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Résumé

Le travail de cette thése consiste a mettre engplacmodele pour simuler et étudier le comportement
des cellules solaires de troisieme génération. jpu@miére partie a été consacrée a I'ensemble des
étapes d’optimisation de la cellule photovoltaiqie type bande intermédiaire(IBSC). Nous nous
sommes particulierement concentrés sur la propmsitd’'une nouvelle approche basée sur les
Algorithmes Génétiques qui permet de maximiserdaversion photovoltaique des IBSC, tout en
optimisant les paramétres géométriques et physiduapproche proposée sera utile pour renseigner
et montrer les effets physiques de la bande rmddiaire et les effets de la densité des états
électroniques de la bande intermédiaire sur la parfance de la cellule solaire afin de prédire les
caractéristiques souhaitables, avant de les élabota deuxiéme partie est dévolue a I'étude des
cellules a bande intermédiaire (IBSC) qui nous parnd’avoir une structure électronique donnant la
caractéristique I-V. A cet effet, I'environnemenathdb a été utilisé pour reproduire les résultats
expérimentaux de la cellule. La modélisation efféeta pour objectif de créer une base de données
pour ce modele ainsi que I'étape de vérificatiba. technique utilisée pour la modélisation est les
réseaux de neurone afin de reproduire un modeiilaire a la cellule solaire.

Abstract

The goal of this thesis is to develop a model toukite and study the behavior of third generation
solar cells. The first part has been focused paléidy on proposing new approach based on Genetic
Algorithms that maximizes photovoltaic conversiohilevoptimizing parameters Geometrical and
physical of solar cell The proposed approach wél iseful for informing and showing the physical
effects of the intermediate band and the effectiseofiensity of the electronic states of the inesliate
band on the performance of the solar cell in order predict desirable characteristics before
elaborating them .The second part is dedicatechtostudy of intermediate band cells (IBC), which
allows us to have an electronic structure giving thV characteristic. For this purpose; Matlab has
been used to reproduce the experimental resulthefcell. The aim of the modeling is to create a
database for this model and therefore for verificat The technique used for modeling is the neural

networks in order to obtain a similar model to gwar cell.
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INTRODUCTION GENERALE

Le photovoltaique qui repose sur la transformaten’énergie du soleil en
électricité constitue une voie d’avenir pour la quction d’énergie électrique
renouvelable. Il existe difféerentes générationsmamlules photovoltaiques (PV), la
premiére génération des cellules solaires a base pthguettes (150-300 mm
d’épaisseur) en silicium cristallin (monocristalliu poly-cristallin) qui domine le
marché photovoltaique, représente un taux de Eoder93 % de la production totale

de modules PV.

Cette génération de modules doit son succes &pawibilité du silicium, a la
maitrise des procédés de fabrication et a l'autsaidn des étapes. Elle permet
d’obtenir un rendement de conversion de 18 a 24 Yaleoratoire et de 15 & 20 % en
production industrielle, suivant la cristallograg@liu silicium[1].

La deuxiéme génération des cellules solaires a tdasecouches minces en
matériaux semi-conducteurs simple (silicium amorghmicrocristallin) ou composé
(cuivre-indium-gallium-sélénium CIGS, tellure de dodum CdTe...), permet
d’obtenir un rendement de conversion de 10 a 12]%.e principe des cellules en
couches minces est d’utiliser un matériau absoragamt un coefficient d’absorption
optique élevé par rapport au Si cristallin. A détte des matériaux a gap direct sont
généralement utilisés (le Si ayant un gap indireltt)en résulte la possibilité
d’utiliser des matériaux absorbeurs beaucoup plos, fde l'ordre de 2um
d’épaisseur (100x moins que le Si cristallin), iédnt ainsi la quantité de matiére
premiere nécessaire.

Ces cellules possédent divers avantages et incmién

» Elles permettent de fabriquer des modules d’'untaserplus importante (4
voire 6 nf), qui peuvent méme étre ensuite découpés.

* Elles ne craignent pas I'échauffement qui peuefahuter le rendement des
modules cristallins autour de 60°C, ce qui les nglng aptes a I'intégration.

* Elles captent mieux le rayonnement diffuse et stwric mieux adaptées a
certains sites en phase industrielle, leur col¢egtrincipe moins éleve.

* Industrialisation moins avanceée.

* Matieres premiéres limitées et en concurrence dizires usages.

» Toxicité des matériaux.

e Recyclage plus complexe.
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Afin de réduire les colts de matiere et d’ouvrirrdrivelles applications, une
troisieme génération de cellules photovoltaiquessociée éventuellement a la
deuxieme, a la prétention d’atteindre de tres hearitdements (> 30 %) et a réduire
le colt. Pour atteindre des rendements de conveasissi importants, le composant
photovoltaique doit contourner la limite théoriqae Shockley-Queisser des
composants a simple bande interdite qui limiteeledement a 30 % [3], suivant le
niveau de concentration de la lumiére sur la cellBV. Plusieurs concepts sont
envisagés pour atteindre cet objectif [4-10] :

* Cellules de type Schottky.

e Cellules a porteurs chauds.

» Cellules a multi-génération d’excitons (MEG).

» Cellules a conversion de photons.

» Cellules a bande intermédiaire (IBC).

» Cellules a multi-jonction (MJC) ou tandem.

Pour bénéficier des avantages qu’offrent les adlue troisieme génération nous
avons inscrit notre travail de these dans cettajo@t On a visé I'étude des cellules
solaires a bande intermédiaire (IBCS) tout en oigant les parametres physiques et
géométriques a fin d'obtenir un maximum rendementcahversion de la cellule.
Comme on a exposer les différentes étapes denlkeeption et lI'implantation de la
cellule solaire a bande intermédiaire sur le siteulaPSPICE. La premiére partie a
été consacrée a la proposition d’'une nouvelle abhgrdasée sur les Algorithmes
Génétigues qui permet de maximiser la conversiangvoltaique des IBSC, tout en
optimisant les paramétres géomeétriques et physidiesnodélisation et I'analyse
par les algorithmes génétiques sont utilisées poutliorer ces parametres et pour
étudier systématiquement l'effet de la positionrgétigue de la Bl, la densité de la

Bl sur le rendement de la cellule.

La deuxiéme partie est dévolue a I'étude de l'erike des coefficients d'absorption
sur la caractéristique courant-tension, influenceniveau d'énergie de la bande
intermédiaire, les effets de dopage sur le rendénhercourant de court-circuit, la

tension de circuit ouvert, le facteur de forme,etsffde la densité des états
électroniques de la bande intermédidieet afin de valider notre approche on a

étudié les effets parasites tels que la résista@ige et shunt.

10
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La troisieme partie concerne I'étude des celluldm@ade intermédiaire (IBSC) qui
nous permet d’obtenir une structure électroniquendat la caractéristique I-V. A
cet effet I'environnement Matlab a été utilisé poreproduire les résultats
expérimentaux de la cellule, et de créer une basgodnées pour ce modele et une
autre pour la vérification.

Dans cette étude nous avons également fait appel cdnfiguration ABM
(Analog Behavior Modeling) du simulateur PSPICE mppuoduire et simuler un
réseau de neurones semblable a la cellule solarenodele obtenu par les ABM
traduit fidelement la caractéristique I-V.

Les études menées au cours de cette thése omocalésées sur les différents
problemes d’optimisation des cellules solaires lpar algorithmes génétiques, les
réseaux de neurone et les procédures détailléascpéer le schéma électronique
d’'un modéle Spice qui permet une simulation soum@Pspice.

Cette these est divisée en cing chapitres :

Le chapitre I, est une revue de littérature qua teiut d’abord le point sur I'état
de lart de lindustrie photovoltaique et les diffates générations de cellules
solaires. Quelques notions sur la source d'énegge représente le soleil, et son
application dans le domaine photovoltaique sergategnent rappelées, ensuite nous
aborderons le principe de fonctionnement des @dlphotovoltaiques, et enfin une
derniere partie portera sur les cellules de troisigénération qui fera ultérieurement
I'objet de notre étude.

Le chapitre I, présentera les notions de basdastechnique de modélisation
concernant la description et I'évolution du procsssd’optimisation par les
algorithmes génétiques, ainsi que les avantagkes @convénients de ce processus.
Nous proposerons ensuite une nouvelle approcheebasé les Algorithmes
Génétigues qui permet de maximiser la conversiangvoltaique des IBSC, tout en
optimisant les paramétres géométriques et physiduesnodélisation et I'analyse

par les algorithmes génétiques sont utilisées powdliorer ces parametres.

Le chapitre lll est consacré a l'applicabilité adre approche pour I'étude de
l'influence des paramétres géométriques et physigue les performances de la
IBSC. Dans ce chapitre nous avons examiné systgnestient |'effet de la position
éenergétique de la bande intermédiaire (BI), la démes états électroniques (Ni) sur

le rendement de la cellule.

11
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Le chapitre IV présentera les différentes étapemdmnception des modeles
ANN et les procédures détaillées pour créer le mehélectronique d’'un modeéle
Spice qui permet une simulation de la cellule sela bande intermédiaire sous
OrcadPspice.

Le chapitre V donnera un apercu sur le travail earg qui est la modélisation
moléculaire des composés formeés de phtalocyanide different métaux (Co, Cu,
Na, Mn) (MPc) utilisés comme des cellules photaigities. Les propriétés optiques
de ces matériaux ont été obtenues grace a la ¢hderia fonctionnelle de la densité
dépendante du temps (TD DFT).

12
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Chapitre | Nouvelles cellulepour la conversion photovoltaique de I'énergie siod

.1 Etat de l'art de I'industrie photovoltaique

Le photovoltaique qui repose sur la transformatden I'énergie du soleil e
électricité, constitue une voie d’avenir;. Aujourd’hui, [I'électricité solaire
photovoltaique devient une réalité économique ddgs nombreux pay ou la
production électrigue cumulée produite par les nexluphotovoltaique (PV)
installés au niveau mondial a atteen 2016, 73 gigawatts (GWFigure I. 1). [1].

L’Algérie s’émisse petit a petit dans ce domaingdgade concurrenc

TAGW
S8EW
4503W
42GW
206w  296W .
| —
18w ==
““...I -
2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014 2015 2016
= Europe Japan = LUSA = China Iindia Rest of World

Figure 1.1 —Evolution de la production annuelle de modules ptioltaiques depui2008[1]

[.2 Fonctionnement d'une cellule solair

Le rayonnement solaire incident est constitué detqrts dor la longueur d’ond:
s’étend de l'ultraviolet (0,2 mm) a l'infrougelointain (2,5 mm), avec une majol
d’entre eux dans le visik (0,4 mm pour le violet, a 0,7 mm pour le rouge)oau

d’'un pic a 0,6 mnpartie verte de Ifigure 1.2 [2].

