

m : la masse effective du porteur de charge (électron ou trou).

Le dispositif de collecte exige un champ électrique élevé pour séparer les paires électron-trou.
Il peut étre crée en juxtaposant le semi-conducteur en contact intime avec un métal (barriere
Schottky) ou avec un autre semi-conducteur. Dans ce dernier cas, les semi-conducteurs peuvent
étre de méme matériau mais dopés differemment (homo-jonction) ou de matériaux différents

(hetérojonction) [8].
* Barriére Schottky

Le contact Schottky est typiquement congu entre un semi-conducteur de type P et un métal
ayant un faible travail de sortie (Aluminium, Molybdéne...) ou un semi-conducteur de type N
et un métal ayant au contraire un grand travail de sortie. Ce dernier cas est représenté par le

diagramme énergétique suivant :
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a) b)
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Figure 1.10 : Diagramme énergétique ; (a) semi-conducteur/métal isoles (b) semi-
conducteur/métal en contact a I'équilibre.
Pendant la mise en contact des deux matériaux, en raison de la différence des travaux de sortie,
les électrons diffusent du semi-conducteur vers le métal. Ce phéenomeéne entraine 1’apparition
d’une zone de charge d’espace. La tension de diffusion augment progressivement pour atteindre
la valeur d’équilibre Vj,; (Figure 1.10 (b)) qui arréte la diffusion et définit 1’état d’équilibre (Vj;

est donnée par la différence des travaux de sortie des deux matériaux) [8].

* Homojonction

L’homojonction est la juxtaposition de deux matériaux semi-conducteurs de méme nature mais
de type différent : I'une de type P et I’autre de type N. La figure 1.11 montre la formation de

cette jonction.
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a) b) /
N o om0 s e B s v
.
qxXs qe, qe, v /
EC - - —~ Ec sESSSIIIII= &
P B I RS S R e Erp
E‘; ------ Rnon 45 /
Ev_—’— e ————— Ev —-“’“
Type N Type P Type N Type P

Figure 1.11 : Diagramme énergétique ; (a) régions p/n isoles (b) régions p/n en contact a
I'équilibre.
Cette adjonction entraine des courants de diffusion d’¢électrons et de trous au voisinage de la
jonction. Une barriére de potentiel est alors créée. Elle s’oppose aux courants de diffusion des
porteurs majoritaires de chaque zone. Cette barriere ne dépend que des travaux de sortie de

deux régions (V,,; est correspond a la différence entre les niveaux de fermi) [8].
* Hétérojonction

Elle se forme au contact de deux matériaux semi-conducteurs possédant des valeurs de gaps
différentes (Figure 1.12) Contrairement a I’homojonction, I’hétérojonction laisse apparaitre un
pic dans la bande de conduction (Figure 1.12 (b)) qui peut également survenir dans la bande de

valence selon la nature et le dopage des deux semiconducteurs.

Dans ce cas la barriére d’énergie dépend du gap, de I’affinité électronique et de la concentration

des dopants des deux semi-conducteurs [8].
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Figure 1.12 : Diagramme énergétique illustrant la formation de 1’hétérojonction ; (a) régions
p/n isoles (b) régions p/n en contact a I'equilibre.

1.7.4 Caractéristique J-V d’une cellule solaire
1.7.4.1 Sous obscurité

Dans I’obscurité la cellule solaire ne produit aucun courant, la densité de courant totale

traversant la cellule solaire dans 1’obscurité J;, (Jpqrx) €St donnée par:

Jo=Jo [exp (AIT;T B 1)] (1.3)

Ou par le courant :

Ip =1y [exp (AZZT) B 1] (1.4)

Ou Kj est la constante de BoltZmann (1.38 x 10723 J/K), T la température absolue en degrés
Kelvin, g la charge élémentaire (1.602 x 1071°C), A le facteur d’idéalité de la diode et J,
densité de recombinaison des porteurs minoritaires dans les deux régions quasiment neutres n

et p, leur valeur est définie par I’équation (1.5)

Jo= q(D”—""2+D"—""2) (1.5)

LyNp LyNgy

Ou D,, et D,sont respectivement les coefficients de diffusion des porteurs minoritaires dans les

matériaux n et p ; n; la concentration intrinseque ; L, et L, les longueurs de diffusion des
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minoritaires dans les régions n et p ; N, et N les concentrations de dopage dans les régions P
et N [8].

1.7.4.2 Sous Ensoleillement

La caractéristique d’une cellule solaire sous éclairement se fais selon deux cas, soit le cas idéal
(pertes négligeables) ou le cas réel dont lequel I’effet des résistances parasites sera prise en

compte [8].
e Cas ldéal

Quand une cellule solaire regoit un flux lumineux, un certain nombre de photon transportant
une quantité d’énergie qui va engendrer la création d un photo-courant a ses bornes. Ce photo-
courant génére est proportionnel au flux lumineux. La caractéristique (J-V) correspondante au
cas idéal est représentée par 1’équation (1.6) Ou le premier terme représente le courant sous

obscurité (Jprk) €t le deuxieme terme J,, représente le courant photo-généré [8].

] =Jo|exp (525) = 1| = Jpn (1.6)

La figure 1.13 représente le schema équivalent de la cellule solaire.

lph

L
T -,

Figure 1.13: Schéma équivalent d’une cellule solaire dans le cas idéale.
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» Cas Réel

Le cas réel de la cellule solaire en fonctionnement peut se référer a un générateur de courant
avec une diode en parallele. Cette derniere représente le comportement de la cellule en obscurité
(jonction PN), en ajoutant les deux résistances parasites série R et parallele Ry, pour assimiler

les pertes dans la cellule [8].

Figure 1.14 : Schéma équivalent d’une cellule solaire dans le cas réel.

Le schéma de la figure 1.14 est représenté mathématiquement par 1’équation (1.7)

J = Jon = Jo [exp (B2) - 1] - (52%) (L.7)

Rsn

1.7.5 Paramétres photovoltaiques d’une cellule solaire

Le comportement de la cellule solaire est caractérisé a travers les quatre parametres électriques
(Jsc, Voc, FF, 1) ou Jsc représentes la densité du courant de court-circuit, la tension en circuit
ouvert Vco, FF le facteur de remplissage (forme) et n le rendement de conversion de la cellule
solaire. La figure 1.15 illustre la caractéristique J(V) d’une cellule solaire en obscurité et sous

ensoleillement en présentant tous les parametré électrique. [8].
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A g 4
Caractéristique sous ensoleillement
Caracteristique J.V sous obscurité

Vmax

J max
FF=Pmax/(Jsc™Voc)
Voc

anx=Jnmx*Vma.\
Jsc

Figure 1.15 : Caractéristique J(V) d’une cellule solaire dans I’obscurité et sous
ensoleillement.

1.7.5.1 Densité du courant de court-circuit (J.)

Jsc correspond a la densité du courant avec une tension nulle aux bornes de la cellule solaire
(V=0), A partir du spectre solaire et en suivant 1’équation (1.8) [35]. [36] on peut calculer la

valeur de la densité du courant de court-circuit.

En prenant le cas idéal ou R,= 0 et Ry, = oo, la densité de courant de court-circuit varie

proportionnellement avec 1’éclairement [37]. [38].

Jsc = q J F(O{1 — RINQEA)dA (1.8)
Ou F (A) est la densité du flux incident sur une unité de surface par unité de temps, R(A) est le
coefficient de réflexion et IQE est le rendement quantique interne de la cellule solaire.
1.7.5.2 Tension en circuit ouvert V,,,

Le premier parametre caractéristique d’une cellule photovoltaique est la tension en circuit
ouvert V.. La tension V. est définie comme la tension maximale que peut générer la cellule.

Celle-ci se mesure lorsque le courant est nul. L’équation (1.9) décrivant la tension V. peut étre
déduire de 1’équation (1.6) [8].
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V. = %m (’]L"+ 1) (1.9)

1.7.5.3 Facteur de forme (FF)

Le facteur de forme permet de qualifier la qualité de la cellule solaire, il est calculé a partir de
la formule (1.10). Le facteur de forme représente le rapport entre la puissance maximale fournie
par la cellule sur le produit de V. X J.. Ce rapport doit avoir une valeur la plus proche possible
de 1 (100%) [8].

FF = Pmax _ VmaxXJmax (|10)

VocXJsc VocXJsc

1.7.5.4 Rendement photovoltaique (1)

A partir de des parametres Voc, Jsc et FF, il est possible de déterminer le rendement de la
cellule. C’est le parametre le plus important car il permet d’évaluer les performances de la
cellule PV. Le rendement exprime le rapport entre la puissance générée par la cellule (P,,;) et
la puissance incidente (P;,) du rayonnement lumineux éclairant la cellule dans les applications
terrestres le spectre solaire AM1.5 (1000 W/m?) ou spatiale AMO (1376 W/m?). Il se calcule

selon la formule suivante (1.11) [8].

_ M _ VocXJscXFF (| 11)

Pin Pin

1.7.5.5 Rendement quantique de la cellule QE

Le rendement quantique défini la probabilité d'un transfert énergétique a partir d'un photon
incident a un électron du cristal, ce parametre décrit la qualité et quantité de la conversion
photovoltaique dans la cellule solaire. Car il permet en premier lieu de mesurer le rapport entre
les électrons générés et les photons incidents et en deuxiéme lieu, la quantification des pertes
dans la cellule solaire afin d'interpréter les résultats pour améliorer le rendement de la
conversion [39], [40].

A
]/q __ paires(electron—trou)collectees (| 12)

QE =

(0] photons incidents

Parmi les propriétés des matériaux qui affectent le rendement quantique, le coefficient
d’absorption, la profondeur de la jonction, I’épaisseur de la zone de charge de déplétion, la

durée de vie des porteurs et leur mobilité, la recombinaison en surface, nombre des couches
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formant le dispositif [39], [40]. La figure 1.16 [41] illustre les différents types de pertes affectant

le rendement quantique.
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Figure 1.16 : Rendement quantique externe de la cellule solaire et les différents types de
perte. [41].

1.7.6 Les différents types de perte dans une cellules solaires

Le rendement d’une cellule solaire est limité par différents types des pertes. Ces pertes peuvent
étre classées selon les pertes intrinséques et extrinséques ou selon les pertes optiques et
électriques.

1.7.6.1 Pertes extrinséques

Ce sont les pertes que on peut ¢éliminer. Il s’agit notamment des pertes due a la réflexion,
I’ombrage du aux contacts, la résistance série, la collecte incompléte des porteurs photo générés,

I’absorption dans la couche fenétre et la recombinaison non radiative.

1.7.6.2 Pertes intrinséques

Les pertes intrinséques sont généralement dues aux phénomenes suivants [8] :

-La thermalisation pour les photons incidents ayant une énergie supérieure a celle du gap (E;)

: E;<Epp.
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-La transparence de la cellule pour les photons incidents ayant une énergie inférieure a celle
du gap (Ey) : Epp<Ey.

-La recombinaison radiative dans la cellule.

La figure 1.17 présente les différentes sources de perte optique et électrique.

Types de pertes

Ohmique | Recombinaison

v =

- La base et |'émetteur
- Réflexion du matériau semi- : gm
- L'ombrage des conducteur O% IR
contacts -Contact métal-Sc - ZCE (zone de
- Spectre non absorbé - Doits (Finger) et bus h d'é
de collection Ehergrt Spce)

Figure 1.17 : Différents pertes optiques et électriques existant dans une cellule solaire [41].
1.7.7 Résistances parasites

Une cellule photovoltaique n’est jamais parfaite et cela par la présence des résistances parasites
illustrées dans la figure 1.14, car elles dissipent une partie de la puissance photo-générée par la
cellule solaire sous forme de pertes électriques, leur effet dépend de la géomeétrie de la cellule

et de la technologie de fabrication.
1.7.7.1 Résistance série
La résistance série (Rs) qui traduit la résistance aux interfaces causée par I'impédance des

électrodes (métallisation de grille et de la face arriére), et le dopage insuffisant dans les régions
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quasiment neutre (Emetteur et base). Cette résistance doit donc étre la plus faible possible
(inférieure a 1 Q) [42] car elle influe sur le facteur de forme (FF). L’impact de la résistance
série sur la caractéristique J-V est illustrée dans la figure 1.18 ou on peut noter que la résistance
R, diminue le courant de court-circuit J., ce qui rend I’épaisseur de 1’émetteur et la surface du

contact métal-semiconducteur des points essentiels pour I’optimisation du rendement de la

cellule.
0 2 T ® ¥ » T
-2 S () 0hM-CM2
¢ 50 ohm-cm2
4 — 100 ohm-cm2
-6

J(mA/cm2)
> &
\\

! 100 orm-V/so ohm-cny
-

2,0 1,5 -1,0 0,5 0,0 0,5
Tension (Volt)

Figure 1.18 : L’effet de la résistance série sur la caractéristique J-V, simulation SCAPS-1D
[41].

1.7.7.2 Résistance shunt
Les facteurs gérant la résistance paralléle (shunt) sont globalement :

-Les défauts de fabrication tel que la diffusion des contacts dans les matériaux composant la
jonction PN [43].

-La diminution de I'épaisseur de la cellule dans la filiere couche mince [43].
Pour avoir une bonne fonctionnalité de la cellule solaire la résistance shunt doit-étre supérieure

210% [41].
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1.7.8 Recombinaison

Un phénomene de recombinaison donné est caractérisé par un taux de recombinaisons R,
correspondant a un nombre de recombinaisons par unité de temps et par unité de valeur de
matériau semi-conducteur. Il existe trois types principaux de mécanismes : 1’effet Auger, la
recombinaison radiative (Band a Band) et la recombinaison assistée par un piége dans la bande

interdite appelée aussi recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH) [8]

a) b) c)

energie

Radiative Auger Assisté par piége
Shockley-Read-Hall

Figure 1.19 : Principaux mécanismes de recombinaison dans un semi-conducteur (a)
radiative, (b) Auger et (c) SRH.

1.7.8.1 Recombinaison radiative

Les semi-conducteurs a gap direct englobent généralement ce type de recombinaison qui est le
mécanisme inverse de I'absorption optique ou un électron de la bande de conduction se combine
avec un trou dans la bande de valence en émettant un photon qui posséde une énergie
équivalente a celle du gap de la bande interdite du matériau. Ce mécanisme se caractérise par

la courte durée de vie des porteurs de charge [8].

1.7.8.2 Recombinaison indirecte (assistée par piege)

Contrairement au premier phénomeéne, ce type de recombinaison se produit dans les semi-
conducteurs a gap indirect. La recombinaison assistée par un piege dans la bande interdite
appelée aussi recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH) provient des impuretés ou de la
structure du réseau. La position la plus efficace pour les pieges pour permettre cette transition
sera située en milieu de bande interdite. Le taux de recombinaison—génération résultant R, peut

étre donné par I'équation 1.13 et la densité des porteurs libres est donnée par I'équation 1.14 [42]:
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pn-n?

i (1.13)

RSRH - (ER_EFi) (ER_EFi>
Tsrun| p+ne\ KT +TsrHp| ntnel KT

oponVinNe(pn—nf) (| 14)

USRH = (ER_EFL') (ER_EFi>
Tsrun| p+nge\ KT +Tsrup| ntnie\ KT

Avec :

TsrH.n» TsrH,p- SONt respectivement les durées de vie d’¢€lectrons et des trous.
n;: la concentration intrinseque.

ER: I’énergie associée aux centres piege.

N, : la concentration des défauts.

0, 0y - les sections efficaces de capture par le trou et I'électron.

Vin o lavitesse thermique.

E; : le niveau de Fermi intrinseque.

Usry - les porteurs libres (cm™3.s71),

1.7.8.3 Recombinaison Auger

Ce phénomene est apparait en présence d'une forte concentration de porteurs libres, comme
dans les semi-conducteurs a gap indirect [42]. L'énergie émis pendant cette recombinaison
pousse un électron a un niveau supérieur de la bande de conduction, ou un trou vers un niveau

plus profond de la bande de valence [8].
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1.8 Avantages et Inconvénients de I'énergie photovoltaique
1.8.1 Avantages

-Une fiabilité élevée car la majorité des fabricants des modules photovoltaiques garantirent

leurs produits jusqu’a 25 ans.

-L'option modulaire que les panneaux photovoltaiques facilitent I'adaptation du montage avec

des applications de puissances allant du milliwatt au Mégawatt.
-Co0t de fonctionnement et d'entretien réduits.

-Cette technologie possede un impact positif sur le plan écologique. [8].

1.8.2 Inconvénients

-Colt de fabrication de certaines filieres photovoltaiques reste élevé a cause de son

investissement.

-Les installations solaires nécessitent des surfaces énormes pour leur fonctionnement.

-Le rendement reste relativement faible jusqu'a présent (28% sur le marché).

-Faible compétition entre les générateurs solaires face aux générateurs Diesel ou a Gaz naturel.

-Le point le plus crucial est le stockage d'énergie qui nécessite des batteries, ce qui influe sur le

cout de l'installation [8].
1.9 Conclusion

Ce chapitre nous a permis en premier lieu de donner une description de I'énergie solaire et ces
différentes gammes de rayonnement. Nous avons présenté un apercu historique sur les cellules
solaires et leurs évolutions en décrivant ces différentes filieres. En second lieu nous avons défini
des notions fondamentales qui sont importantes sur l'effet photovoltaique. Ensuite nous avons
présenté une description du fonctionnement de la cellule solaire décrivant les différents
parametres de cette derniere. Finalement, nous avons établis les différents phénomenes agissant
sur le rendement de la cellule solaire tel que les pertes (électrique et optiques), et les résistances

parasites, la recombinaison.
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Chapitre 11 : Description des matériaux pour le photovoltaique

1.1 Introduction

La modélisation numérique des dispositifs photovoltaique a semi-conducteur est complexe.
Elle dépend extrémement de plusieurs facteurs tels que les propriétés physique, électrique et
optoélectroniques du matériau qui regroupent la recombinaison, la durée de vie et la mobilité
des porteurs de charge, la longueur de diffusion, la réflexion et le coefficient d’absorption., Pour
cela on opte souvent pour la résolution numérique des équations aux dérives partielles avec
certaines conditions aux limites. La technique de simulation et modélisation des cellules
solaires nécessite la connaissance des propriétes physiques et électroniques des matériaux
constituants ces dispositifs. Dans ce chapitre nous allons décrire des différents nouveaux
matériaux utilisés dans notre travail ainsi que leurs propriétés physiques, morphologique,

électriques et optoélectroniques.

11.2 Les cellules photovoltaiques couches mince a base de Chalcopyrite
11.2.1 Le di-séléniure de cuivre et indium (CIS ou CIGS)

Reéalisees en 1975 par "S. Wagner et coll de Bell Telephone™ [44], les cellules CIGS utilisent
aussi le principe de la jonction p-n. Elles renferment un absorbant composé de cuivre, de
gallium, d’indium et de sélénium. Cette couche de 1 a 2,5 um d’épaisseur étant de type p,
nécessite d'étre recouverte d’un matériau de type n, les cellules CIGS sont aussi des cellules de
type hétérojonction. Du fait que leur coefficient d'absorption optique, le rendement record de
22.3 % a été atteint levers la fin de ’année 2015 par une cellule solaire d'environ 0,5 cm? de
Solar Frontier-Japon [45], et 25 % par simulation [46]. Ces résultats mettent le CIGS comme le
CdTe au premier plan des cellules solaires en termes de compromis co(t-rendement. Bien que
la filiere chalcogénure ternaire (CIS) et quaternaire (CulnGaSe2) et ses nombreuses variantes
n’a pas eu la croissance explosive du CdTe, elle reste encore la plus pertinente pour se lancer
aujourd’hui dans les couches minces car elle combine le meilleur compromis de haut
rendement, de bonne stabilité et de faible colt potentiel sans offenser 1’environnement. Les
principales améliorations sont venues de 1’¢largissement de la bande interdite du CulnSe2 par
I’utilisation d’alliages du type CulnSe2 et du CuGaSe2 (diséléniure de cuivre et de gallium),

avec des gaps, respectivement, 1.02 eV et de 1.67 eV [46], [47]. En plus ces matériaux
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possedent certaines caractéristiques exceptionnelles telles que : le coefficient d’absorption qui
a presque le méme seuil que celui du c-Si mais il est 100 & 1000 fois plus large dans la gamme
1.1a2.6 eV, ce qui permet une épaisseur d’absorbeur de 1 a 2 pum, la longueur de diffusion des
porteurs minoritaires particulierement liées aux applications photovoltaiques, et surtout la
tolérance aux défauts qui permet une production a trés grande échelle. En outre, il existe
d’autres matériaux basés sur des alliages et qui sont extrémement performants, mais aussi
extrémement chers (comme I’arséniure/indium de gallium InGaAs). Ils sont utilisés beaucoup

plus pour les applications spatiales a I’aide de concentrateurs de lumiere.

Figure 11.20 : Cellule solaire au CIS en couche mince [48].

Les cellules en CIGS résistent micux a I’échauffement que les cellules au silicium cristallin,
mais moins bien que les cellules au CdTe. En plus, elles captent la lumiere au début et a la fin
de journée, comme toutes les couches minces [8]. Pour la filiere CdTe le probléme de toxicité
dd au cadmium a ralenti son développement. Le deuxiéme point néfaste est la rareté de tellure.
Il pourrait venir @ manquer ou ne plus satisfaire les filieres qui 'utilisent. Les cellules au
tellurure de cadmium (CdTe) offrent des avantages liés a la technologie des couches minces :

Iégereté, robustes.
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11.2.2 Architecture des cellules CIGS

Les cellules solaires en couches minces a base de CIGS font parties de la famille des cellules a
hétérojonction. Dans cette cellule, le CIGS est considéré comme étant L’absorbeur de la cellule
de type p (d’ou les paires électrons trous sont générées sous illumination). L hétérojonction p-
n a base de CIGS est formée en juxtaposant une couche appelée « couche tampon ». Cette
dénomination provient du fait qu’elle joue aussi un role de protection physique du CIGS lors
du dép6t par pulvérisation cathodique des couches suivantes [51]. Elle est appelée aussi couche
fenétre, car elle laisse le rayonnement s'infiltrer jusqu’a I’absorbeur. A présent, les meilleurs
rendements sont obtenus en exploitant des couches tampon a base de sulfure de cadmium (CdS).
De plus, il est considéré comme étant le matériau le plus utilisé. En raison de la toxicité du
cadmium, d’importants tentatives sont réalisée pour le développement des couches tampons
alternatives (Zn(0O,S), (Zn,Mg)O, In2(S,Se)3, etc.). L’épaisseur typique d’une couche tampon
en CdS est d’environ 50 nm. La méthode la plus courante de dépot du CdS est le bain chimique
(Chemical Bath Deposition, CBD). Puis une couche d’oxyde de zinc dopé aluminium, donc
fortement dopée de type n, forme la fenétre avant, conductrice, et transparente, pour récupérer
les électrons. Un contact ohmique, comme par exemple une grille de Ni/Al, peut étre ajouté
pour collecter le courant de maniere plus efficace. Le CIGS est un semi-conducteur de bande
interdire direct avec un large coefficient d’absorption : 2 um d’épaisseur sont suffisants par
rapport a 200 um pour I’homojonction au silicium. La structure d’une telle cellule solaire est
schématisée sur la Figure 11.21. A I’arriére de la jonction, le substrat en verre, le molybdéne
(Mo) forme 1’électrode de contact arriere (contact ohmique). Elle a pour role principal de
collecter les porteurs de charges générés dans la cellule. D’un point de vue électrique, elle
constitue le p6le positif du générateur photovoltaique, et son épaisseur est d’environ 300 nm a
1000 nm. La méthode de dépdt la plus utilisée pour le contact arriere est la pulvérisation

cathodique [8].
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a)

Zn0;

CdS
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Figure 11.21 : Structure en coupe d’une cellule CIGS : (a) schéma, (b) Image au microscope a
balayage (MEB) [52].