La puissance de ce rayonnen est d’environ 1360 W/fmhors de I'atmosphér
(constantesolaire) et de 000 W/nf (quand le soleil est au zénith et qu ciel est
dégagé) au niveau de la Terre, du fait de I'absmrpdan: 'atmosphere. D’apres |
thermodynamique, le rendement de Ce associé a la conversion de I'éner
solaire en supposant soleil comme source chaude § 000 K) et la terre comn
source froide~ 300 K) est de 85 %.
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Figure 1.2 — Rayonnement solaire incident hors aph@re et au niveau de la mer [2]

La conversion photovoltaique (PV) est précisémentansformation de I'énergie de
la radiation lumineuse en énergie électrique (effbtoélectrique) grace au
processus d’absorption de la lumiére par le semigoteur (SC). Les photons
absorbés créent une paire électron-trou, les poridel charges ainsi photo générés
sont ensuite séparés et collectés vers un cirgtétieur.

Dans la cellule solaire, la séparation des portelerscharges se fait grace a la
jonction p-n. figure 1.3.

Energie

Figure |. 3 — Schéma de principe de création d’page électron trou[2]
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Il s’agit de la juxtaposition de silicium avec umces de trous (ou un défaut
d’électrons) di au dopage par un élément de lanoeldll du tableau périodique, le
silicium type p, avec du silicium de type n, quimgmrte un exces d’électrons en
raison du dopage par un élément de la colonne Yie@aé&ement, la zone de type p
est uniformément dopée au bore a hauteur dect®®, et forme la quasi-totalité de
I'épaisseur de la plaquette, tandis que la zonéype n est fortement dopée au
phosphore (densité de dopant supérieure’&t0). La juxtaposition des zones p et
n forme un champ électrique, qui repousse lesrélestvers la zone n et les trous
vers la zone de type p. A la jonction de ces dearkgs, il y a alors une déplétion en

porteurs de charge, c’est la zone de charge d’eq@&E), figure 1.4.

contacts metalliques \

|
NNAADDBLLNNNNNSS

[T+

R R R e e e
BYRYATRYR TRTAVAYR A" ‘\,P"J M

i P

emerteur ZCE base

E E,

Figure I. 4 — Schéma d’une cellule solaire (hadwt3eéhéma de la structure de bandes

correspondant[3]
Lors de l'absorption d’'un photon, un électron debknde de valence du semi-
conducteur va étre excité et se retrouver en bdedmnduction, laissant un défaut
d’électron dans la bande de valence. Deux portdarsharge mobiles sont donc
génerés, I'électron et le trou. Si cela se prodgts de la ZCE, les porteurs

minoritaires (électrons dans le type p et troussdantype n) vont diffuser dans le
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matériau jusqu’a se recombiner ou arriver a la Z8IEin porteur se trouve dans la
ZCE, que ce soit parce qu'il y a été généré ou giest déplacé jusque la, le champ
électrique le poussera vers la zone ou il serarnitaije : les électrons vers la zone n
et les trous vers la zone p. Les charges sont tensallectées par des contacts
métalliques sur les faces avant et arriere dellaleeOn aura un photo courant de
génération. Le courant délivré sur une charge paragllule photovoltaique éclairée
s'écrit:

I(V) = Iph = lobsc (V) 1.1
Avec: lpn: densité de courant photo générdqgi; densité de courant d'obscurité.

Pour une cellule photovoltaique idéale, I'équafioh) peut étre écrite sous la forme

suivante:
[(V)=lpn—lo(exp(qV/kT)-1) 1.2
ou

lon : est le courant photo généré

lo.le courant de saturation de la diode
g : la charge de I'électron

k : la constante de Boltzmann

T : la température en Kelvin

Ainsi, dans une cellule photovoltaique, deux coigrag'opposent. le courant
d'éclairement et un courant de diode appelé couwtattscurité qui résulte de la
polarisation du composant. La caractéristique d'eeBule sous obscurité est
identique a celle d'une diode. Sous éclairemertatactéristique a I'allure présentée
sur la figure I.5.
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I o
1 Sous obscurite

l Puissance utle Sous éclarement

lec

Figure I. 5 — Caractéristique courant-tension s@atairement typique d’'une cellule solaire[4].

Le rendement de conversion est donné par I'équation

— Pmax — FF'ICC'VCO

Oou
 Le courant de court-circulic (V=0)
 La tension en circuit ouvebeo (1=0)

 La puissance incident®

* La puissance maximale : elle est le produit deelasibn maximalelf,) et le
courant maximalelf,,, ). Elle est défini par la relation suivant&;,,,, = V.. Iy,

* Le facteur de forme : le facteur de forme ou FH fctor) représente I'efficacité
de la cellule solaire. C’est le rapport entre lsspance maximale débitée Vm. Im (la
surface du plus petit rectangle) et la puissanéal&\,. I (la surface du plus grand
rectangle) [4]. Ou ¥ et |, sont les valeurs de tension et du courant cooretmt
au point de fonctionnement pour lequel la puissampe est égale a U.l, est

maximale. Le FF, est donné par la relation suivante

FF = Zmax .4

VCO'ICC
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|.3 Facteurs limitant la conversion

Plusieurs facteurs limitent le rendement des aslyhotovoltaiques. Il y a ceux
inhérents a I'architecture de la cellule et a sa#tacts (pertes ohmiques) et il y a
ceux intrinséques au matériau semi-conducteursétilD’aprés la figure I. 4, deux
types de pertes essentielles sont présents dansllekes solaires a simple jonction
(un seul matériau = un seul gap) :

v Les photons dont I'énergie est inférieure @(Rrocessus 2 de la figure 1.3)
sont totalement perdus pour la conversion ;

v' les photons d’énergie supérieure au gap (proce3sues la figure 1.3) ne
transférent qu’au mieux la valeur de I'énergie @p,gle reste est cédé au
réseau atomique sous forme de chaleur (en des teéspsrefss10'? s). Par
exemple, un photon vert d'une énergie de 2 eV ndovener au mieux que
1 eV d’énergie électrique dans une cellule auisitic

En tenant compte uniquement de ces deux considésatiie rendement de
conversion théorigue limite, établie par Shockle@eeisser en 1961[5], a été estimé
a 31 % pour une cellule constituée d'un seul matégemi-conducteur a gap
optimum sans concentration du rayonnement solagerendement de conversion
d’énergie des dispositifs réels a base d’'un seuémaa semi-conducteur (silicium,
germanium, GaAs, CdTe...) atteint 25 %.

Plusieurs approches développées actuellement @wdrch limiter fortement les
pertes et a trouver des processus permettant tkcteol'énergie perdue par des
mécanismes spécifiques, optiques ou électriques &mproches peuvent étre
différenciées par les procédés employés tels due [6

v L'empilement de plusieurs matériaux possédant daps gdécroissants
permettant ainsi de collecter une plus large paitispectre solaire. C’'est ce
qui est fait actuellement avec les cellules a matictions (MJC ou tandem)
a base d’Arséniure de Gallium qui atteignent plus 40 % de rendement
mais sous lumiére fortement concentrée moyennasitlafdilles adaptées.
Dans ce cas, le rayonnement solaire est concentrélsa 2 cr La
combinaison des cellules a multi-jonctions sousceatration est la seule
voie qui a effectivement montré un rendement dépdada limite de 31 %.
Elle est cependant difficile a mettre en ceuvreneldgiquement et est plus

réservée aux applications spatiales [7];
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v' La modification du matériau absorbant par lintrotion de niveaux
d’énergie dans le gap, servant a convertir efficen® les photons de faibles
energies. C’est le principe dedallule a bande intermédiaire (IBC);

v' la modification du spectre solaire avant son intiéoa avec la cellule ; les
photons incidents sont convertis en photons démergie est effective pour
créer des paires électron-trou. Par exemple, deatops infrarouges donnent
un photon visible (principe appelg conversion), ou un photon bleu donne
deux photons jaunes (principe appadévn conversion DC) ;

v' la génération de plusieurs électrons a partir dsenl photon (cellules a
multiplication d’excitons ou MEG) ;

v' la collecte directe de I'énergie des photons sartep (cellule a porteurs
chauds ou HCC).

II'y a plusieurs approches éventuellement pourigéalde maniére explicite les
concepts de cellules citées plus haut, dont cexdiont intervenir les nanomatériaux

ou la nano-structuration [8].

|.4 Différents types de filieres technologiques de=ellules photovoltaiques
[.4 .1 La filiere silicium

Il existe différentes générations de modules phataiques, la premiere génération
des cellules solaires a base des plaquettes (1B0¥80 d’épaisseur) en silicium
cristallin  (monocristallin ou poly-cristallin) dome le marché photovoltaique
représentant ensemble de I'ordre de 88 % de lauptimh totale de modules PV
figure 1.6 [9].
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Silicium monocrstallin 57 .0%

Autres 0.8%
Couches minces 3,4%

Te 5,5%

Figure |. 6 — Répartition de la production de maghupar matériau en 2011[9]

Cette génération de modules doit son succés asfaownibilité du silicium, a la
maitrise des procédés de fabrication et a l'autsaiidn des étapes. Elle permet
d’obtenir un rendement de conversion de 18 a 24 Yaleoratoire et de 15 a 20 % en
production industrielle, suivant la cristallograglaiu silicium.
La deuxieme génération des cellules solaires & loEs couches minces en
matériaux semi-conducteurs simple (silicium amorgheicrocristallin) ou composé
(cuivre-indium-gallium-sélénium CIGS, tellure dedodum CdTe...). Elle permet
d’obtenir un rendement de conversion de (de 10 %18 e principe des cellules en
couches minces est d’utiliser un matériau absoragamt un coefficient d’absorption
optique élevé par rapport au Si cristallin. Dandwee des matériaux a gap direct sont
généralement utilisés (le Si ayant un gap indireit)len résulte la possibilité
d’utiliser des matériaux absorbeurs beaucoup plas, fde l'ordre de 2um
d’épaisseur (100x moins que le Si cristallin), iédant ainsi la quantité de matiére
premiere nécessaire. Ces cellules possedent divardages et inconvénients [9]:

» Elles permettent de fabriquer des modules d’'untaserplus importante (4

voire 6 nf), qui peuvent méme étre ensuite découpés
» Elles ne craignent pas I'échauffement qui peuefahuter le rendement des

modules cristallins autour de 60°C, ce qui les nglng aptes a I'intégration.
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» Elles captent mieux le rayonnement diffus et samcdmieux adaptées a
certains sites en phase industrielle, leur coG¢egtrincipe moins élevé.