11.2.3 Structure du matériau CIGS

Le mateériau originaire du CIGS est le CIS (CulnSe,). C’est un semi-conducteur I-111-VI, qui
possede une structure cristalline chalcopyrite. Cette structure tétragonale peut étre décrite
comme une superposition de deux structures zinc-blende interpénétrés (anions et cations)
cubiques a faces centrées dans lequel les sites tétraédriques sont occupes par des atomes du
groupe 11 (Se) (anions) et les autres sites sont occupés de maniére ordonnée par des atomes des
groupes | (Cu) et Il (In) (cations) [53]. La Figure 11.22 présente les différences structures
cristallines des trois matériaux semi-conducteurs utilisés dans le photovoltaigue : le Si, le CdTe
et le CIGS.

Un des parametres clés pendant 1'¢laboration des cellules CIGS est 1’orientation cristalline du
CIGS qui dépend extrémement des conditions dans lesquelles il est élaboré [54], et aussi des
propriétés du substrat [55]. La majorité des travaux montrent que 1’orientation (220/204) permet
d’obtenir de meilleures performances photovoltaiques. Il n’existe pas d’explication claire de
cet effet pour le moment. Il a été noté qu’une orientation préférentielle en (220/204) permet une
meilleure diffusion des atomes de Cd dans le CIGS lors du dépdt de la couche de CdS. Cela
peut avoir pour effet de générer une couche d’inversion dans le CIGS (jonction enterrée),
améliorant la qualité de la diode [56]. Malgré que cette hypothése est aussi contestée [53],
d’autres études avancent plus généralement que I’orientation (220/204) permet de former une

interface CdS/CIGS avec moins de défauts [57], [58].
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Figure 11.22 : Comparaison des mailles élémentaires des structures cristallines du Si, du
CdTe et du CIGS. Structure chalcopyrite [53].

Tableau I1.2 : Apercu du marché des metaux [59].

Ressources (t) Réserves (t) Production Prix ($//kg) Variation du Autre

miniere prix 2010-  utilisation
2015 (t) 2014 2015 2015 ($/(kg)  majeur
Cu 2Midentifie 720 000 18 700 7 6 5-10 Conducteur
In 95000 50 000 755 705 540  200-800 ITO
Ga >1M ? 435 365 295  150-1000 GaN
Se ? 120 000 ? 50 50 11-165 Impuretés

34



Chapitre Il : Description des matériaux pour le photovoltaiques

11.2.4 Propriétés optiques

Le rendement des cellules solaires dépend principalement de la lumiere absorbée par la couche
absorbante. Du point de vue technologique, la couche absorbante doit avoir un gap optimal pour
absorber la plus large gamme des longueurs d'ondes du spectre solaire avec un coefficient
d'absorption élevé. Les propriétés optiques des couches CulnSe2 ont été largement étudiées par

plusieurs groupes de recherche [60].

Pour la fabrication des cellules solaires en couches minces dans beaucoup d'études, il a été
constaté que la relation entre le gap optique Eg et le coefficient d'absorption o pour un semi-

conducteur typique est comme suit [61] :

a = B(hv — E;)/? (11.15)
Avec B, une constante de proportionnalité, qui dépend des densites des états liés a I'absorption
de photon et E I'énergie d'irradiation. Cette relation illustre clairement I’influence du gap sur la
plage d’énergie dans laquelle le CIGS absorbe. On peut obtenir un gap optique d'une valeur de
Eg=1.02+0.02eV.

La figure 11.23 compare le coefficient d’absorption optique du CIS (ce qui correspond au plus
petit gap possible pour le CIGS et donc la plage d’absorption maximale) a celui des autres
matériaux photovoltaiques (Si, CdTe, GaAs, CdS, etc.). Onremarque qu’il existe un écart d’un
ordre de grandeur entre les matériaux photovoltaiques et le CIS, ce qui montre I’intérét de ce
dernier pour une utilisation en couches minces, Ainsi, une couche de CIGS d’une épaisseur de
1um suffit a absorber 95% du spectre solaire pour les photons dont I’énergie est supérieure a
Eg. Le gap optique du CulnSe2 est une fonction aussi de la température, il peut étre décrit

approximativement par la relation suivante :

8T?

Eo — Ey(T) = (m) (11.16)

Ou E, est le gap a 0 K et B est un paramétre du méme ordre que la température.
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Figure 11.23 : Coefficient d““absorption des matériaux [60] (CulnSe2, CdTe, GaAs, a-Si : H,
mono-Si et CdS).

Le CulnSe2 et le CuGaSe2 sont les matériaux parents du CIGS avec des gaps directs (Eg) de
1.035 eV et 1.68 eV, respectivement. Cette différence est completement liée a une différence
de minimum de la bande conduction (EC) [62]. Le CIGS est le mélange solide de ces deux
matériaux avec un ratio x=[Ga]/([In]+[Ga]) qui détermine le taux d’atomes de gallium
remplagant les atomes d’indium dans la structure, donc la largeur de la bande interdite du CIGS
varie en fonction de x entre les valeurs du CIS et du CGS, suivant la loi empirique suivante
[63]:

E(x), = 1.035 + 0.65x — 0.264x(1 — x) (11.17)
Par conséquent, le CIGS est un matériau dont Eg peut étre varié entre 1.035 eV et 1.68 eV en
fonction du taux de gallium. La valeur optimale de Eg résulte de plusieurs facteurs en suivant
I’absorption des photons comme parametres clés. 11 est préférable d’avoir une valeur de Eg

réduite, permettant d’absorber un spectre plus large (plus grandes longueurs d’onde), pour un

courant plus important collecté par la cellule solaire (Jsc). En revanche, c’est la valeur de Eg
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qui détermine la tension maximale delivrée par la cellule. Afin d'optimiser le rendement de
conversion, il est donc nécessaire d’obtenir un compromis idéal entre le courant et la tension.
La plupart des résultats expérimentaux publiés dans ce domaine montrent que les meilleurs
rendements sont obtenus avec un gap d’environ 1.2 eV [64], ce qui correspond a un taux de Ga
proche de 30%. Le choix d’un gradient de concentration en Ga dans la couche d’absorbeur
conduit a obtenir une variation de la bande interdite a travers 1’épaisseur du matériau. Ce
gradient de gap (Band gap grading) fait I’objet de nombreuses études dans le domaine du CIGS,
car il peut étre manipulé dans les étapes usuelles de dép6t de CIGS tels que la Co-évaporation
en 3 étapes [65]. La Figure 11.24 présente les trois types de gradients de gap principalement
rencontrés dans les cellules CIGS. Dans le premier cas (a), ou aucun gradient n’est présent, le
transport des électrons n’est pas particulierement influencé par la structure de bandes. Dans le
deuxiéme cas qui est appelé gradient simple (b), le gap au contact arriére (Eg2) est plus grand
que le gap au contact avant (Egl). La différence de potentiel conclu a facilité le transport des
électrons vers la zone de charge d’espace [62]. De plus, du fait de la présence d’un large gap au
contact arriére, les recombinaisons dans cette méme zone sont diminuéees [66]. Le troisieme
profil de gap est appelé double gradient (c). Il est en effet le résultat du mélange d’une premiére
zone allant du contact arriere (Eg2) jusqu’a une position communément appelée "notch", d’un
gap plus faible (Eg3). Ce premier gradient presente les mémes avantages que le profil simple
(différence de potentiel et plus large gap au contact arriere). Dans la seconde partie, le gradient
est inversé et remonte jusqu’a un gap Egl. Ce dernier permet d’améliorer le gap effectif a
I’hétérojonction et de limiter les recombinaisons a I’interface CIGS/CdS [67]. Ainsi, dans la
configuration en double gradient, la valeur du gap minimum (Eg3) sera déterminante pour
’absorption des photons et donc le courant en court-circuit (Jsc). De méme, les valeurs des gaps

maximums (Egl et Eg2) influeront sur la tension en circuit ouvert (Voc) [66].
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Figure I1. 24 : Principaux types de gradients de bande interdite rencontrés dans les couches
de CIGS (a) bandes plates, (b) simple gradient et (c) double gradient avec présence d’un
notch.

Malgré tout, il a aussi été démontré qu’en présence de trop forts gradients de Ga, le notch
(position au gap minimum) peut aussi se comporté comme une barriere aux porteurs de charges
et favorise leurs recombinaisons [68]. L optimisation des gradients de concentration en Ga fait
donc partie des points clés pour atteindre de hauts rendements de conversion avec des cellules
a base de CIGS.

Les mécanismes de recombinaisons peuvent se produire a différentes positions dans 1’épaisseur
de la cellule. Les trois principales zones dans lesquelles elles se produisent sont: la zone quasi-
neutre du CIGS, la zone de charge d’espace et I’interface CIGS/CdS comme illustre sur la
Figure 11.25[69]. Il a été montré que la majorité des recombinaisons se produisent dans le CIGS,

c'est-a-dire dans les deux premiéres zones [70].
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Figure 11.25 : Diagramme de bande d’une structure ZnO/CdS/CIGS présentant les trois
principales zones de recombinaisons : (a) dans la zone quasi-neutre (ZQN) du CIGS, (b) dans
la zone de charge d’espace (ZCE), (c) a I’interface CdS/CIGS. Les fléches horizontales en
pointillés indiquent la possible participation de I’effet tunnel aux recombinaisons.

11.3 Avantages et Inconvénients du matériau CIGS
11.3.1 Avantages

-Permet d’obtenir les meilleurs rendements par rapport aux autres cellules photovoltaiques en

couche mince.
-Permet de s’affranchir du silicium.

-La cellule peut étre construite sur un substrat flexible [8].

11.3.2 Inconvénients

- Les cellules en couche mince nécessitent une surface plus importante pour atteindre les mémes

rendements que les cellules épaisses.

-La rareté de I’indium et du gallium [8].
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11.4 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons mené une étude bibliographique plus approfondie sur les nouveaux
matériaux utilisés dans les cellules solaires et en particulier les chalcopyrites CIS et CIGS, avec

une description de leurs différentes richesses propriétés et architectures.
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Chapitre 111 : Modalisation et simulation

111.1 Introduction

Les dispositifs optoélectroniques ont fait ’objet d’une attention toute particuliere ces derniéres
années, car ils constituent des composants essentiels des systemes électroniques et optiques,
notamment le photovoltaique. La complexité des mécanismes physiques au sein de tels
dispositifs fait de la simulation numérique un outil essentiel pour la prédiction des performances
et l'optimisation de la conception. La maitrise et la compréhension des nouveaux matériaux est
trés difficile, pour cela, de nombreux chercheurs on préféré s’investir en simulation afin de

gagner du temps.

111.2 Techniques de modélisation

En modélisation numérique, il a été difficile de discrétiser un dispositif au moyen d'une grille «
grid » (en 2D) ou d'un maillage « mesh » (en 3D). Un maillage avec une concentration de points
uniformement elevée ne peut pas étre traité car il contiendrait des millions de points de maillage.
Donc, il est nécessaire de choisir un maillage dense dans les régions ou I’ensemble des variables
d’entré et de sortic change a des distances faibles ; dans les autres regions, un maillage plus
grossier suffit. Un bon choix de la grille détermine si les algorithmes numeriques appliqués
convergent rapidement et vers une solution correcte ou non [71], [72]. Pour modéliser
précisement les propriétés électriques de sorties dans la plupart des types de cellules solaire, il
suffit de résoudre les équations de base des semi-conducteurs [73] avec l'approximation derive

diffusion :
e Equation de poisson :
—VE =V.(eV¥) = —q(p —n+ Nj — N;) (111.18)

e Equations de continuité :

d 1
a—?zgv.]n+G—Rn (111.19)

op _ 1
50 =" Vnt G~ Ry (111.20)
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e Equations de derive-diffusion :
Jn = —quanV¥ + qD, V) (111.21)

Jp = —qu,pV¥ + qD,Vp (1.22)

I11.3 Logiciels de simulations les plus utilisées

La simulation numérique est une technique permettant d’étudier et d’analyser le comportement
d’un dispositif réel. Une simulation est basée sur un modele mathématique qui décrit le systeme.
La simulation numérique s’est révélée au fil des années un outil fiable et indispensable pour
étudier et comprendre les propriétés des cellules solaires, telles que les propriétés optiques,
électriques et mécaniques [74]. 1l contribue également a réduire les codts de traitement et le
temps consacré a la fabrication de la cellule solaire en fournissant des informations utiles sur la
maniére de faire varier les parametres de production pour améliorer les performances du la
cellule [75]. Au fil des années, plusieurs outils de modélisation spécifiques aux dispositifs
photovoltaique a couches minces ont été développés. Un certain nombre de ces outils ont atteint

un stade de maturité et sont disponibles pour la communauté photovoltaique [74].

Durant ces dernieres années de nombreux simulateurs solaires ont été développés dans le but
de modeliser et simuler les cellules solaires. On peut citer comme suite les programmes de
simulation numériques tels que : AMPS, wxAMPS, PC1D, AFORS-HET, ASA, SILVACO,
SCAPS. Avec I’évolution de ces modeéles numériques, les mécanismes des cellules solaires ont
été mieux compris, ce qui a contribué a son tour au développement de la cellule en vue

d’améliorer le rendement et les performances [8].
I11.4 SCAPS

SCAPS « Solar Cell Capacitance Simulator one Dimension » est un programme de simulation
des cellules solaires unidimensionnelles développé a I'Université de Gent en Belgique par
I’équipe de chercheurs (Alex Niemegeers, Marc Burgelman, Koen Decock, Johan
Verschraegen, Stefaan Degrave) pour simuler les caractéristiques électriques des dispositifs

photoniques tels que les cellules solaires a couches minces [76]-[77].

En premier temps, le SCAPS a été développé pour modéliser des systemes photovoltaiques
comprenant des semi-conducteurs CulnSe2 et de CdTe. Par la suite, ce programme a été élargi

pour d’autres cellules telles que cellules cristallines (Si et GaAs) et cellules amorphes (a-Si et
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Si micro-morphe). Il permet ainsi de simuler des cellules solaires constituées au maximum de
sept couches ayant chacune des propriétés différentes tel-que le profil de dopage, I’épaisseur,
la distribution énergétique des niveaux donneurs ou accepteurs, 1’absorption optique ...etc. Il
calcule les bandes d'énergie, les concentrations et les courants, les caractéristiques J-V, les
caractéristiques alternatives (C et G en fonction de V et / ou de f), la réponse spectrale (QE).

Depuis la version 2.8, SCAPS a été adapté également pour les cellules solaires graduées [78].

I11.5 Utilisation du SCAPS

Le programme est organisé en plusieurs panneaux dans lesquels l'utilisateur peut définir les
paramétres ou dans lesquels les résultats sont calculés [79]. SCAPS analyse la physique du
modele et explique les profils de recombinaison, la distribution du champ électrique, le
mécanisme de transport de la porteuse et les densités de courant individuelles. Le SCAPS

possede trois grandes fenétres :

111.5.1 Fenétre d’exécution (Action Panel)

La fenétre d’exécution « Action panel » de SCAPS est accessible dés le démarrage du logiciel.

Elle est constituée de différent bloc comme le montre la figure 111.26:
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Figure 111.26 : Fenétre d’exécution « Action panel » de SCAPS.

- Blocl : permet la spécification des conditions de simulation :

- Spécification du point de fonctionnement (température, tension, fréquence).
- Condition d’illumination.

- Résistance.

-Bloc2 : permet de définir le probleme : spécification de la géométrie, des matériaux et toutes

les propriétés de la cellule solaire.

-Bloc 3 : permet de sélectionner les grandeurs simuler a savoir : la caractéristique I-V, la

capacité — voltage, la capacité-fréquence et la réponse spectrale.

-Bloc 4 : permet de lancer les calculs.
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-Bloc 5 : permet une visualisation des résultats.

111.5.1.1 Définir le point de fonctionnement

Le point de fonctionnement spécifie les paramétres qui ne sont pas modifiés dans une mesure

de simulation et qui sont important pour cette mesure.

- la température T : importante pour toutes les mesures. Note : dans SCAPS, seulement NC (T)

NV (T), les vitesses thermiques, la tension thermique KT et toutes leurs dérivés sont les seules
variables qui ont une dépendance explicite de la température ; vous devez entrer pour chaque T

les paramétres de matériaux correspondants.

- la tension V : est éliminée dans les simulations 1-V et C-V. C'est la tension de polarisation

continue dans la simulation C-f et dans la simulation QE (1). SCAPS commence toujours a 0 V
et passe a la tension du point de fonctionnement en un nombre de pas que vous devez spécifier

(number of point).

- La fréquence f : est ignorée dans les simulations I-V, QE (1) et C-f. C'est la fréquence a

laquelle la mesure C-V est simulée.

—Working point
Temperature (K) : 300.00
Voltage: (V) < 0.0000

Frequency (Hz) & 1000E+6

Mumber of points : 5

Figure 111.27 : Définition du point de fonctionnement.

- L'éclairement (illumination) : est utilisé pour toutes les mesures. Pour la mesure QE (A), il

détermine les conditions de lumiére de polarisation. Les réglages de base sont les suivants :
sombre ou clair, choix du cété éclairé, choix du spectre. Une illumination a un soleil (= 1000
W/m?) avec le spectre global de la masse d’air 1,5 est le paramétre par défaut, mais vous
disposez d’un large choix de lumiére monochromatique et de spectres pour vos simulations
spécialisées. Si vous disposez d'un simulateur optique, vous pouvez immédiatement charger un

profil de génération au lieu d'utiliser un spectre.
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fluminaton: Dark Light Ganaration Gix) From intermal SCAPS calculation

Figure 111.28 : Choix de I’illumination.

111.5.2 Fenétre de conception du dispositif (Set Problem)

Lorsque vous cliquez sur le bouton "Set Problem" dans le panneau Actions (figure 111.26 bloc
2), le panneau "Solar cell definition" s’affiche (Figure I11.29). Ce panneau permet de
créer/éditer des structures de cellules solaires, d’afficher une fenétre qui contient un grand
nombre de données comme 1’énergie de gap, la permittivité électrique, I’affinité, le dopage, et
le type de dopage. En plus, les défauts de différents types peuvent étre définis, a la fois, dans la
masse de couches et aux interfaces. En considérant leurs états de charge et la recombinaison a
leurs niveaux a savoir : le type de charge, la distribution énergétique, la propriété optique et les
transitions métastables entre les niveaux, et de les sauvegarder ou de les charger a partir de

fichiers de définition. Ces fichiers de définition sont des fichiers ASCII standard portant

I’extension «def.
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Figure 111.29 : Panneau de définition de la structure.

Les propriétés des couches, de contact et d'interface peuvent étre modifiées en cliquant sur la
case appropriée, comme illustré a la figure 111.30. De la méme maniere, vous pouvez ajouter

des couches en cliquant sur "Add layer".
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=21 N N I

Figure 111.30 : Panneaux de définition des propriétés des couches.
111.5.2.1 Défaut (Defects)

Dans SCAPS, seule la référence par défaut est utilisée : tension appliquée au contact gauche,
fleche de référence actuelle de gauche a droite, donnant lieu a une référence en tant que
consommateur. Dans toutes les sorties (graphiques, tableaux d'affichage/enregistrement), le

résultat est affiché conformément au choix de l'utilisateur en matiere de référence.
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Edit Edit Edit Edit Add a
Defect 1| Defect 2| Defect 3| Defect 4| Defect 5

Remove| Remove| Remove| Remove

Figure 111.31 : Ajouter/suprimer “defects”.

[Z] SCAPS 3.3.03 Defect Properties Panel = B =

Defect 1 of layer 1

defact type Neutral b

caplure cross section electrons (cm?) 1.000E-15 f
capiure cross section holes (cm?) | 1.000E-15
energetic distibution Single v
reference for defect energy level Et Above EV (SCAPS <27) Rl
energy level with respect to Reference (eV) 0600 }
CRBIACLensc enargy (¢V)

Nt grading dependent on postion x Nt(x} w|  undorm -
Nttotal (1/em3) Left be0) = 1.000E+14 Right(x=1) = 1.000E+14
Optical capture of electrons = ' b

Figure 111.32 : Panneaux de définition des propriétés par défaut.

111.5.2.2 Mécanisme de recombinaison

Dans SCAPS, on retrouve trois types différents de processus de recombinaison : Band-a-band
(radiatif), Shockley-Read-Hall (SRH) et Auger.

-Recombinaison bande a bande : est un processus inverse a celui de I'absorption de photons.

Les électrons dans la bande de conduction redescendent dans la bande de valence émette un
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photon et se recombinent avec des trous (Figure 111.33.a). Le taux de recombinaison dans ce cas

peut étre exprimé par :
R =y(np —n?) (111.23)

-Recombinaison Auger : est un processus lors duquel une recombinaison de pair électron-trou

se produit pendant la transition d'un niveau d'énergie €levé a un niveau d'énergie faible et

I'énergie résultante est transmise a un troisiéme porteur (Figure 111.33.b). Il peut étre décrit par:

R = (cf! + ciH(mp —nf) (111.24)

-Recombinaison de Shockley-Read-Hall (SRH) : également appelée recombinaison assistée par
un piege (Figure 111.33.c). Elle se produit en raison de défauts ou d'impuretés dans les

matériaux. Le taux de recombinaison SRH est donneé par :

np—ni2

T 1p(n+ng)+Tn(P+po)

(111.25)

Ou, R est le taux de recombinaison, y est le coefficient de recombinaison, t,et 7, sont
respectivement les durées de vie des électrons et des trous. n, et n, sont respectivement les

concentrations des électron et des trous a I’équilibre, c/ et c;,“ sont des constantes, qui peuvent

étre définie dans SCAPS.

a) b) c)

energie

Radiative Auger Assisté par piége
Shockley-Read-Hall

Figure I11. 33 : Processus de recombinaison a) radiative, b) Auger et c) SRH.
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111.5.2.3 Absorption

Le coefficient d'absorption peut étre défini comme le degré d'absorption d'énergie par un
matériau. Il est déterminé par la nature du matériau (Figure 111.34). Dans SCAPS, le coefficient

d’absorption est donné par 1’équation 111.26 :

a(d) = (4+-2) Jhv = By (111.26)

Ou, A et B sont les constants d’absorption, /4 est la constante de Planck et V est la vitesse de la

lumiere [80].

—Recombinatan madel

Hand to band recombinabion

m'is) 0.000E~0
0.000E-0
0 000E~0

Radistve recombinea
Auger elactron caps
Auget hoke caplure c

Racombinaton ot dedects: Summary

Add a
Defect 1

I N N .

(no metastable confquration possibla)

_ Accapt | cancel | [ Loaamatenal | [ Savematenat |

Figure 111.34 : Modele de recombinaison.

111.5.2.4 Propriété de contact

Les propriétés du contact peuvent étre définies en cliquant sur le bouton de contact avant ou
arriére dans le panneau de définition de cellule, ce qui ouvre le "panneau des propriétés du

contact", Figure 111.35.
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P3|

[2) Left Contact (Back) -

— Electrical properties

Thermionic emission [ surface recombinabon velocity (cm/s)
elecrons 5 1.00E+5
holes < 1.00E+7
Metal work function (eV) 5 £ 0000 or V"  fatbands
Majority camer barmier height (aV) In batch mode. recalculate Phi_m

1 ateach step
{ I atfirst step only

[T Allowcontact tunneling

— Optical properties —
optcal filter L3 werMode B’
|

Figure 111.35 : Propriétés du contact.