* industrialisation moins avancée.

* matieres premiéres limitées et en concurrence dagitres usages.

» toxicité des matériaux.

* recyclage plus complexe.

.4 .2 La filieres Nano-cristaux semi-conducteurs

Afin de réduire les colts matiére et d’ouvrir dewmelles applications, une troisieme
génération de cellules photovoltaiques, associéatégllement a la deuxieme, a la
prétention d’atteindre des trés hauts rendemen0(%6) et a réduire le colt. Pour
atteindre des rendements de conversion aussi iemsst le composant
photovoltaique doit contourner la limite théorique Shockley-Queisser des
composants a simple bande interdite qui limiteeledement a 30% [3], suivant le
niveau de concentration de la lumiére sur la cellBV. Plusieurs concepts sont
envisagés pour atteindre cet objectif [10]:

e Cellules a porteurs chauds.

» Cellules a multi-génération d’excitons (MEG).

» Cellules a conversion de photons.

» Cellules a bande intermédiaire (IBC).

* Cellules a multi-jonction (MJC) ou tandem.

Dans ce chapitre, nous présentons les conceptsestdéfis des cellules
photovoltaiques de troisieme génération et les naabé nano-structurés qui peuvent

approcher les limites thermodynamiques pour la emsion de I'énergie solaire.

[.4.2.1 Cellules a multi-jonction (MJC) ou tandem

Le principe de la cellule solaire a multi-jonctiéou tandem) est I'empilement de
plusieurs cellules de gaps décroissants, chacutirais@e pour une partie différente
du spectre solaire. Le plus haut rendement expétatement obtenu avec cette
approche a été réalisé avec des monocristaux eirceeructeurs IlI-V (combinant
un élément de la colonne lll-b et un de la colonrd de la classification

périodique). La croissance monolithigue de l'empiat est effectuée par des
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procédeés d’hétero-épitaxie, consistant en une degtmn de la structure cristalline
et du parametre de maille lors de la croissancejergn changeant de matériau. En
utilisant par exemple une triple jonction en Gakltia/Ge obtenue par épitaxie a jet
moléculaire, il a été possible d’atteindre un reneet supérieur a 40 % sous une
concentration de 240 soleils, avec un potentied %€ % en cas de maitrise parfaite
de la croissance et adaptation des courants de geg cellules connectées en série.
Cependant, compte tenu de leur colt de fabricdt@oressentiellement au type de
matériaux (semi-conducteur IlI-V) et des méthod'épi(axie par jet moléculaire...),
ces cellules ne sont attractives économiquementdans le cas d’une utilisation
sous concentration[11].

Ce concept devrait pouvoir étre étendu a des sgstémoins chers et/ou plus
exploratoires. L'approche la plus pertinente paugtie la cellule tandem a base de

silicium nanocristallin pour tirer avantage du égoament quantique (figure 1.7).

l éclairerment

ametteur

Cellule Si-QD
I:.Eg =2 eV)

Jonction

Cellule Si-QD
(Ey =15 eV)

Jonction

Cellule Si
p comventionnelle
[Eg =1,1 eV}

Figure 1.7— Schéma d’une cellule tandem « toutisiin »[11]

L’ingénierie de la bande interdite peut se fairaiilisant des puits quantiques (QW)
ou des boites quantiques (QD) en silicium de diffegs dimensions insérés dans des

couches de diélectriques tels que $iSIN ou SiC. Le concept exploite la variation
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de la bande interdite du semi-conducteur en fonaties dimensions de I'objet du
fait du confinement quantique. Pour des QW ou @3 tapprochés, une vraie mini
bande énergétique est formée créant effectivenmematériau a plus grand gap. Par
exemple, pour des QD de 2 nm (QW de 1 nm), un ffapté de 1,7 eV peut étre
obtenu, idéal pour une cellule tandem sur silic[d®]. Les avantages évidents sont
de ne pas utiliser de produits rares ni de prodtotsques, d'employer les
technologies de la microélectronique et de facilite recyclage. Les films
diélectriques contenant les nanoparticules peugtatformés par pulvérisation ou
déepot chimique en phase vapeur (CVD) suivi d’unuite températures élevées pour
cristalliser les QD). Les QW en silicium peuvene&brmés par croissance CVD en
utilisant comme catalyseur des métaux comme I'@s Palculs ont montré que ce
type de cellules pourrait fournir des rendemengsadgant 50 % dans le cas de trois
jonctions, bien supérieurs a la valeur théoriquenmgde de 31 % pour le silicium
massif. Plusieurs études sont encore en coursvadidier le concept et concernent
I'ingénierie des procédés (maitrise de la taille,ld densité, des distances...), la

réduction des défauts de structure et la fabrinates cellules [13].

1.4.2.2 Cellules a bande intermédiaire (IBC)

Ce sont les cellules qui font essentiellement Bblje notre étude. L'approche
consiste a introduire un ou plusieurs niveaux d'@geedans la bande interdite de
maniere a ce qu’ils absorbent les photons de fadblergie, en paralléle avec le
fonctionnement normal de la cellule a simple gaplaGéduit fortement les pertes
notées 2 dans la figure 1.3. Ces sous-bandes abgesb additionnelles peuvent
exister sous forme de niveaux d’énergie discretsaus forme d’'une bande continue
semi-métallique, isolée des bandes de conductiomleetvalence de la cellule
principale. Un tel composant a le méme rendemeddritpue limite que celui d’'une
cellule tandem a trois niveaux 63 % sous conceoirahaximale, 48 % sous 1
soleil.

Parmi les tentatives de réalisation des celluleiw@aux intermédiaires, on peut citer
I'utilisation de multiples puits quantiques (MQWS({14]. Les figures 1.8a et 1.8b
montrent respectivement la structure et le schémalidgramme de bande d’'une
cellule incluant deux puits quantiques. Les puitrgiques sont des couches de
guelques nanometres d’épaisseur d’'un matériaubdefénergie de bande interdite
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(BI) dans un matériau a grande énergie de bandalité. Ceci étend I'absorption de
la structure en dessous de I'énergie gap du matémessif puisque ces photons de
plus faibles énergies peuvent également générgraiess électrons-trous [13].

photon

»
Puits

quantigue

photon

YTE=1©

Vers contact

(b)

Figure I. 8- Structure d’une cellule solaire a puituantiques et le schéma de son diagramme de
bande d’énergie[14]

Plusieurs structures ont été réalisées expérimmmalt (par épitaxie par jet
moléculaire MBE, par exemple), en particulier panskertion de multicouches
nanométriques de semi-conducteurs InGaAs, InAsBeomnGaAsP séparées par des
couches nanométriques de semi-conducteur InP ows.Gaépendant, le rendement
de ces cellules est tres faible en partie a caaska différence d’accord de maille
entre les multicouches qui induit des défauts ategraphiques. Pour palier en
partie a ce probléme technique de croissance numkerdent pour améliorer la
probabilité de transition des porteurs et réduaerdcombinaison radiative, des
structures consistant en puits quantiques a diftése bandes interdites ont été
fabriqguées en variant les matériaux ou la composjiour un méme matériau. Ceci a
pour conséquence de compenser les contraintesremaida fabrication encore plus
compliguée et plus codteuse [16].

Les travaux se sont alors orientés vers le développt de structures
photovoltaiques a base de boites quantiques (QD quantum dots). Dans le cas
particulier ou les boites quantiques sont suffisaminproches spatialement les unes
des autres, leurs fonctions d’onde respective®smodent (voir figure 1.9a), ce qui

26



Chapitre | Nouvelles cellulepour la conversion photovoltaique de I'énergie siod

donne naissance a une bande métal (virtuelle) intermédiaire quierait a moitié
pleine. Ainsi, dephotons de plus faible énergie pourraient facilenmém absorbés
et donc participer a la création de porteurs supeidaire. Dans ce cas, d
rendements dépassant 55 % sont théoriquement ez (figure 1.9), en chisissant
correctement la position de I'éner de la bande intermédiaire, el®éme contrélée
par les propriétédes boites quantiques. Les rendements de cesus&: sont méme
bien supérieurs a ceux attendus pou structure tandem a plusieurs s-
corducteurs de différent bandes interdites [17].

Couches de
transition

|0JJU|

Contact

== - = T, T T
—-—

Mini_bandes

Boites
quantique JVVW""

E,

Boites

uantique t Semi-conducteur
K a barriére

(@) (b)

Figure 1.9 —Schémas d’une cellule contenant un réseau de hmistiques et de la structure

bande en présence de boites quantiques[17]

Le choix des matériaux adéquats d’'une et la réalisation effective d’'une te
structure d’autre part sc les facteurslés de la réussite d’un tel concept. Ce de
pourrait révolutionner le développement des cedlybotovoltaiqu de demain. En
particulier, I'absorption optique dans QD et le transport des charges entre
restent encore @ptimiser
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1.4.2.3 Cellules a conversion de photons

La modification du spectre incident par conversémergétique de photons est un
concept tres séduisant puisqu’aucune modificatieradpartie active de la cellule
n'est nécessaire mais une simple implémentatiola @®@uche de conversion suffit.
Dans le cas du concept de down-conversio8)( il s’agit d’'insérer a I'avant de la
cellule conventionnelle une couche de conversio@gnt — idéalement — plus d’'une
charge par photon incident de grande énergie @iga0) ; les photons résultants ont
alors une énergie juste au-dessus de la bandelitetelu semi-conducteur actif, ce
qui correspond a l'absorption la plus efficace gagquement. D’un point de vue
purement théorique, I'approche DC semble tres ptiguge puisque des rendements
de 35 a 40 % sous concentration ont été calculéger@ant, aucun développement

expérimental n’a encore atteint ces valeurs [18,19]

Couche « Down-converter n '
“,

\ =0 =i [ =1 e | contacts

,

sedeReRodbetoRRRRORRRRRY
Emettaur

substrat < _

() (b)

Figure I. 10 — Schémas de la cellule avec modificatiu spectre par une couche
« down-converter » et du principe de la « down evsion pour I'augmentation de la performance

des cellules[18]

Il'y a plusieurs défis pour implémenter le film @@&ns un composant ou module PV.
Les cellules solaires encapsulées ont trois coudtassparentes au-dessus du
composant silicium : une couche antireflet (CARIntapsulant (habituellement de
I'acétate vinyle éthyléne EVA) et un verre. En camgence, une couche DC peut
étre insérée entre (ou incorporée dans) les diftés couches ci-dessus [20].