Le travail de sortie est I'énergie minimale requise pour déplacer un électron d'un solide vers le
vide. La valeur du travail de sortie est utilisée pour décrire la force de 1’énergie de liaison d’un
électron dans les matériaux. Dans SCAPS, le travail de sortie peut étre définie par l'utilisateur
ou calculé a I'aide du modele de SCAPS. Comme représenté dans les equations I11.27, 111.28 et
111.29.

Contact de type-n :

Ne
¢m =x + KT In (ND_NA) (111.27)
Contact de type-p :
Ne
B = X + Egap = KoTIn (5) (111.28)

Contact de type intrinseque :

$m = x + KpTIn (Z—) (111.29)
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Ou, ¢, est le travail de sortie, y est I’affinité électronique, N, est la densité effective d’état de
la bande de conduction, N, et N, sont la concentration de dopage des accepteurs et des

donneurs et n; est la concentration intrinséque.

111.5.2.5 Théorie de fonctionnement

La théorie principale de SCAPS-1D consiste a résoudre les équations de Poisson et les
équations de continuité. La figure 111.36 montre la stratégie de fonctionnement de SCAPS-1D.
Chaque calcul commence au point départ et utilise I'nypothése initiale, qui est exprimée en
utilisant des niveaux de quasi-Fermi, pour obtenir la situation d'équilibre. Dans cette situation,
aucun éclairement et tension ne sont appliqués. Lorsque le point de travail est défini dans un
état sans éclairement, la condition d'équilibre est appliquée pour calculer la solution. Lorsqu'elle
est réglée dans des conditions d'éclairage, la situation de court-circuit sera calculée et cette

nouvelle valeur sera utilisée comme valeur initiale de I'étape suivante.

Point de Depart

situation d'équilibre éclairement
(noir; OV) l
) court-circuit
Noir (éclairement;
o)

situation au point de
fonctionnement

1er point de calcul (le plus prés
du point de fonctionnement)

Figure 111.36 : Stratégie de fonctionnement de SCAPS.
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SCAPS utilise pour la convergence un schéma d’itération de type Gummel avec 1’algorithme
de Mewton-Raphson pour les calculs numériques. Aprés avoir défini un point de calcul, SCAPS
suivra l'algorithme de Newton-Raphson pour effectuer le calcul d'itération jusqu'a I'obtention

de la valeur d'optimisation.

111.5.3 Fenétre de résultat

Cette fenétre affiche les résultats de la simulation sous forme de graphe avec la possibilité de
les sauvegarder ou exporter leurs valeurs. SCAPS est capable de calculer les bandes d'énergie,
les concentrations et les courants a un point de fonctionnement donne (Figure.ll1.37), les
caracteristiques (I-V), les caractéristiques (C-V) et (C-f), le rendement quantique (QE), et les

bandes d’énergies en régime alternatif (ac-bands).

Bl
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£ —asecxe sl L 3

Band Diagram EC.EV
Delect ype - accagior
" 1

- o g ) 1 . ' M 0 "
§ l 2 b ! ! - 0
4
cutance (m) o8 e o |
[ Scale dstanca (38 graphs) I Oecupanon probabelty of desp delects b sectiors -
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\4 ( Lt " GenRec |
occspakcawh (000 +—— — ve—e . —_—1
\ sachone 'Q' e | v
fl.!( +
d |
04 ! d ac-bonds
ot - ! - | | '
I j " 0 R R = cne i SR EERE 7‘ v
| L
! | | ! | /T"- ‘ {
Y% pa— . : — - Y ot M Ll et 4
} 2 S @ &8 T & & B 30 35 4% 45 50 55 60 65 70 75 BO B5 #0 95 WD _
drtancs () drtance () QE
oK guantsm efioency dene ¥+ 00 Vot Commens

Problom S ¢'\Program Fles SIS cape T defsaarpie CdTs def |
lastsoved 152

samudation dore o

Figure 111.37 : Panneau d’affichage des résultats de bande d’énergie, courant et
concentration.

111.5.3.1 Panneau I-V (I-V panel)

Les résultats des simulations courant-tension sont représentés sur le panneau IV « IV panel ».
Le graphique de gauche affiche toutes les simulations I-V. Le graphique de droite fournit des

informations détaillées sur les courants de recombinaison dans la derniére simulation. Cela
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permet de voir le mécanisme de recombinaison principal dans la structure pour des tensions

variables. Si la simulation est effectuée sous illumination, les parametres de la cellule solaire

sont calculés et affichés (Figure 111.38).

{3 SCAPY 10003 el

watade V)

enorgy bands |

RSl

OO0

oc'hmdsl

o4 |

_ = |

Figure 111.38 : Panneau |-V avec visualisation des parameétres de la cellule.

111.5.3.2 Panneau QE (QE-panel)

Comme le montre la figure 111.39, ce panneau permet d'analyser les simulations du rendement

quantique. Sur l'axe horizontal, il est possible dafficher la longueur d'onde ou I'énergie

photonique de la lumiére monochrome. Sur I’axe vertical on a plusieurs possibilités (Figure

111.40).
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Figure 111.39 : Panneau du rendement quantique.
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Figure 111.40 : Les choix possibles du panneau de rendement quantique QE.

111.6 Avantages et inconvénients du SCAPS

SCPAS offre plusieurs avantages :

une grande vitesse d’exécution, des fichiers d’entrée

accessible aux utilisateurs en format texte (donnée spectrale, paramétré de description du

dispositif,), la possibilité¢ d’introduire des interfaces et la prise en compte des phénomenes de

recombinaison, la possibilité d’introduire les résistances séries et paralléles et permet de

visualiser les caractéristiques capacité-tension et capacité fréquence. Néanmoins, ses

inconvénients impliquent ’absence de la gestion du phénoméne de réflexion aux interfaces des

différentes couches constituantes la cellule solaire [8].
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111.7 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons présenté le modele de la cellule solaire afin d’optimiser les
paramétres, géométriques, physiques, électriques et optiques. Nous avons établi la génération
de la recombinaison dans les différentes régions de la cellule solaire et le model de calcul des
courants. Puis nous avons donné un apercu sur les logiciels de simulation utilisés dans la
conception et la simulation des cellules solaires. Enfin, nous avons terminé ce chapitre par une
description détaillée du simulateur SCAPS-1D qui sera considéré comme 1’outil de simulation
principal dans notre travail. L’utilisation de logiciel SCAPS est trés pratique et trés utilisable
par la communauté scientifique depuis sa mise en service. Les différentes étapes que nous
avons décrit dans ce paragraphe nous a permis de bien comprendre le fonctionnement du

logiciel.
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Chapitre IV : Application

1.1 Introduction

L’inconvénient major qui géne jusqu'a présent I’exploitation de 1’énergie solaire photovoltaique
est le colt des panneaux solaires. C’est pourquoi, le principal objectif des chercheurs a travers
le monde est d’améliorer le rendement de conversion de la cellule solaire ainsi que diminuer
leur colt de fabrication. Pour cela, il sera intéressant d’utiliser un minimum de quantité du
matériau absorbeur de la cellule, ce qui exige un matériau possédant un large coefficient
d’absorption et une excellente mobilité des porteurs. Les performances des cellules solaires
augmentent lorsque la jonction est adaptée au spectre solaire en augmentant la largeur de bande
interdite Parmi ces absorbeurs, les chalcopyrites CIS (I-111-V1) et CIGS est un matériau de type
(1-111-V12), de structure chalcopyrite tres prometteur pour la conversion photovoltaique Ces
matériaux ont ’avantage d’avoir une largeur de bande interdite ajustable, et une excellente
stabilite électrique et thermique et excellente sous les conditions d'opérations c.-a-d. excellente

résistance aux irradiations.

Couche Buffeur CdS

Couche Absorbeur CIGS/CZTS Se
Contact arriére en Mg}

Substrat en verre

Figure 1V.41 : Structure de la cellule solaire au CIGS ou CZTSSe.

Pour diminuer a la fois le poids et le prix de ces dispositifs tout en augmentant leurs surfaces et
leurs souplesses, des cellules en couches minces ont été réalisés. Les cellules solaires en
couches minces qui utilisent. Le diséléniure de cuivre et d'indium CulnSe2, représentent
I’approche la plus prometteuse au plan de réduction des colts de production. 1l a fait preuve
font de lui I’'un des matériaux qui contribueront fortement au potentiel énergétique solaire du

futur. Dans le but d’optimiser une conception spécifique d’une d’hétérojonction ZnO

58



Chapitre IV : Application

(n)/CdS(n)/CIS(p), Le choix convenable des matériaux photo-actifs et qualité des électrodes
metalliques est nécessaire pour obtenir un bon rendement de conversion. Dans ce chapitre nous
intéresserons d’améliorer la performance de la cellule solaire a base le matériau original
CulnSe2 (CIS), tres attractif et a fort potentiel. Nous allons étudier les effets majeurs qui
influent sur les performances de la cellule solaire tels que la variation de I'épaisseur de la couche

d'absorbeur, et additionner des défauts.

V.2 Amélioration de la performance des cellules solaires chalcopyrites

Les semi-conducteurs chalcopyrites sont devenus des matériaux prometteurs a faible codt, non
toxiques et a haut rendement pour les applications photovoltaiques (PV). Des matériaux
chalcopyrites CIGS et CIS, ont été utilisés pour fabriquer des cellules solaires a couche mince.
En outre, de nouvelles cellules solaires a film mince semi-conductrices basees sur les alliages
ternaires CIS et les alliage quaternaires CIGS Sont attiré une attention considérable des
chercheurs dans le domaine de la technologie photovoltaique en raison de leur bande interdite
appropriée variant de 1,035 a 1,68 eV avec une bonne coefficient d’absorption. Le succes de
ces alliages s’explique avant tout par le fait que 1’énergie de leur bande interdite peut étre
modelée selon nos désirs (a I'intérieur des limites intrinséques des matériaux choisis) en
développant des alliages de semi-conducteurs dérivé des composés dont les proprietés sont

connues. C’est ce qu’on appelle ’ingénierie des bandes interdites.

1V.2.1 Choix et sélections des matériaux

Pour qu’un semi-conducteur soit efficace en cellule photovoltaique, sa bande interdite doit étre
optimale pour utiliser la majorité des rayonnements. Un grand nombre de matériaux ont été
investigué dans la littérature. Certains éléments ont des bandes interdites élevées (> 2,5 eV) et
ne peuvent absorber que les photons ayons des basses longueurs d’ondes ; et il y aura donc une
perte d’une quantité importante du rayonnement solaire Les composés ternaires forment une
partie de cette étude, en particulier les composés chalcopyrites, parmi ces composés le CulnSe2
apparait comme un candidat prometteur. L’intérét de ce matériau repose sur des facteurs

principaux :

-Une valeur suffisante d’énergie de gap directe (Eg=1.15) pour la réalisation des
hétérojonctions et un coefficient d’absorption élevé dans les différentes régions de spectre

solaire.
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-1l présente des parametres de maille et une affinité électronique compatibles avec ceux des
matériaux utilisés dans la fabrication des autres couches constituantes la cellule solaire a savoir
le CdS, ITO, ZnO, etc.

-La possibilité de synthése et d’élaboration de matériaux semi-conducteurs par plusieurs

techniques et sur différents types de substrat.

-La possibilit¢ d’obtenir un matériau de type n ou p, permettant la fabrication de

L’homojonction ou hétérojonction.

-Une bonne accommodation du réseau avec CdS et (CdzZn) S, permet de réduire les états

d’interface.

IV.2.2 Synthese et élaboration des matériaux

Par définition, Une couche mince ou TF (Thin Film) est un revétement dont 1’épaisseur peut
varier de quelques couches atomiques & une dizaine de micrométres. Cette technologie des
cellules solaires ne dépose que la quantité de matériau photosensible capable d'absorber
I’essentiel du rayonnement solaire (quelques microns d’épaisseurs suffisent), ce qui rend ces
cellules peu gourmandes en materiaux de fabrication et facilement adaptables aux supports

flexibles.

Bien que ces cellules solaires a couche mince aient un avantage concurrentiel sur les cellules
solaires de premiére génération en raison de leurs codts plus bas et de leurs rendements élevés,
elles présentent ainsi certains inconvénients. La plupart des matériaux qui composent ces
cellules sont a la fois de plus en plus rares et de plus en plus colteux (indium) ou hautement
toxiques (cadmium) [81], [82].

» Techniques de dép0t des couches minces.

Les principales méthodes utilisées pour fabriquer des couches minces font appel a la technique
de dép6t en phase vapeur chimique (CVD : Chemical Vapor Deposition) [83] et de dép6t en
phase vapeur physique (PVD : Physical Vapor Deposition [84]. La classification des méthodes
est présentée sur le schéma de la figure 1VV.42. Des techniques de synthése alternatives, comme
ont également été favorisées car elles diminuent de facon significative les températures de

synthese nécessaires.
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Technique de dépot des couches minces

v .

Dépot chimique

Dépot physique J
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Figure 1V.42 : Techniques de dépdt des couches minces [85].

1VV.3 Description des cellules solaires a base chalcopyrites

Une cellule solaire a base de CIS est constituée principalement de trois composants disposés en

couches minces et deux contacts métalliqgues comme le montre la figure 1V.43:

Contact avant

Couche fenétre

Couche tampon

Couche absorbante

[« Contact arriére

e«——  Substrat

Figure 1V.43 : Schéma représentatif d’un empilement d’une cellule solaire a base de
CulnSe2.
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-Un substrat

-Deux contacts avant et arriére sur les deux faces du systeme
-Une couche absorbante avec une conduction de type P

-Une couche tampon avec une conduction de type N

-Une couche fenétre

Notons que, dans des cas particuliers, une couche anti-réfléchissante en MgF2 est ajoutée. Dans
ce qui suit, on va aborder en détail les différents constituants d’un empilement d’une cellule
solaire [86]. Le schéma simplifié¢ de 1’hétéro-structure est représenté sur la figure (1V.43). Les
contacts metalliques sont fixés en haut et en bas et ils sont caractérisés par leur travail de sortie

et la vitesse de recombinaison en surface

IV.4 Etude numeérique des parametres de la cellule solaire chalcopyrite

La modélisation d’une cellule solaire est I’outil performant qui nous permettra de lier les
caractéristiques de cette cellule avec les propriétés du matériau et la technologie de fabrication
afin d'améliorer les performances de la cellule. L’objectif de cette présente these est de faire
une modélisation d’une cellule solaire en couche mince de structure P-N a base de CulnSe2 en
vue d’optimiser par simulation les caractéristiques physiques et géometriques des différentes
couches de la cellule. Nous avons choisis le modéle pour calculer les caractéristiques de la
cellule solaire (ZnO (n) / CdS (n) / CIS (p) un ensemble de parametres a été construit a partir
de la littérature et donné dans les tableaux suivant 1V.3 et 1V.4 insérés dans le simulateur des
cellules solaires SCAPS-1D.
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Tableaux V.3 : Principaux paramétre des matériaux utilise.

Thin Layers n-ZnO n-CdS p-CIS
Bande de gap (eV) 3.40 2.40 1.15
Electron affinity x.(eV) 4.55 4.50 4.15
Dielectric permittivity 10 10 13.6
(relative g,) (F.cm™1)

Electron mobility 100 100 100
(cm?/V.s)

Hole mobility 25 25 25
(cm?/V.s)

CB effective density 4E18 2.2E18 2.2E18
of states

(Nc (em™3))

VB effective density 9E18 1.8E19 1.9E19
of states

(Nv (em™3))

Shallow uniform donor 1E17 1.1E18 -
Density

(ND (cm™3))

Shallow uniform acceptor - - 2E16
Density

(NA (cm™3))

Thickness (um) 0.05 0.025 0.3

Le tableau (1V.3) résume les différentes valeurs des paramétres de chaque couche constituant
notre cellule, notant que I'épaisseur de la couche absorbante a été fixé apres les calculs de
I'épaisseur optimale de la couche absorbante qui assure le meilleur rendement. Les défauts de

la couche fenétre ZnO et tampon CdS sont fixé sur le tableau 1V.4.
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Tableau 1V.4 : Etat des defauts pour différentes couches de la cellule.

Defect Thin Layer n-CdS n-ZnO
Defect type Neutral Neutral
Capture cross section electrons (cm?) 1E(-12) 1E(-12)
Capture cross section holes (cm?) 1E(-12) 1E(-12)
Energetic distribution Single Gaussienne
Reference for defect energy level Et Above Ev Above Ev
(Scaps <2.7) (Scaps < 2.7)
Energy level with respect to Reference (eV) 0.60 1.65
Characteristic energy (eV) - 0.10
Nt granding depending on position x: Nt Uniform Uniform
Nt total (1/cm3) Left 1E18 1.772E16
Nt total (1/cm3) Right 1E18 1.772E16
Nt peak (1/eV/cm3) Left - 9.997E16
Nt peak (1/eV/em3) Right - 9.997E16

V.5 Etude théorique et prédictive sur les performances des Chalcopyrites

Ces cellules sont a base des matériaux semi-conducteurs inorganiques. L’objectif de la
simulation des cellules solaires est de trouver un lien entre les propriétés des matériaux et les
caractéristiques électriques de la cellule solaire. Nous présentons 1’étude des caractéristiques
électriques de la cellule solaire a hétérojonction (ZnO (n)/CdS (n) /CIS (p)) en couches minces.
Ou le semiconducteur CulnSe2 (CIS) de type p qui est ’absorbeur de la cellule. On a étudié
l'influence des différents paramétres pour chaque couche de la cellule afin d’améliorer le
rendement de conversion 1 (%), la densité de courant de court-circuit J¢., la tension en circuit
ouvert V,, le facteur de forme FF (%) et la réponse spectrale QE. On va obtenir tout cela a
partir le simulateur SCAPS-1D pour générer les résultats des caractéristiques électriques de la

cellule étudiée et leurs discussions.
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IV.5.1. Effet de I'épaisseur de couche absorbeur sur les performances des Chalcopyrites

De nombreuses études expérimentales et théoriques basées sur les semiconducteurs a base de
chalcopyrite ont été réalisées afin d'améliorer les rendements de conversion Il a été démontré,
par exemple, qu’une réduction de I’épaisseur des absorbants chalcopyrite CIS pouvait permettre
de réduire les colts de fabrication des cellules solaires a couche mince et d’améliorer les
rendements solaires. De ce fait, des couches minces & base de couches d'absorbeurs
chalcopyrites CIS ultra-minces ont récemment été fabriquées, afin d'obtenir des rendements
moyens élevés pour les cellules solaires. L'épaisseur de I'absorbeur de chalcopyrite est I'un des

paramétres importants contribuant a optimiser les performances de la cellule solaire.

Dans les dispositifs a cellules solaires chalcopyrites, I’absorbeur joue un role crucial dans les
performances des cellules, qui est composé d’un matériau photo-absorbant de type
chalcopyrites a base de CIS. Des densites de défauts élevées dans le matériau de la couche
absorbante pourraient limiter les caractéristiques de performance des cellules solaires, car les
défauts peuvent dégrader la qualité des matériaux des couches et induisent une recombinaison
des supports et une réduction de la durée de vie, pour assure le meilleur transport des porteurs
en réduisant leurs recombinaisons et diffusion au niveau du contact arriere. On a choisi quelques
valeurs de I'épaisseur de la couche absorbeur CIS pour simuler la variation des parametres

photovoltaiques de la cellule solaire.
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Tableau. 1V.5: Effet de I’épaisseur de la couche absorbeur CIS sur les caractéristiques

électriques de la cellule solaire.

Thickness (nm)
100
200
300
400
500
600
700
800
900
1000
1100
1200
1300

Voc (V)
0.5553
0.5910
0.6078
0.6180
0.6265
0.6325
0.6372
0.6416
0.6458
0.6491
0.6506
0.6533
0.6558

Jsc (NA/cm?)

20.239308
28.742553
32.301692
34.255237
35.556436
36.499181
37.214710
37.778028
38.231010
38.609132
38.922240
39.194545
39.425892

FF (%)
68.21
66.62
68.83
71.05
72.64
73.92
74.96
75.75
76.42
76.98
77.62
78.00
78.28

Efficiency (%)
7.67
11.32
13.51
15.04
16.18
17.07
17.78
18.36
18.87
19.29
19.66
19.97
20.24

La performance des cellules solaires dépend de la réponse du spectre solaire. L'épaisseur de la

couche d'absorbeur est un paramétre important et joue un role essentiel dans l'optimisation des

performances de la cellule solaire. Les parameétres de performance de la cellule solaire sont

simulés en fonction de variation de 1’épaisseur de la couche d’absorbeur CIS Les courbes

résultantes V,., /., FF et du rendement n sont représentées sur la Figure 1V.44. L’épaisseur de

CIS a été variée de 100 nm a 1300 nm ainsi que 1’énergie de la bande interdite (Eg) de 1,15 eV.
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Figure 1V. 44 : Simulation des performances de la cellules solaire de CIS en fonction de
variation de I’épaisseur de I’absorbeur sur V. ; J¢. ; FF ; rendement.

Pour le CIS, Les valeurs optimisées des performances ont été reporté dans le tableau 1V.3. La
Figure 1V.44 montre une augmentation de V,. de 0.55 V a 0.65 V lorsque I’épaisseur passe de
100 nm a 1300 nm., le J,. calculé augmente avec l'augmentation de I'épaisseur et atteint une
valeur maximale 39.42 mA/cm?. Le facteur de forme commence a diminuer lorsque 1’épaisseur
de I’absorbeur est inférieure a 200 nm, ensuite avec L'augmentation de I'épaisseur de I'absorbeur
dépassé de 200 nm entraine une amélioration considérable du facteur de forme FF de 68.83 %
a 78.28 %. Enfin, du rendement n maximal de 20.24% avec ’augmentation de 1’épaisseur de la
couche CIS. En effet, une bonne optimisation des performances des dispositifs photovoltaiques.
Il est évident d’observer la grande influence de 1’épaisseur de la couche d’absorbeur sur le
rendement. La cellule peut atteindre des valeurs trés élevées de J,. et le rendement dans un
absorbeur mince a partir de 500 nm (voir figure 1V.44). On peut en conclure qu’une couche
absorbante de 1300 nm d’épaisseur peut étre considérer comme étant optimale pour obtenir un
meilleur rendement. Ceci pourrait étre di au fait que plus de photons avec de grandes longueurs

d’onde sont absorbés par I’absorbeur davantage de concentration des porteurs photo-générés en
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exces avec une longueur d’onde plus longue, ce qui favoriserait la génération de paires électron-

trou.

IV.5.2 Effet de I'épaisseur de la couche fenétre ZnO sur les performances des
Chalcopyrites

Le premier contact entre les photons et la cellule solaire, est la couche fenétre ZnO.
L’augmentation de celle-ci influe sur la création des paires électron-trou, d’ou la diminution du
rendement. En outre, quand la couche ZnO est tres épaisse, la performance de cellules se
dégrade en raison d’une part de l'augmentation de la résistance en série (augmentation des
pertes), et d’autre part de I’épaisseur de la couche. Plus I’épaisseur diminue, plus 1’absorption
augmente (pour les longues longueurs d’onde). Par conséquent une épaisseur optimale de la

couche ZnO est nécessaire pour la meilleure performance de la cellule solaire.