Le matériau DC idéal pour une cellule solaire absiit tous les photons d’énergie
supérieure a 2 & et en réémet a une énergie légerement supéretEe tout en
restant transparent aux photons dans lintervafle REs (figure 1.10b). Pour les
cellules silicium par exemple, la couche DC devatisorber les photons d’énergie
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supérieure a 2,2 eV. En fait, il faut faire unetididion basée sur le nombre de

photons émis[20].

Dans le cas d’'un seul photon émis avec une énelépalée vers le rouge, nous
parlerons de déplacement photonique (ou down shiit8). C’est une conversion
assistée par photoluminescence. Ainsi, si la sarficla cellule conventionnelle est
recouverte d’'une couche qui permet de « convertes»photons bleus en photons
rouges par luminescence via des nano-cristaux senticteurs, alors le rendement
de conversion dans la région de forte absorptibm@gmenté via un décalage de la
radiation et/ou une augmentation du photo-cour@at aspect pourrait paraitre
marginal puisque un photon bleu donne un photorgepunais cela permet de
convertir des photons bleus qui ne participentgl@sconversion auparavant.

Dans le cas de deux photons de faible énergie deniggendement quantique est
supérieur a 1 et I'effet attendu sur le rendementahversion serait plus important.
En pratique, des rendements quantiques élevés @nade inférieurs a 1) ont été
mis en évidence par des phosphores luminescentenidéent les recherches se sont
orientées vers l'utilisation de verres a base deebauantiques (QD). Ces structures
QD sont des cristaux semi-conducteurs de tailleometriques a partir desquels la
longueur d’'onde d’émission peut étre contrdlée lpar taille due au confinement
guantique. Ainsi, l'utilisation d’'une couche condeh des QD en CdS (émettant a
610 nm) recouvrant la surface d’'une cellule emisith multi-cristallin a montré une
augmentation du courant de circuit de28 % et un rehaussement relatif du
rendement de 6 % dans le cas d’'un rayonnement AM1.5 diffussPécemment, ce
sont des films transparents comprenant des nastaaxi de silicium (ncSi) qui ont
été testés comme couche de conversion. Ainsi, migses de photoluminescence a
température ambiante sur des couches 8ddtenant des nano-cristaux de silicium
obtenues par pulvérisation ont mis en évidencesgestres émettant fortement dans
le visible, quand excitées a la lumiere UV. Lesmaristaux de silicium peuvent étre
fabriqués en situ a partir de silicium poreux réden poudre et placés dans une
suspension liquide siliceuse Si@vant d'étre déeposés par centrifugation sur la
cellule solaire, ou bien in situ par dép6t de casche nitrure de silicium (SiNXx)

riche en silicium et recuit thermique pour assilaetémixtion. Par ailleurs, la multi-
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génération d’excitons discutés ci-dessus peut Bgale étre adaptée a produire une
couche DC [21,22].

Puisque I'émission de nano-cristaux de siliciumsdane matrice oxyde telle que
SiO2 est peu efficace, une alternative serait d@es ces nano-cristaux dans une
matrice oxyde dopée par des ions terres rares, edmméodyme (Nd) par exemple.
Dans ce cas, il est connu que les nano-cristalsilideim permettent une excitation
tres efficace des ions terres rares. Ceci esti@étdns le cas de I'erbium (Er) et
devrait étre vrai dans le cas du néodyme (figurg) I 23].

L’avantage de la présence des ions Nd est qued%om de cette terre rare est située
a 1064 nm, alors que celle des nano-cristaux sgveralans le visible moins
favorable. Des études fondamentales sont encoressaices, méme si déja des
tentatives d'implémentation dans des cellules eéetlont menées afin de valider le
concept.

L’incorporation effective des éléments terres rgrest se faire lors du procédé qui
permet de fabriquer les nc-Si ; par exemple pawé@uidation. lls peuvent étre

introduits in situ par pulvérisation, ou ex situ paplantation ionique.

nc-Si

of | |—ed Nd* | Nd*

1 064 nm

-
Ty

-

" B

n

iy
I Il=

W i

Nd Nd* |
Transfert d'énergie en deux etapes

=
oL

Creaation
d'excitons

Figure 1.11 — Concept de down-conversion danakdun systeme ncSi dopé Nd[23]
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1.4.2.4 Cellules a multi-génération d’excitons (ME)

Le concept de multi-génération d’excitons (MEG) ¢sstement basé sur la
possibilité d’obtenir plus gqu’un exciton (paire &®n-trou) a partir d’'un seul photon
d’excitation. Ceci a été montreé trés recemment d#iagas de I'excitation d’une boite
quantique (QD) par un photon de grande énergieeftet, dans un QD de gap:He
confinement des porteurs combiné a la forte intemaccoulombienne entre les
électrons et les trous engendre une augmentatiportemte du taux des processus
Auger. Ainsi un photon de trés grande énergie garcan premier exciton. L'énergie
gu’il perd lors de sa désexcitation est fourniesggteme pour générer un autre
exciton, qui en se désexcitant fournit son énepgig créer un exciton ; et ainsi de
suite. Idéalement, un tel composant aurait uneidende sortie n x & et un
rendement quantique n fois 100 %, ou n est le nerdbrpaires électron-trou généré

par un photon [23].

Ce procédé a été démontré expérimentalement apcéat®n par un seul photon
dans le cas de boites quantiques semi-conductealies que PbS, PbSe, PbTe, CdSe
ou InAs de quelques nanometres en taille, avec gémgration allant jusqu'a 8
excitons pour certaines. Plus intéressant encorel'@sservation de la multi-
génération d’excitons pour la premiere fois avecoem des nano-cristaux de
silicium. Cette derniere découverte est un pasngggague vers la réalisation de
cellules photovoltaiques de troisieme génératioag ales rendements potentiels de
42 % sous un soleil. En fait, le concept MEG esddal nouveau concept dont les
mécanismes physiques ont été démontrés expériragrgat, méme si tout n'a pas
encore été compris. Cependant, il reste beaucoupnadtriser : comment
fonctionnaliser ces nanoparticules de semi-condugteomposés ou de silicium par
exemple avec d’autres matériaux et surtout comnaésdocier efficacement les
excitons en charges élémentaires (électrons et géparés) et les amener jusqu’aux

contacts [25].

1.4.2.5 Cellules a porteurs chauds

Une autre option pour augmenter le rendement egiedmettre I'absorption d’un
grand nombre de photons énergétiques et de callexteporteurs photo-générés

avant gu’ils ne se thématisent (qu’ils ne donneut Energie au réseau cristallin sous

31



Chapitre | Nouvelles cellules pour lameersion photovoltaique de I'énergie solaire

forme de chaleur). Le concept sous-jacent de dadeseest de ralentir la vitesse de
refroidissement des porteurs photo-excités et diasdeur collecte, alors qu’ils sont
« chauds » (a des niveaux d’énergie élevés). Gxrangitra de générer des grandes
tensions de sortie. Le systeme fonctionne en éaitroe un élément thermoélectrique
idéal, c’est I'un des concepts les plus proposéseliement. En plus d’'un matériau
absorbant qui ralentit le taux de relaxation dasgows, une cellule a porteurs chauds
doit permettre I'extraction de porteurs du composans les contacts qui n'acceptent
gu'un domaine d’énergie étroit (contacts a énesgiective) comme illustré sur la
figure 1.12. C’est la que peuvent intervenir lesténaux nano-structurés comme les

puits ou boites quantiques qui possedent unellisisn d’énergie discrétisée [26].

rnanacristaux, salecteurs d'énergie—‘*

- & &
Y L = - e
[ [ ] 8 * @ L
——————— & & & @
®_o ® %] |® e © g o ® e
) [z
.. o e® ¢ ®© e ® e
1 A - — LI
=] fia] & @ ,.-"'
®*ar®e - = )
Contacts / électrons Porteurs chauds Contacts / trous

Figure .12 — Schéma idéal d’'une cellule solairpaiteurs chauds[26]

Les défis a relever pour de telles cellules a postehauds sont les suivants :
v' L’absorption et la retardation des mécanismes danthlisation par rapport
aux taux de recombinaison radiatives ;

v' la capacité des contacts a collecter les porteheids sans génération

d’entropie.

La possibilité de combinaison de ces différentegppétés dans un méme matériau
semi-conducteur, méme nano- structuré, est impteb&woncernant les matériaux
absorbants, les semi-conducteurs GaN (nitrure tHieirga et InN (nitrure d’indium)
ont pu montrer quelques propriétés quant a la adilax trés lente des porteurs. Par
ailleurs la diminution de la vitesse de refroidieeat des porteurs a été observée
dans les super-réseaux (composés de multicouchesméfriques comme pour
fabriquer les lasers) a base de semi-conducteld¥s Il est apparu que les vitesses

de thermalisation peuvent saturer dans certainegstraictures a un niveau suffisant
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d’illumination. Les contacts a porteurs chauds pet\étre assurés par des boites
guantiques car on peut moduler les positions desank d’énergie en fonction de
leur taille et de leur forme géométrique. Le pluffigle technologiquement est
d’assurer un bon accord de maille, lors de la semise cristalline, entre I'absorbant

et le contact[27].

Si I'on prend en compte la thermalisation des pogtelans les modéles de cellule a
porteur chauds, on obtient des rendements qui geuatr dépasser 50 % sous
concentration de lumiére dans des matériaux teofgigplement accessibles. Cette
valeur de rendement correspond a une faisabiladifnite des possibilités actuelles.

Enfin, le rendement de conversion est tres sensibla largeur énergétiqgue des
contacts au-dela de quelques meV, car ils intreddialors une perte thermique par
transfert de chaleur. Il faut cependant noter gseelkpériences et les modélisations
sont difficiles et tout cela prendra du temps avqrd les cellules a porteurs chauds
ne soient disponibles[28].

1.4.3 La filiere des cellules organiques

L'effet photovoltaique a été observé dans les maatéorganiques depuis plus de 40
ans, les premiéres cellules pressentaient defaitdss rendements de I'ordre de®10
%. En 1978, Merritt [29] prévoyait que le rendemeptpourrait dépasser 1%, mais
ce n'est qu'en 1986 avec les travaux de Tang [3®]ce rendement a été attaint
0.95%. Cette valeur a parfois été reproduite awecrdatériaux différents dans les
années qui ont suivi, [31] mais elle n'a jamaisat@liorée. Ce n'est que depuis le
début du XXf™siécle que le rendement a recommencé & croiteigaant 2,5 %
avec les travaux publiés par Shaheen et al [38]98,avec ceux de Peumans et al
[33] sous éclairement AM1,5 avec une puissanceriaonse de 100 mW.cHet 4,2

% avec une double hétéro structure de fullererg €€ de phatalocyanine de cuivre
(CuPc) [34].

Les cellules photovoltaiques organiques ont comnmeilleur taux de croissance
parmi les différentes filieres photovoltaique durées 12 derniéres années. Les
dernieres avancées dans le domaine: 13,2 % (failllem?) Heliatek [35] Heliatek
est un des leaders dans la technologie mondiaédelappement et de production de
films organiques solaires a base de petites maécylar dépdt sous vide dans un
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processus continu (roll-to-roll) & basse tempéeat®on développement a grande
échelle est aujourd'hui freiné par la faible maéililes porteurs de charges dans le
matériau, limitant le rendement, et la faible dudéevie des cellules. Sur ce dernier
point, des améliorations sont attendues dans leseges d'encapsulation contre la
dégradation des cellules qui est principalement duwe réactions avec l'eau et

l'oxygéne lors d'une exposition a l'air. D'autrecherches portent aussi sur

l'optimisation de l'absorbeur et l'utilisation dlaitectures multi jonctions.

La cellule photovoltaique de base est constitugeedbu plusieurs couches actives
entourées par des électrodes. Chaque couche dgiltement doit vérifier certains

critéres. La représentation de cet empilementabgirsatisée sur la figure 1-13

10 nm
40 nm

20 nm
10 nm

HzPC'

MoO;-doped H.Pc (50000 ppm)

Figure 1-13: Structure d’une cellule photovoltaiqorgyanique[36]

Les éléments importants sont :

v Substrat : rigide (verre) ou flexible (polymeére,taig

v' Anode transparente : généralement composée d'aXymidium dopé
a I'étain mais il existe d'autres possibilités (otubes de carbone,
polyméres conducteurs...).

v Couche active : composée des semi-conducteursiqegen Lorsqu'il
s'agit de petites molécules, elles sont déposéesyidimation sous
vide ou par voix humide. Pour des polymeres (mdéscuplus
grosses), elles sont déposées par voie humidemnuat des
techniques de couchage rotatif ou de jet d’encre.

v' Cathode : Elle est déposée par évaporation sows eticest le plus

souvent composée d’aluminium ou d’argent.
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Il faut d’abord vérifier que la lumiére incidentee rsoit pas absorbée dans les
premiéres couches avant d'atteindre la couche iopganPour cela on choisit
généralement une électrode transparente placéd kvamouche organique. Cette
électrode transparente est généralement une callokgde d'Etain et d'Indium
(ITO) qui peut étre utilisée en tant qu'anode (das<ellules classiques) ou cathode
(dans les cellules inverses). Puis les couchesophctives constituées de semi-
conducteurs organiques sont déposées a la suitettte couche d’oxyde. De plus
I'ajout d'une électrode métallique épaisse a laléin'empilement permet de réfléchir
les rayons lumineux transmis dans I'empilemenedtde traverser une seconde fois
la couche active. Sans cette couche métalliqusdtation serait diminuée.

[.4.4 La filiere des pérovskites

C'est un nouveau type des cellules photovoltaidks.n'est pas encore sortie des
laboratoires. La perovskite est une structureatise calquée sur celle du titanate de
calcium CaTiQ. Cette molécule est formée de 8 octaédres dargrire de chacun
est occupé par un cation (le calcium) et les sommpat des anions (I'oxygene), le

titane se trouvant au centre du cristal.

©
O-qo-‘ﬁqo & e
'D f.o L c O B e

Figure 1-14 : Structure d’'un cristal de perovskgénérique ABX

Ses qualités photovoltaiques, la capacité d’abisorptes photons 10 fois supérieure
au silicium, la bonne séparation des charges &ees et leur mobilité, sont en
revanche le fruit d’'une découverte trés récentdteCaécouverte revient a deux
experts du domaine : Michael Graetzel, de 'Ecadytechnique de Lausanne, et

Henry Snaith, de l'université d’Oxford L’'universitte Toin au Japon a inventé la
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premiere cellule photovoltaiqgue avec un rendemen8,8 % en 2009 [37]. Et le
record mondial de cette filiere a été obtenu pcdle Polytechnique Fédérale de
Lausanne (EPFL) [38]. Mais le grand défi pour leButes solaires perovskite est la
stabilité a long terme et la présence de plomb damsolécule.

Mais les cellules a perovskites ne peuvent paswosrcer le silicium car elles se
dégradent a partir de 40°C, et aussi elles somdhheslorsque 'humidité dépasse 35
%. Donc l'intérét des chercheurs n'est pas toujodes trouver des meilleurs
rendements, mais ils cherchent aussi a améliostakilité des ces cellules.

.5 Conclusion

Le premier chapitre avait pour but de présenter gi&séralités sur l'industrie

photovoltaique, nous avons vu les différentesrébétechnologiques des cellules
photovoltaiques et lI'implication des nanomatériaetx nanotechnologies dans le
domaine de la conversion photovoltaique est enrestpa, nous avons décrit aussi la
structure et les caractéristiques des cellulesgpititiques et nous avons explicité le

mécanisme mis en jeu dans la conversion photogokai
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Chapitre Il Identification des paramétres géométtigs et physiques de IBSC en utilisant
les algorithmes génétiques

1.1 Introduction

Outre les transitions de la bande de valencebahae de conduction qui ont
lieu dans les semi-conducteurs sous l'effet du magment, certains matériaux
peuvent absorber des photons de plus basse én@gies niveaux intermédiaires
situés dans la bande interdite, qui jouent le dal@e "échelle a électrons" [1].

L’'un des grands avantages de l'utilisation de cesénaux est la réalisation d'un
dispositif analogue a une multi jonction pour ceé @gt des rendements, mais avec la
simplicité de I'élaboration d’'une simple jonctidone bonne absorption des niveaux
intermédiaires suppose qu’ils soient a moitié oésufg’est aussi la condition pour la
vitesse de recombinaison la plus élevée). Il faurticdchercher des systemes dans
lesquels ces niveaux ont un caractere "métalliggea’is pour autant trop accroitre la

vitesse de recombinaison non radiative. [2,3].

Plusieurs approches ont été proposées pour régsgiquement une IBSC, y
compris les puits quantiques, le dopage d’impurettées alliages semi-conducteurs
dilués [4,5]. Théoriquement avec des matériaux riddantermédiaire (Bl), il est
possible d'aller au-dela de la limite d'efficaclge Shockley-Queisser. Un exemple de
ces matériaux est ZnTe dopé par 'oxygéne (ZnTEBEB). La Figurell.1 montre le
diagramme de bande de la structure du disposififeZd a base de (IBSC), ou la

couche P (incorporant les états d'oxygene) essdiddzur principal.
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Figure. 11.1. Le diagramme de bande de la structdmedispositif ZnTe:0[38]

Cette approche est concue pour fournir une perfocmasupérieure a celle des
cellules solaires a un seul gap en utilisant Igieedes photons de la sous-bande gap
[9,10], caractérisée par l'existence d'une bandernmédiaire (BI) située dans la
bande interdite entre la bande de conduction dialede de valence (BC et BV,

respectivement) [9].
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En raison de la présence de cette bande (BIl) &gz, les photons ayant moins
d'énergie que celle nécessaire pour pomper unréhede la BV a la BC peuvent
étre absorbés par des transitions qui pompentaatréh de la BV a la Bl et qui sont
€également capables de pomper des électrons deddaBBC. Ainsi, une transition
électronique compléte BC vers BV (appelé égalergénération de paires électron-
trou) peut étre réalisée au moyen de deux phot@reie inférieure a la bande
interdite [11,12]. L'amélioration de l'absorptionedau mécanisme de collecte de

photons plus bas contribue a I'amélioration du praturant de la cellule [11].

Figure. 11.2. Schéma de la cellule solaire de lantla intermédiaire avec les trois transitions

Dans ce chapitre, I'objectif principal est de pregoune nouvelle approche basée sur
les Algorithmes Génétiques qui permet de maximisezonversion photovoltaique
des IBSC, tout en optimisant les parametres géamés et physiques. La
modélisation et I'analyse par les algorithmes génést sont utilisées pour améliorer
ces parametres et pour etudier systématiquemést e la position énergétique de

la Bl, la densité de la Bl sur le rendement decliute.

[1.2 Description du modéle

Le modeéle dont nous avons appliquer la techniqgeatiprithme génétique (AG) est
une structure des cellules solaires a bande inthainé de type P-i-N, avec les
régions d'absorption faiblement dopée et fortentepee pour les couche N et P
pour fixer la tension thermiquev{) et maintenir une grande tension de circuit-

ouvert.
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La densité de photo-courant due aux transitionsjoes de la bande de valence a la
bande de conduction de la structure du dispositifeZO a base de (IBSC) peut étre
exprimé sous la forme [12-15]

Jon = JoD[1 - exp (-1/D)] 1.1

D = I(1 -Va/Vy)/W 1.2
Ou W est la largeur de I'absorbeur, 8g la densité du photo-courant a une grande
polarisation inverse.

La longueur de collectiole est définie parlc= In+ [;= pn F 7n 1ot + Hp F 7p tot.

Ou , et pp sont les mobilités des électrons et de traks: et 710 la durée de vie
totale de recombinaison des électrons et des tFoast le champ électriqui, etl, la
longueur de dérive des électrons et de trous.

Les taux de génération des porteurs de charge ligt®ons sont définis dans les

eéquations ci-dessous:

Gie() = [ aic (E)i(E)exp (—apor (E)x)dE 1.3

G () = [ avy (E)ly(E)exp (—por (E)x)dE 1.4

Ou Gc est le taux de génération de la bande intermédéia bande de conduction
et Gy le taux de génération a partir de la bande de galanla bande intermédiaire ,
Iy (E) est la lumiére incidente du spectre soldireeprésente I'énergie @t , v, les

coefficients d'absorption de la Bl a la BC et deBM a la Bl respectivement. La

lumiére incidente du spectre solaire est donneg¢l2dr

21 E?
Ii(E) = fX 55 ()1 1.5

KTs

Ou fs =1/46050 est lI'angle solide sous-tendu par le sokikst la concentration de
I'énergie solaire, efs = 5963 Kest la température du solef, est la constante de

Boltzmann,C est la vitesse de la lumiére leta constante Planck.
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Les coefficients d'absorption pour les transitiopsiques dépendent de l'occupation

des porteurs dans les états électroniques inteaingsli représentés par [12,16]:

ouc =a ico f, avi =ayip(1—-f) 1.6

Ou gc etay sont les coefficients d'absorptions de la Bl 8Get de la BV a la BI

respectivement, caractérise le remplissage de la bande BI.

Cette formule représente l'effet de remplissage électrons dans la Bl sur le
processus d'absorption, ou la présence d'un éhe¢trou) est nécessaire pour Bl
(BV) a BC (BI).