Cette couche est caractérisée par un gap optique éléve presque de 3.40 eV. Les parametres de
la structure, pour différentes épaisseurs de couche ZnO, tirés des différentes caractéristiques
électriques, sont résumeés dans le tableau (1V.6) tandis que les épaisseurs des couches en CdS
et en CIS sont fixées (25 nm, 300 nm respectivement). L utilisation d’une couche fenétre dans
le processus de fabrication d’une cellule solaire est un élément important pour optimiser le
rendement de la cellule photovoltaique, il faut bien choisir le matériau de cette couche. Le
matériau le plus approprié a notre cellule est ZnO pour minimiser la réflexion de la lumiere.
Leur transparence est liée a la valeur de leur bande interdite, et conductrice, de facons a collecter
les électrons tout en laissant passer la lumiére tandis que leurs propriétés électriques dépendent
de la composition des couches et d'un éventuel dopage. Les figures 1V.45 représentent
respectivement la caractéristique J (V) de la cellule photovoltaique pour différentes épaisseurs

de la couche fenétre ZnO.
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Tableau I1V.6: Effet de variations de I’épaisseur de la couche fenétre ZnO sur les

caracteristiques électriques de la cellule PV a base de CIS.

Thickness (nm)

1.54

1.0

Ve (V)
=

.04

it

i 8 4

FF (%)

68,2 4

630

Voc(V)  Jsc (MA/em?)
10 0.6078 32.335756
20 0.6078 32.326728
30 0.6078 32.317962
40 0.6078 32.309605
50 0.6078 32.301692
60 0.6078 32.294210
70 0.6078 32.287128
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Figure 1V.45 : Variation des performances de la cellule solaire chalcopyrite en fonction de
variation de I'épaisseur de la couche fenétre ZnO. V. et J ., FF et rendement.

A partir des résultats par la simulation numérique que nous représentons dans le tableau (1V.6)

et dans les figures (1VV.45) Comme on pouvait s'y attendre, nous pourrions observer que J. et

le rendement a lIégerement diminué avec lI'augmentation de I’épaisseur de 10 & 70 nm avec 32.33

a32.28 mA/cm? , 13.53% a 13.51 % respectivement. Les rendements commencent a diminuer
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lorsque I’épaisseur de couche fenétre augmente est principalement en raison de la diminution
de Js. .Ensuite le V. reste constant sur toute la plage des épaisseurs de la couche fenétre
considéré de valeur 0.60 V et FF reste presque constant de valeur autour de 68.83% pour une

épaisseur 60 nm, et une Iégére diminution dans un épaisseur 70 nm de valeur 68.82 %.

En outre, quand la couche ZnO est tres épaisse, influe sur la création des paires électron-trou,
et ou la diminution de rendement donc la performance de cellules se dégrade en raison d’une
part de l'augmentation de pertes, et d’autre part de I’épaisseur de la couche. Plus 1’épaisseur
diminue, plus I’absorption augmente (pour les longues longueurs d’onde). Par conséquent une
épaisseur optimale de la couche ZnO est nécessaire pour la meilleure performance de la cellule
solaire. Donc on peut choisir 1’épaisseur la plus petite de la couche en ZnO pour avoir des
résultats acceptables du rendement 1, du facteur de forme FF, de la densité de courant de court-
circuit J. et la tension de circuit ouvert V.. 1l est clair que on va choisir la valeur optimale de

10 nm donne le rendement avec 13.53% de ce film.

IV.5.3 Effet de I'épaisseur de la couche buffer CdS sur les performances des Chalcopyrites

La couche buffer est situee entre la couche absorbante CIS et la fenétre optique de ZnO:Al. Si
un contact (couche absorbante/fenétre optique) est directement réalisé, une jonction
photovoltaique peut exister. En revanche, son rendement sera limité par 1’inadaptation des
bandes interdites et les courants de fuite dus a la présence de zones désordonnées aux joints de
grains. De ce fait, il est préférable d’introduire une fine couche, dite couche buffer, entre ces
deux composés afin d’optimiser les performances de la cellule CIS. En effet, lorsque la taille
de CdS diminue, le nombre de particules par gramme s’accroit considérablement. Et donc si la

taille de la couche tampon diminue, le matériau CdS devient un bon Buffer dans notre travail.

L'épaisseur de la couche CdS est variée de 10 nm a 70 nm tandis que les épaisseurs des couches
en ZnO et en CIS sont fixées (50 nm, 300 nm respectivement). Les variations de ce parametre

de la couche CdS, tirés des différentes performances électriques, sont vu dans le tableau (1V.7).
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Tableau. IV. 7: Effet de variation de I’épaisseur de la couche buffer CdS sur les

caracteristiques électriques de la cellule solaire a base de CIS.

Thickness (nm)
10
20
30
40
50
60
70

Voc (V)
0.6080
0.6078
0.6078
0.6079
0.6080
0.6081
0.6081

Jsc (MA/cm?)
32.182788
32.290600
32.309549
32.323116
32.335860
32.348089
32.359842

FF (%)
68.05
68.76
68.87
68.93
68.99
69.05
69.11

Efficiency (%)

13.31
13.50
13.52
13.54
13.56
13.58
13.60

Le meilleur matériau proposé pour la formation de 1’hétérojonction photovoltaique avec le CIS

est le sulfure de Cadmium CdS, Elle est joué deux roles, electriquement, la couche tampon

d’optimiser I’alignement des bandes entre la couche absorbante et la couche fenétre et de limiter

les recombinaison des porteurs a I’interface de ces deux couches. On outre, elle permet de

proteger la surface de I’absorbeur. Notre simulation a été realisée en étudiant les effets de la

variation de I'épaisseur de la couche buffer sur les paramétres de la cellule photovoltaique avec

une valeur d'énergie de bande interdite de 2.40 eV. Les parametres de performance de la cellule

sont calculés en fonction de I'épaisseur de la couche buffer dans I’intervalle de I’épaisseurs 10

a 70 nm.

71



Chapitre IV : Application

G100 33.0
—v=Yor - Y
06081 vy . . v T v 3284
 0.606- 3 3261
Ca [
- <
2 0.604 B 3241 .
= a i
0,602 322 .f"'/w_
I'I-ﬁl'lrl'l- T T T T T T ud T T .-'l:.I{I T T T T T T T
0 20 30 0 50 &0 70 0 20 30 40 50 60 70
Thickness (nm) [hickness (mm)
T0 15,0
—a=FF . —
- 14,54 CMiciency
69 - . )
~. 14,04
- GE ./.’ I-{:—
& % 13,51
= 67 E
E 13,04
iy 125 |
65 T T T T T T T 12,0 T T T T T T T
M 20 30 40 50 &0 TO 0 20 30 40 30 &0 70

Tluckness (nm) ['luckness (mm)

Figure 1V.46 : Variation des paramétres de performance de la cellule avec 1’épaisseur de la
couche buffer CdS : V., Js¢, FF et rendement.

Pour explorer I’effet de la couche buffer sur les caractéristiques photovoltaiques, nous sommes
intéresses aux parametres de performance de buffer avec différentes configurations des valeurs
d’épaisseurs. La figure 1V.46. illustre les résultats des paramétres de performance
photovoltaique des cellules solaires chalcopyrites possédant divers variation de 1’épaisseurs de
la couche buffer . Il est clairement distingué que le rendement augmente lorsque I’épaisseur de
la couche buffer augmente. Aussi pour J,., FF néanmoins, la tension de circuit ouvert reste
presque constante. A titre de déduction, les caractéristiques de performance PV calculées sont
améliorées Nos résultats suggerent que le buffer d’épaisseur optimal 70 nm offrent de
meilleures performances que d'autres épaisseurs avec une rendement 13.60%. Ces résultats
raisonnables parce que 1’énergie du gap de CdS est plus importante que 1’énergie de gap de
CIS, L'épaisseur de cette couche buffer doit étre mince et sa largeur de bande interdite doit étre

aussi élevée.
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IV.5.4 Influence de la densité de défaut sur les performances des Chalcopyrites

Etant donné que les panneaux de cellules solaires sont affectés par les changements de défaut
ce derniére jouent le réle de centres de recombinaison pour les porteurs de charges. Les
caracteristiques des matériaux semi-conducteurs sont fortement influencées par les impuretés
ou les défauts. Ces derniers sont ajoutés pour augmenter la conductivité électrique ou le contrdle
de la durée de vie, mais souvent ces impuretés ou ces imperfections dans le réseau, a partir d’un
certain seuil, agissent comme facteurs de perte, par conséquent une concentration élevée de
défauts défavorise le transport des porteurs, réduisant ainsi le rendement de conversion. Dans
cette partie nous intéressons d’étudier les variations de I’épaisseurs et I’effet de défaut pour la
couche ZnO, CdS sur les caractéristiques électriques pour cela nous utilisons les valeurs

optimales de I’épaisseur de ces couches que mentionnes précédent.

1V.5.4.1 Influence de densité de défauts de couche fenétre ZnO en fonction de variation
de I’épaisseur

Tableau. IV. 8 : Effet de défaut et les différentes épaisseurs de la couche fenétre ZnO sur les
caractéristiques électriques de la cellule solaire a base de CIS.

Thickness (nm) V. (V) Jsc (MA/cm?) FF (%) Efficiency (%)
10 0.6078 32.335682 68.83 13.53
20 0.6078 32.326174 68.83 13.52
30 0.6078 32.316174 68.83 13.52
40 0.6078 32.305745 68.83 13.51
50 0.6078 32.295062 68.82 13.51
60 0.6078 32.284316 68.82 13.50
70 0.6078 32.273644 68.82 13.50

Pour étudier la dépendance des caractéristiques du dispositif vis-a-vis de la densité de défauts
de la couche fenétre de cellule solaire chalcopyrites, nous avons simulé les performances de la
cellule solaire en sélectionnant la couche ZnO la plus performantes. Notre simulation a été
réalisée en étudiant les effets de défaut et de la variation de I'épaisseur de la couche fenétre sur
les parametres de la cellule photovoltaique sont présentés sur la figure 1V.47. Comme on peut
le constater, V. est de valeur constant 0.60 V, le rendement est réduit de 13.53% a 13.50 %.
En outre, tous les autres parameétres de cellule /., et FF ont chuté a 32.27 mA/cm?, et 68.82

%, respectivement. Nous remarquée une diminution de collecte des porteurs photo générée
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jusqu’aux électrodes, car doivent parcourir une plus longue distance avant d'atteindre les

contacts donc une diminution du rendement de conversion due au phénoméne de

recombinaison. Le rendement 13.53% est dans un choix d’épaisseur 10 nm. Nous pouvons

conclure que I’augmentation de I’épaisseur de couche fenétre influe sur la création des paires

électron-trou donc détériore la performance de cellule solaire. I1est préférable d’introduire une

fine couche.
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Figure 1V.47 : Effet de densité du défaut en fonction de variation de 1’épaisseur de la couche

fenétre ZnO sur les performances de la cellule en chalcopyrite V,.; Js.; FF; rendement.
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IV.5.4.1.1 Effet de densité du défaut en fonction de différentes épaisseurs de la couche
fenétre ZnO sur le rendement quantique externe de cellule solaire chalcopyrite

La figure 1V.48. illustre les courbes d’efficacité quantique des cellules solaires CIS en fonction
de la densité de défaut et variation de I’épaisseur de couche fenétre . On peut constater pour
toutes les différentes plages d’épaisseur de la couche fenétre une nette augmentation du
rendement quantique externe dans I’intervalle 300 & 380 nm dans la région de longueur d’onde
(inférieure a 380 nm) Toutefois, Le rendement quantique externe présente également une
diminution considérable sur toute la gamme des longueurs d’onde dans I’intervalle 380 nm a
900 nm pour les longueurs d’onde (supéricures a 380nm). Forte densité de défauts dans un
couche fenétre de grande épaisseur crée de centres de recombinaisons de paires électrons trous
avants d’atteindre la zone de charge d’espace et étre collecté ce qui réduit le nombre de porteurs
de charges collecté (électrons libres) et défavorise le transport de porteurs de charge donc une

diminution du rendement quantique QE.
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Figure 1V.48 : Courbes de simulation du rendement quantique dans les cellules solaires de
type CIS en fonction de densité de défaut pour les différentes épaisseurs de la couche ZnO.
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IV.5.4.2 Influence de densité du défaut de la couche buffer CdS en fonction de variation
de I’épaisseur

Tableau. IV.9 : Effet de défaut et les différentes épaisseurs de la couche buffer CdS sur les
caracteristiques électriques de la cellule solaire a base de CIS.

Thickness (nm) Voe (V) Jsc (MA/cm?) FF (%) Efficiency (%)
10 0.6077 31.954963 67.95 13.19
20 0.6072 31.806891 68.58 13.24
30 0.6070 31.575604 68.60 13.15
40 0.6068 31.348889 68.58 13.04
50 0.6066 31.131635 68.56 12.95
60 0.6064 30.923714 68.55 12.85
70 0.6200 30.724696 66.93 12.75

En outre, nous avons étudié I’effet des défauts de couche buffer sur la performance de la cellule
solaire chalcopyrite La figure 1V.49. Montre la variation de V,., Js., FF et du rendement en
fonction de I’effet du défaut et la variation de toutes I’épaisseurs de couche buffer. Comme on
pouvait s'y attendre, les V. reste presque constant suive une augmentation pour atteindre une
valeur maximale de 0.62 V avec 1’épaisseur 70 nm, le valeur FF augmente pour une valeur
68.58 % ensuite reste presque constant dans les intervalles d’épaisseurs entre 20 a 60 nm suive
par une diminution dans 1’épaisseur 70 nm pour 66.93%. De plus une Iégere augmentation de
rendement entre les épaisseurs 10 a 20 nm de rendement 13.19% a 13.24% respectivement
suivie par une diminution successive de fagon linéaire avec I’augmentation de 1’épaisseur dans

I’intervalle de 20 a 70 nm de rendement 13.24% a 12.75% respectivement.

Le phénoméne de recombinaison peut donc réduire la possibilité des électrons libres générés
par le rayonnement incident au contact avant et donc contribuer a abaisser la valeur de J,. en
termes de perte électron -trou ce qui influe sur la diminution de rendement. L'augmentation de
la densité du pieége profond accélére la probabilité de phénoméne de recombinaison des pairs
électrons-trous et par conséquent la diminution de la collection de charge sur les électrodes et
la dégradation de rendement. Une couche plus épaisse de buffer, une probabilité plus grande
de porteur de charge se recombiner via des défauts au lieu de diffuser vers la zone de charge
d’espace qui se fait par le champ plutdt que la diffusion. Nous pouvons en conclure que les

parametres actuels de nos cellules solaires sont sensibles a la densité de défauts élevée dans la
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couche buffer qui doit étre la plus possible mince. Le rendement le plus élevé 13.24 % a été

obtenue pour une épaisseur de 20 nm.
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Figure 1V.49 : Effet de la densité du défaut en fonction de variation de I’épaisseur de la
couche buffer CdS en chalcopyrite sur les paramétres de la cellule V,; J.; FF; rendement.

1\V.5.4.2.1 Effet de la densité du défaut en fonction de différentes épaisseurs de la couche
buffer CdS sur le rendement quantique externe de la cellule solaire chalcopyrite

La figure IV.50. illustre les courbes d’efficacité quantique des cellules solaires CIS en fonction

de la densité du défaut et variation de 1’épaisseur de la couche buffer . On peut observer pour

toutes les différentes plages d’épaisseurs de la couche buffer une nette augmentation du

rendement quantique externe dans d’intervalle 300 a 560 nm dans la région de courte longueur

d’onde (inférieure a 560 nm) Toutefois, une diminution pour les grandes longueurs d’onde

(supérieures @ 560nm) dans I’intervalle 560 a 900 nm. Donc dans un couche buffer épaisse la

forte densité de défauts conduire la recombinaison ce qui diminue le nombre de pairs électrons-

trous générées et réduire le transport de porteurs de charges donc une décroissance du

rendement quantique externe QE. (Le taux de recombinaison augmente avec 1’accroissement
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de la densité des défauts dans la région intrinseque donc favorise la recombinaison des

photoporteurs de charges)

Les recombinaisons aux grandes longueurs d'ondes s'expliquent par le fait que plus la longueur
d'onde est grande, plus elle pénetre dans le matériau. Ainsi, les porteurs de charges créés ont
une probabilité plus grande de se recombiner via des défauts au lieu de diffuser vers la zone de
charge espace. Elles peuvent étre d'origine interfaciale a travers les discontinuités de bandes
positives ou négatives au niveau de la bande de conduction qui peuvent exister entre la couche

tampon et I'absorbeur.
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Figure 1VV.50 : Courbes de simulation du rendement quantique dans les cellules solaires de
type CIS en fonction de la densité du défaut pour les différentes épaisseurs de la couche CdS.

IVV.6 Conclusion

Dans ce travail, nous avons fait une optimisation par simulation d’une cellule solaire a base de
CIS ayant une nouvelle structure hétérojonction [(n)ZnO/(n)CdS/(p)CIS/Mo] sous
environnement SCAPS-1D. Cette optimisation concerne la géométrie de la cellule en
’occurrence, les épaisseurs de la couche absorbeur, la couche buffer et la couche fenétre et les
proprietés physiques du matériau. Afin d’évaluer I’impact de I'épaisseur sur les performances
du dispositif, et pour déterminer les paramétres optimaux et ’amélioration de la performance

des cellules solaires, Ensuite ces cellules solaires ont été étudiée en ajoutant les densités des
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défauts de couche buffer et fenétre pour étudier 1’effet de défaut pour les différentes valeurs
d’épaisseurs sur les performances du dispositif V,. ; Js. ; FF ; rendement, et aussi la variation
du rendement quantique de la cellule solaire CulnSe2 en fonction de la longueur d'onde
incidente pour différentes épaisseurs de la couche de ZnO et CdS, Nous pouvons dire que les
paramétres de chaque couche jouent un role tres important vis-a-vis des performances du
dispositif, de méme la variation de 1’épaisseur de différentes couches de cellule solaire peut
affecter sur la création des paires électron-trou, la mobilité, transport et collecte les porteurs
photogéneses. Nous avons, par ailleurs, pu optimiser des épaisseurs pour chaque couche. Ce
qui permet a la fois une meilleure absorption de porteur des photons de courte et longue
longueur d’onde et une réduction considérable des pertes électriques associées aux méecanismes

de recombinaison a I’interface.

Les dispositifs photovoltaiques multicouches peuvent atteindre un niveau élevé des rendements
de conversion et pourrait donc potentiellement réduire le colt de I'électricité solaire. En effet,
les propriétés intrinséques de la cellule sont trés importantes et influencent largement les
performances de celle-ci telle que les épaisseurs des couches composant la cellule et le défaut
qui accélere la vitesse de phénomene de recombinaison plus important qui détériorer la
performance de cellule solaire chalcopyrites. Ceci est illustré dans les caractéristiques (J-V) et

les courbes obtenues pour le rendement quantique externe (QE).
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Conclusion générale

Le travail réalise dans cette thése constitue une contribution & la conception d’optimisation et
la simulation de nouvelles structures de couches minces en hétérojonction basées sur le
semiconducteur de type nouveaux matériaux chalcopyrites, Notre principal objectif a été de
modéliser et de calculer les caractéristiques électriques de performance ainsi que prédire de
nouvelles structures des cellules solaires en utilisant les modéles de simulations numériques
basés sur le simulateur solaire unidimensionnel SCAPS-1D. Cette étude a principalement porté
sur les performances photovoltaiques de la cellule solaire en ’occurrence le courant de court-
circuit, la tension en circuit ouvert, le facteur de forme, le rendement de conversion, mais
également sur les caractéristiques courant-tension (J-V) et rendement quantique externe. QE).
Dans une premicre partie de 1’étude. Nous sommes intéressés a étudier les caractéristiques
électriques des cellules solaires a hétérojonction basees sur le CIS et les performances de la
cellule ont été optimisées en fonction de la variation des parametres de I'épaisseurs de la couche
absorbeur. Nous avons examiné I’effet de la variation de ’épaisseur de les deux couche buffer
et fenétre dans ces cellules solaires. Dans la seconde partie, Nous avons aussi etudié les défauts
de couche buffer et fenétre en fonction de variation de I’épaisseur sur les performances
photovoltaiques de la cellule solaire et également sur les caractéristiques courant tension J(V)
et rendement quantique externe (QE). En outre, les mobilités des électrons et des trous, la

densité de porteurs de la cellule seraient également affectées par les défauts.

La modélisation de la nouvelle structure de ’absorbeur CIS/CdS, nous a permis d’augmenter
la création des paire électrons trou, mobilité, transport et collection de porteurs de charges en
absorbant davantage les photons afin d’améliorer les performances de la cellule solaire. Les
parametres photovoltaiques obtenus sont donnés comme suite : V. est égale 0.65 V par contre
le J,. est égale a 39.42 mA/cm?. Par conséquence le FF obtenu est de 78.28 % ainsi le
rendement de conversion est de 20.24 % pour le CIS. Nous avons montré que la variation de
I’épaisseur de la couche d’absorbeur CIS implique une augmentation du rendement jusqu’a
atteindre sa valeur maximale a une épaisseur de 1300 nm avec une bande interdite de 1.15 eV.
Finalement nos résultats ont montré que la nouvelle structure de I’absorbeur proposée a permis
d’améliorer les performances des cellules solaires avec un rendement de ’ordre 20.24 % pour

une cellule solaire chalcopyrite parfaite.
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Summary

This thesis is a contribution to the design and simulation of thin-film solar cells heterojunction based on
new rare chalcopyrite materials. In the first step, we extended our study to model a new absorber layer
consisting of two ultra-thin layers of chalcopyrite with CdS. We then studied the effect of the thickness
of absorber layer on the device performance of chalcopyrite solar cells. After That, we investigated the
impact of the density of the defects on the performances of the solar cell since these are very sensitive
to the large values of density of the defects. Our results show that perfect solar cell chalcopyrite
performances are improved with an efficiency obtained can exceed of 20.24% for CIS/CdS. In the end,
we found that our simulation results advocate for a viable route to design electron-hole transporting
materials and can contribute directly to the mobility and collection of charge carriers to improve
chalcopyrite solar cells performance for highly efficient and excellent stable using the new scientific
software SCAPS-1D that made the purpose of our work.

Keywords: Solar cells, thin layer, CIS/CdS, Simulation, SCAPS-1D.
Résumé

Cette these est une contribution a la conception et la simulation des cellules solaires a couche minces
hétérojonction de type nouveaux matériaux rares chalcopyrites. Dans un premier temps, nous avons
¢largi notre intérét par la modélisation d’une nouvelle couche d’absorbeur faite de deux couches trés
minces de type chalcopyrites avec CdS. Nous avons ainsi étudier I'effet de I'épaisseur de la couche
d’absorbeur sur les performances des cellules solaires de type chalcopyrites. Nous avons étudié par la
suite I'impact de la densité des défauts sur les performances de la cellule solaire vu que ces derniers sont
trés sensibles aux larges valeurs de densité des défauts. Nous avons remarqué une amélioration, les
résultats ont montré que les performances parfaites des cellules solaires chalcopyrites ont été amélioré
avec un rendement de I’ordre de 20,24% pour CIS/CdS. En fin nous avons constaté que les résultats de
nos simulations préconisent une voie viable pour la conception de matériaux de transport électron-trou
et peut contribuer de facon directe dans la mobilité et collecte de porteurs de charges pour améliorer la
performance des cellules solaires chalcopyrites hautement efficaces et excellentes stables en utilisant le
nouveau logiciel scientifique SCAPS-1D qui a fait le but de notre travail.

Mots clés: Cellules solaires, couche mince, CIS/CdS , Simulation, SCAPS-1D.
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