Les constantes de coefficient d'absorpti@s, and avio représentent la force
d'oscillation pour les transitions et la densité émts dans les bandes énergétiques.
Les Coefficients d'absorption optique et la duréevi¢ totale de recombinaison sont

donnés par les relations linéaires suivantes: {25126]

aic (NI) = (X|cof = GopmNif 1.7
Oy (NI) = Ovio (1-f )= GoptpNif 1.8
Tiot(Ni) = 1/C, Ni 1.9

OU ooptn, ooptpSONt les ouvertures de la fenétre optique poueéliestrons et les trous
respectivementC, est lecoefficient de captureg, c'est la dure de vie totale de

recombinaison d\li la densité des états électroniques de la banderiadiaire.
La densité de courant d'obscurité peut étre exgripaé :
IO: Idiff+ Ir,CV+ Ir,CI+ Inr ”10

Le premier termégz est le courant de diffusion représentée par:

_ qnian qnisz % _
lairr = (WpND + WnNA)(eXp(KT) 1) .11
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Ou V, est la polarisation appliquéd/, et W, sont la largeur des couches d'émetteur
de type p et n, Na etNp sont la densité de l'accepteur et donneucest la densité
intrinsequeD;, etD, sont les coefficients de diffusion des électranges trous.

Le termel, oy est la densité du courant radiative donnée paf ]2

h3c2

Ir,cv = f E*(1 — exp(Wa,,)) exp ( )dE X (exp( ) -1 .12

La densité du courant de recombinaison radiativwealiB peut étre décrite par [17-
23]

Va(1-§)
Lci = lorci(e P_q KT 1) 11.13

E
Iorer = h3C2f “E?(1 — exp(Way,)) exp ( )dE .14

Le parameétre& est déterminé en faisant correspondre les dendéésourant de
recombinaison des électrons et des trous via B$ dlabscurité, Le parametéeest

une valeur comprise entre 0 et 1 dans I'obscUurRéL[7]

Le dernier terme pour la densité du courant dembdaaison non radiativi,, peut

étre donné:

e = 222 (exp (£2) - 1) 11.15

2T¢otY

Généralement une valeur de 10 est attribugecarrespondant a un rendement
radiatif de 90%, qui est une valeur typique pourroatériau semi-conducteur a
bande interdite directe tels que GaAs.[12 18]

La densité du courant totale est déterminée paomame du courant d'obscurité, du
photo-courant de la bande de valence a la bandeuiduction et des transitions
radiatives de la bande intermédiaire.

| = 1 o-(lpti+ phte) 1116
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Le rendement de conversion d’'une cellule solaiteleesapport de la puissance

maximale pouvant étre extraite sur la puissanademte.

P. FF.Ic.V,
n= max _ cc-Veo .17

Ps Ps

Oou

* Le courant de court-circulic (V=0)

 La tension en circuit ouvebeo (1=0)

* La puissance maximale : elle est le produit deelasibn maximalelf,) et le
courant maximalelf,). Elle est définie par la relation suivant®;,, = V. I,n

* Le facteur de form&F : C’est le rapport entre la puissance maximalerfieupar

la cellule sur le produit Icc .Voc. Il est défirampla relation suivante:

FF = Lfmax 11.18

VCO'ICC

[1.3 Identification des parametres en utilisant lesalgorithmes génétiques
[1.3.1 Méthodologie de calcul

Notre objectif est de maximiser l'efficacité decklule IBSC, pour ce faire,
nous avons utilisé une stratégie d'optimisationéeasur un algorithme génétique
(AG) appliqué pour déterminer les parametres géogués et physiques de la
cellule solaire. Nous décrivons brievement la baGeutilisé dans notre processus

d'optimisation, résumant les principales étapes.

Les algorithmes génétiques tentent de simuler tegasus d’évolution naturelle
suivant le modéle darwinien dans un environnemeomnd. lls utilisent un
vocabulaire similaire a celui de la génétique redter Cependant, les processus
naturels auxquels ils font référence sont beaugbup complexes. On parlera ainsi
d’individus dans une population. L'individu est répenté par un chromosome
constitué de geénes qui contiennent les caracteéesditaires de I'individu. Les
principes de sélection, de croisement, de mutatimspirent des processus naturels
de méme nom. La figure I.3 représente un Schémergk d'un algorithme
génétique [27,30].
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Population initiale

Evaluation des individus

Sélection
Croisements

Nouvelle Mutations

itération

Evaluation des individus

Insertion dans a ponulation

Nouvelle population

Figure 1.3 : Schéma général d'un algorithme gémét30].

[1.3.2 Principe de fonctionnement des algorithmesénétiques

Un algorithme génétique recherche le ou les extrdimae fonction définie sur un
espace de données. Pour I'utiliser, on doit disptse cing €léments suivants:

1. Un principe de codage de I'élément population. €étape associe a chacun
des points de l'espace d’état une structure de @BInElle se place
généralement aprés une phase de modélisation metigém du probleme
traité. La qualité du codage des données condiiolen succés des
algorithmes génétiques. Les codages binaires énré&s utilisés a l'origine.
Les codages réels sont désormais largement utilisiasmment dans les
domaines applicatifs pour I'optimisation de prob&a variables réelles.

2. Un mécanisme de génération de la population igiti@le mécanisme doit
étre capable de produire une population d’individn homogene qui
servira de base pour les générations futures. bx e la population initiale
est important, car il peut rendre plus ou moindd@apa convergence vers
I'optimum global. Dans le cas ou I'on ne connaénrdu probléme a résoudre,
il est essentiel que la population initiale sopadie sur tout le domaine de

recherche.
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3. Une fonction a optimiser : Celle-ci retourne undeua appeléditnessou
fonction d’évaluation de l'individu.

4. Des opérateurs permettant de diversifier la pojmlatau cours des
générations et d’explorer l'espace d’état. L'opeéwat de croisement
recompose les génes d’individus existant dans falption, 'opérateur de
mutation a pour but de garantir 'exploration despace d’états.

5. Des paramétres de dimensionnement: Taille de lalatpn, nombre total de
générations ou critere d'arrét, probabilités d’'amilon des opérateurs de

croisement et de mutation [28,30].

Le principe général du fonctionnement d’'un alganéhgénétique est représenté sur
la figure 1.4 on commence par générer une pojat’individus de fagon
aléatoire. Pour passer d’une génération k a largéoé k+1, les trois opérations
suivantes sont répétées pour tous les élémenta depulation k. Des couples de
parents P et B sont sélectionnés en fonction de leurs adaptatiogérateur de
croisement leur est appligué avec une probabil@dgdénéralement autour de 0.6)
généré des couples d’enfantg & G. D’autres éléments P sont sélectionnés en
fonction de leur adaptation. L’'opérateur de mutatieur est appliqué avec la
probabilité Pm (Pm est généralement tres infériel?c) et génere des individus
mutés B. Le niveau d’'adaptation des enfants,(C,) et des individus mutés,Bont
ensuite évalués avant insertion dans la nouvelpellpton. Différents criteres d’arrét

de l'algorithme peuvent étre choisis :

Gengrer de fagon aléatoire Evaluer tous les Oui Meilleurs
la population initiale individus e

A

A Non
\
Début Reproduction Résultat
sélective
Y
Croisement
Cycle de
génération v
Mutation

Figure 11.4 : Principe général des algorithmes gtigées
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» Le nombre de générations que I'on souhaite exéqdet étre fixé a priori.
C’est ce que I'on est tenté de faire lorsque I'oit trouver une solution dans
un temps limité.

» L'algorithme peut étre arrété lorsque la populatdévolue plus ou plus

suffisamment rapidement
Nous allons maintenant détailler chacun de cesp{9,30].
[1.3.3 Description détaillée
11.3.3.1 Codage

Le premier pas dans limplantation des algorithrgémétiques est de créer une
population d'individus initiaux. En effet, les algbhmes génétiques agissent sur une
population d'individus, et non pas sur un indivisinlé. Par analogie avec la biologie,
chaque individu de la population est codé parchromosomeou génotype Une
population est donc un ensemble de chromosomegjuéhehromosome code un
point de l'espace de recherche. L'efficacité didfghme génétique va donc

dépendre du choix du codage d'un chromosome [30].

Population

Individus

Chromosomes

Geénes

Bits

Figure 11.5: Les cing niveaux d'organisation d'ulgarithme génétique

Il'y a trois principaux types de codage utilisabletson peut passer de l'un a l'autre

facilement:
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» Le codage binaire: c'est le plus utilisé. Chaque gene dispose du eném
alphabet binaire {0,1}. Si un géene est représearéun entier long (32 bits),
les chromosomes qui sont des suites de génes sprésentés par des
tableaux de genes et les individus de notre espiceaecherche sont
représentés par des tableaux de chromosomes.

» Le codage réel les nombres binaires étant pour nous moins égacaiue
les nombres réels, des difficultés surviennent pexprimer la fonction
objective et traiter les problemes a plusieurs ales. En outre, les
opérations de conversion des solutions potentigliéedles) en chaines de bits
et des solutions obtenues en une forme réellatéatilleur interprétation sont
colteuses en temps-machine. De plus, elles soéteespun grand nombre de
fois @ chaque génération. La représentation rgeidgpose un compromis
intéressant : elle élimine toutes les opérationscdaversion, mais en

contrepartie elle rend les algorithmes gétiquess pliépendants des

problémes.
Chromosome
— — —
Gene 1 Gene 2 Gene 3
1001001 11101011 00011010
X1 X X

Figure 11.6: lllustration schématique du codage desiables réelles

» Le codage de Gray dans le cas d'un codage binaire on utilise sdulen
"distance de Hamming" comme mesure de la dis gitdéilaentre deux
éléments de population, cette mesure compte leselices de bits de méme
rang de ces deux séquences. Et c'est la que lgediaaire commence a
montrer ses limites. En effet, deux éléments veigin termes de distance de
Hamming ne codent pas nécessairement deux élépratses dans l'espace
de recherche. Cet inconvénient peut étre évité tdisamt un "codage de
Gray" qui est un codage qui a comme propriétérgréeun élément et un
élémentn+1, donc voisin dans l'espace de recherche, urbgailiffére.
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Il existe deux types de difficultés dans le chdindcodage. D'une part, ce-ci doit
pouvoir étre adapté au probleme de fagon a linaitemieux la taille de I'espace
recherche, et aussi dacon que les nouveaux chromosomes engendrés p
opérateurs de recherche soient significatifs Is pwvent possible, c'est a dire qu
puissent coder des solutions valides respectacblasaintes diproblem:[30,31].

11.3.3.2 Sélectio

La séletion permet d'identifier statistiquement les maeille individus d’une
population et d'éliminer les mauvais. On trouve gida littérature un nombi
important de principes de sélection plus ou moidaptéés aux problémes qu’
traitent. Les deux princip de sélection suivants sont les ptmirammenutilisés
[30,32].

11.3.3.3 La roulette

Cette méthode exploite la métaphore d’une roubigteasino. La roue est divisée
autant de secteurs que d'individus dans la pouaiia taille de ces secteLest
proportionnelle a l'adaptation de chaque individtn faisant tourner la rou
I'individu pointé a l'arrét de la boule est sélectné. Les individus les mieux adap

ont donc plus de chanceétre tirés au sort, lors diéroulement du je. [30,33]

Figure 11.7: La roulette

11.3.3.4 Le tournoi

Cette méthode ressemble plus a ce qui se passelaadalité. Comme son no
I'indique, elle fait affronter deux ou plusieurdividus afin que le meilleur gagn
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Plusieurs variantes existent. On peut par exengite Varier le nombre d’individus
qui doivent s’affronter au départ, ou encore petraaiu non que le méme individu

soit éligible plusieurs fois lors d’'un méme touf36i,34].

Figure 11.8: Le tournoi entre deux individus avexgligibilité
[1.3.3.5 Croisement

Le croisement a pour but d’enrichir la diversité ldepopulation en manipulant la
structure des chromosomes. Classiquement, leseanersts sont envisages avec deux

parents et génerent deux enfants.

Initialement, le croisement associé au codage Ipaines de bits est le croisement a
découpage de chromosomes (slicing crossover). éffaatuer ce type de croisement
sur des chromosomes constitués de M génes, cald@éirement une position dans

chacun des parents.
[1.3.3.6 Mutation

La mutation est un processus qui consiste a permuatbit choisi au hasard dans un
chromosome. On attribue a ce processus la fréquanieguelle la mutation se
produit. Si on lui associe une probabilité de 0,a05chromosome aura cing chances
sur mille d'étre muté. La mutation modifie aléagaient la valeur d'une position
d'une chaine. Elle est utile pour ramener du netganétique qui aurait été oublié
par les opérateurs de croisement. Certaines ingtlans vont automatiquement
changer la valeur du bit choisi, d'autres vont génd@léatoirement une nouvelle

valeur de bit, ce qui n'entraine aucune mutatiof [3
11.3.3.7 Elitisme

L élitisme est un opérateur optionnel particuliirpermet de garder I'individu le

mieux adapté d’'une génération a la suivante. Egt,dfbpérateur de sélection peut
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ne pas le sélectionner, le croisement avec un adnadu peut donner des individus
moins adaptés si les génes ne sont pas bien rewésnbu encore sa mutation peut
également le rendre moins adapté [30,35].

[1.4 Fonction d'évaluation (fitness) et le hasard

Contrairement a bon nombre de méthodes qui requidéreaucoup d'informations
pour pouvoir fonctionner efficacement, les AGs &dent peu d'informations, ils
fonctionnent essentiellement de maniére aveuglar Bffiectuer une recherche de
solutions meilleures, ils n'ont besoin que des waledes fonctions objectives
associées aux chaines individuelles. Ces valeunsaum but d”évaluer si un individu
est mieux adapté qu’un autre a son environnemengut signifie qu’elle quantifie
la réponse fournit au probléme pour une solutiotemtielle donnée. Ainsi, les
individus peuvent étre comparés entre eux [30,863. individus déterminés par la
fonction objective (fitness) vont servir au proaessle sélection des candidats aptes
a la reproduction et au processus de survie descespCette fonction, propre au
probléme, est souvent simple a formuler lorsqu’ilaypeu de paramétres. Au
contraire, lorsqu’il y a beaucoup de parametresoosgu’ils sont corrélés, elle est
plus difficile a définir. Dans ce cas, la fonctidevient une somme pondérée de

plusieurs fonctions. Un ajustement des coefficiestsalors nécessaire.

Par ailleurs, les AGs utilisent des régles de ttiams probabilistes plutét que
déterministes pour guider leur recherche. Le cldeix chromosomes a perturber est
réalisé de facon probabiliste. Dans le processugasement, le lieu de croisement
est choisi aléatoirement a l'intérieur du chromosobe méme, le gene devant subir
une mutation a l'intérieur d'un chromosome esistiselon une certaine probabilité.

Le hasard occupe donc une place importante ddnaddonnement des AGs.
[I.5 Les grandes étapes de l'algorithme génétique

Le principe d’'un algorithme génétique consiste aléer une population et a en
générer une autre de fagon itérative grace auorectopérées par les opérateurs
génétiques. Le nombre de chromosomes dans unegpiopuleste inchangé a travers
les diverses générations. Pour mettre en ceuvre@nlAaut disposer d’'un schéma
pour coder les solutions du probleme, une fonctitgvaluation, une procédure
d’initialisation, un ensemble d’opérateurs et unseanble de paramétres qui
gouvernent I'élaboration de la population initidlexécution des opérateurs et I'arrét
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de génération de nouvelles populations. De facoemgde, un AG fonctionne selon

les étapes suivantes :

Etape 1: On génére une population initiale de taille rprésentant le nombre de
chromosomes. Puis, on choisit au hasard les geméscgmposent chaque
chromosome. La qualité de la population initiale &&s importante pour la
génération de meilleures solutions. La diversitdadpopulation est trés importante
pour éviter la convergence prématurée vers desmimis locaux. Cette diversité de
population se définit initialement et se maintientcombinant diverses stratégies de

croisement et de mutation.

Etape 2: On évalue chaque chromosome par la fonction tibgeace qui permet de

déduire sa valeur d'aptitude.

Etape 3: On exécute les cycles de génération de popukati®maque nouvelle
génération remplace la précédente. Le nombre de cyest déterminé au départ.
Dans chaque cycle, n chromosomes sont choisis muioduction et croisement
deux a deux. Aprés la création de fi%population, les chromosomes vont évoluer
de facon que cette derniere génération contiensieltt®@mosomes qui sont meilleurs

que ceux des générations précédentes[30].

[1.6. Initialisation de la population AG

L'étape initiale d'un AG construit la populatiorntiele des individus, déterminés par
leurs «chromosomes», ces derniers sont des ensedérés de fagon aléatoire.
Nous considérons une population initiale de 20viddis. Dans notre cas, chaque
chromosome contient un ensemble de quatre parasrirsontNa= Np, aico= avio,

W et 1ot . Ces parametres sont choisis dans les plagearges; fournies par le

modele analytiqgue précédent[12,37,38]:

Na :de 16*a 1 cm?
Np: de 16*a 1¢* cm?
ajco:de 10 a1dem?
avo: de 10 a1dcem?
W :de 1um alOum

Tiot:de 1ns a 10 us
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Ces gammes assurent qu'une valeur optimale egistgii a €té confirmée par notre
algorithme[38].

[1.7 Procédé d’évaluation (fonction de fitness)

La fonction fitness est utilisée pour I'évaluatides chromosomes et I'ajustement des
parametres.

Dans notre cas, la fonction fitness c'est le reraferde la cellule. Cela nécessite un
ensemble des simulations du dispositif pour chandeidu, afin de déterminer la
caractéristique |-V de la cellule correspondantg[37

L’organigramme de notre approche évolutionnaireppsé pour trouver les
parametres optimaux convenables a ceux de l'agakytest présenté dans la figure
11.9.

Définir les quatre
parametres

A

Ajustement des
parameétres par les AGs

A 4

Critére d’arrét
Génération max=1000
Fitness10*

Non

Définition des parametreq
ajustés

A
Implémentation des paramétres ajustés

Figure 11.9: Organigramme de I'approche évolutionreaproposée pour la détermination
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I1.8. Résultats et discussions
Pour I'implémentation de la technique AGs, deseaggle la boite d'outil, sous
MATLAB, de AG sont utilisées:

- Le tournoi: est la méthode utilisée pour la d8dec cette méthode sélectionne
chaque parent par le choix aléatoire des indivlus elle choisit le meilleur individu

pour étre individu parent.

- Le croisement dispersé ‘Scattered crossover’:.criée un vecteur binaire
aléatoirement, puis il sélectionne les genes suitanvecteur créé ou le ‘1’
sélectionne le géne du premier parent et le ‘Oéti&@nne le géne du deuxieme
parent, la combinaison des génes sélectionnésraldede produire I'enfant de la
prochaine génération.

La mutation uniforme : est un processus en deugeétaD'abord, I'algorithme
choisit une fraction du vecteur d’entrées de lundii pour la mutation, ou chaque
entrée a une probabilité d'étre mutée (taux de tionda Dans la deuxieme étape,
l'algorithme remplace chaque entrée choisie par nembre aléatoire choisi

uniformément a partir du vecteur d’entrées.

Notre processus d’optimisation est assuré par opelation de 20 individus pour

chaque génération. Les parametres utilisés dams éaide sont résumés dans le

tableau IL.I.

Les parametres de AG Valeurs

La taille de la population 20

Le nombre Maximum de générations 1000
Type de la fonction fitness Proportionnel
La sélection Tournoi

Le croisement Dispersé

La mutation Uniform
Taux de mutation 0.5

Taux de reproduction 0.1

Tableau Il.I. Paramétres de AG utilisés dans cafiplication
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Pour la configuration obtenue d’AG, nos résultgieea le processus d’optimisation

sont comparés avec des résultats analytiques résdliangs le tableau 11.2.

parametres Résultats analytiques [12] RésultaEs38]
Na [cm™] 10 1.72x16"
Npb [cm] 10" 1.72x16°
aico[cm™] 1¢* Nk
avio[cm™] 10 9.6%%
ToUS] 1 0.972
W[um] 1 1.5
Jee (MA/cf) 27. 17.73
Ve (V) 1.825 1.825
FF 0.922 0.923
n(%) 28.96 29.87

Tableau 11.2 : Comparaison entre les résultats atigles [12] et les Résultats AG pour différents

parameétres électriques et photovoltaiques

[1.8.1 Caractéristiques courant-tension
Les parametres électriques correspondants sondsames sur le tableau 11-2. La
figure (11.10) représente les caractéristiques aoutension du modele analytique

[12] et du modéle de notre approche[38].

- Résultats AG

Resultats Analytiques [12]

..'i 5 LB

le modele obtenue par les AGs .

Figure 11.10.Caractéristiques courant-tension dudate analytique et
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[1.9. Conclusion

A travers ce chapitre nous avons exposé les bdsawiques des algorithmes
génétiques puis nous les avons utilisé avec urritdgee adéquat afin d’extraire la
caractéristique courant tension.

D'apres les résultats obtenus on remarque qu'd une validation du rendement
avec un taux de 3.14 % par rapport au modele agaé/tCette amélioration montre
gue les AG mono-objectifs peuvent donner des mébions sur les meilleurs

parametres physiques et géométriques a considaréegpconcepteurs.
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Chapitre 11l Etude de l'influence des paramétres géétriques et physiques sur les performances
de la IBSC

I11.1 Introduction

L'objectif de ce chapitre, est I'étude de linfllemndes paramétres physiques
et géometriques de la cellule solaire a bandenrédraire en utilisant le modele de
notre approche basée sur les AGs décrit dans lpitchdl. Nous chercherons a
obtenir les parameétres physiques et géométriquésnayx qui assureront les
meilleures caractéristiques, pour le bon fonctionert de la cellule solaire a bande
intermédiaire qui doit étre partiellement remple remplissage assure a la fois les
états vides dans la bande intermédi&rgour recevoir les électrons de la bande de
valenceBYV et les états remplis pour fournir des électroms Bande de conduction
BC. Récemment, l'effet de I'occupation de I'BI seffitacité de la cellule a été
observé et l'efficacité optimale a été calculéerdes dispositifsBl. L'expression

analytique pour le remplissage optimal de I'BI & ékploitée pour différents

scénarios d'accouplement entre BI-BC et de lardeua région Bl [1-5].

Dans ce chapitre nous avons étudié l'influencecdesficients d'absorption
sur la caractéristiques courant-tension, l'infleedc niveau d'énergie de la bande
intermédiaire, les effets de dopage sur le rendenkercourant de court-circuit, la
tension de circuit ouvert, le facteur de forme,ffée de la densité des états
électroniques de la bande intermédiaiiect afin de valider notre approche sur les

effets parasitaires tel que la résistance sésgauatt.

1.2 Influence des coefficients d'absorption sur & caractéristiques courant-

tension

Les caractéristigues courant-tension de la celRBC avec les différents
coefficients d'absorption pour la Bl sont reprégesatsur la figure Ill.1 ou la densité
de courant de court-circuitcaugmente clairement avec I'augmentationgeet
avio qui représentent la force d'oscillation pour tessitions et la densité des états
dans les bandes énergétiques.
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o
2 - Résultats Analytiques [12]
4| ® Résultats AG pour o, = o,,= 10" cm’’
- ® Résultats AG pour o _ = o, = 10> cm’’
-6 - £ o A
R Resultats AG pour ¢ _,= o, ,= 10" cm
_— -8 -
S_ -10
il = = = = = = == -~ = ==
= L
14 =
16 |=
18 ;_ ® o e e e ® e e o o e - ®
-20 [ 1 L 1
0,0 0,5 1,0 1,5

V [V]
Figure 1l1.1. Les caractéristiques courant-tensiawvec différents coefficients d'absorption

Tandis que la tension du circuit ouvéfi, ne change pas de maniere significative.
L'augmentation de 1d.. de la cellule de base (le cas &gy = avip = 0) est due a

I'absorption des photons dans la sous bande gap[6].

[11.3 Influence du niveau d'énergie de la bande indrmédiaire

L'utilisation de notre approche peut fournir dess@ignements concernant les effets
de la bande intermédiaire et les effets de la tiedsis états électroniques de la bande
intermédiaire sur la performance de la celluleisalgui est l'objectif principal de ce
chapitre.

Dans le premier cas, les effets du niveau d'éné&igser la performance de la cellule

sont illustrés par la figure II1.2.

30 | . = ™ -
| k] ] —m -
27 - -
-
- "
24 - -
21 |-
=
£ B
18
s/ = Résultats AG
- _=— Résultats analytiques [12]
12 -
C 1 N 1 " 1 N 1 N 1 . 1 N 1

0,4 0,5 0,6 0.7 0.8 0,9 1,0
Ei (ev)

Figure 1l1.2.Variation du rendement en fonction wiveau d'énergie (Ei)
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On remarque que 'augmentation de la position étapge (Bl) de 0,4 eV a 0,6 eV,
augmente l'efficacité de 14,91% a sa valeur maxr28.97%, au-dela de 0,6 eV

elle diminue Iégérement [6].

[11.3.1.Courant de court-circuit

La figure 111.3 montre la densité du courant de rtaircuit par rapport au niveau
d’énergie Ei de la bande intermédiaiBl. Le courant de court-circuit varie de
maniere significative avec l'occupation de I'Bl. Gyserve que la densité du courant
court-circuit, Joc augmente en raison de l'absorption supplémentairphoton a
partir de la bande intermédiaire qui permet finaatnla production du photo-
courants dans la cellule[7].

18 —

17"‘ l//"”
16 /
15 4

14 /

Joo(MA\ em’)

13 4
12 4 /

- ™

04 05 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0
Ei (ev)

Figure Ill.3.Variation du courant de court-circuén fonction du niveau d'énergie Ei
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111.3.2.Tension de circuit ouvert

La figurelll.4 montre la relation entre la tension de circaiigerts, \¢o et le niveau
d’énergie E de la bande intermédiaire Bl. Bien quecoV augmente avec
l'augmentation du niveau d’énergig Eette augmentation s’effectue par des petites
valeurs par rapport &d[8].

C'est-a-dire le facteur de remplissdgeinflue pas de maniere significative sur la

tension de circuit ouvert.

1,84
1,83
B /,I u [ | | | | |
1,82 -
=
\/O //
U -1 /
g /
1,81
"/
/
- /1
.//
1804 "
I L I L) 1 L I . I LL I L 1
04 0,5 0,6 07 0,8 0,9 1,0
Ei (ev)

Figure 111.4.Variation de la tension de circuit oent en fonction du niveau d'énergie Ei

I11.4 Effets de la densité des états électroniquate la bande intermédiaire

Les processus physiques associésEl @épendront de la nature et de la densité des
états électroniquelNi et seront spécifigues au matériau et aux procétepremier
ordre d’approximation, la dépendance de l'absampoigtique et la durée de vie des
charges est lié a la densité des états électremide la bande intermédiaix [10].

On suppose que les coefficients d’absorption edugée de vie de recombinaison
totalesont reliés avec des relations linéaires commetd#ans I'équation (I1.7, 11.8

et 11.9) .
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30 |- - -

25 - -

1(%)

20 |
. s Résultats AG
___ Résultats analytiques [1Z

15 Lt T | MR | PR | PP | PP |
1E16 1E18 1E20

Ni (cm™)

Figure I11.6.Variation du rendemet en fonction de la densité des états
Concernant l'influence de la densité des étatstréeicues Ni dans la bande
intermédiaireBl sur l'efficacité de conversioy, on voit sur la figure 111.6 qu’un
augmentation de la densité des états électros Ni de 16° cmi® & 1*8 cm® réveéle
une bonne amélioration de I'efficacité qui passl6 % a sa valeur maximale 28

Au-dela de 18 cm® elle décroit progressiveme

[11.5 Effets de I'épaisseur du ZnTe(

La fonction principale de la bande intermédiair@rmles cellules photovoltaiquest
de convertir des photons a basse énergie (photas-band gap) en électrons par
processus impliquant deux photons sans abaissaenh$ton ouverte du disposi
photovoltaiquee qui permet ur plus haute efficacité de conversion(:

La figure II.7 illustre la variation du rendemede la cellule solaire IBSC ¢

fonction de I'épaisseur du ZnTe

30 - -
25 -
20 |- il

15 |

)

10 |

0 1 1 1
0,5 1,0 1,5 2,0

L'épaisseur du ZNTe-O (pum)

Figure I11.7.Variation de I'épaisseur du ZnTeO emftion de la densité des étiNi
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On observe que l'efficacité de conversion de lduleelsolaire augmente avec
l'augmentation de I'épaisseur de la couche ZnTesQu'au point de saturation qui

correspond au rendement maximal.

[11.6 Effets du dopage

[11.6.1 La densité des donneurs

Malgré I'absence d'absorption de sous-bande daridde de la cellule, deux
facteurs intégrant la densité du donnédy dans cette région remodelent la
conversion efficace. L'une est l'augmentation dtemeel d'auto-construction et la
diminution du courant de diffusion pour une fortendité des donneurs, ce qui
permet d'augmenter la tension de circuit ouwéyg D'autre part, la largeur de
diffusion du trou § et la largeur de la zone de charge d'espace cfg sont plus
courts en augmentant la densité des donneursumeemodification négligeable de
la longueur de diffusion d'électrongselt la largeur de la zone de charge d'espace coté

p,[12,13]. Ceci réduit I'absorption et I'efficdccomme le montre la figure 111.8.

30 " P = [ L ] ® ® Py
J e
@
e
25 - ®
°
®
. ®
.
20 - [ 2 7-777-_,..— . m g =
e ° -
—_ =
-
= 154 ]
|
— =M
10 @ Résultats AG

—m- Résultats expérimentaux [13]

18 19 20

Nd (cm™)

Figure 111.8 La variation du rendement en fonctida N,

[11.6.2 La densité des accepteurs
L'augmentation de la densité des acceptiyentraine également un grand potentiel
auto-construit et un faible courant de diffusioélettrons, ce qui entraine une grande
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tension de circuit ouvert et une efficacité de @ngion élevée comme le montre la
figure II1.9.

Cependant, des effets néfastes, tels que la rédude la largeur de la zone de
charge d'espace, apparait seulement lordguatteint le méme niveau de densité
d'électrons de I'IB dans la région de déplétiontdes valeurs dépendent de
l'ouverture de la fenétre optique comme indiquésdarkigure II1.9.

30 - prosrme.
o * o
_e
) ;
o* o
28 4 e L
-
]
N
L "

. 26 e
X
ot
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- "
o | =N
22 T "
e —e&— Résultats AG
.’___,__.-""' —m— Résultats expérimentaux [13]
20 ’-.I 1 !IIIIII 1 I.II]IIII T 1 IIIIIII 1 T IIIIIII T 1 [Illlli
10" 10" 10" 10" 10"
Na (cm”)

Figure 111.9 La variation du rendement en fonctidae Na

I11.7 Effets de la résistance série et shunt

Afin de valider notre approche, les résultats olsefigures (111.11, 111.12) en tenant
compte des deux parameétres parasites, la résistaneds et la résistance paralléle
Rsh, listées dans le modele de circuit équivalentasgmté sur la figure 111.10 et dans
la relation courant-tension (J-V) décrite par I'&pn (111.1) sont comparés avec des

données expérimentales (Tableau I11.1).
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Figure 111.10. Cellule solaire décrite par le moé& simple exponentie

J=3[exp (q(V-J R/ n K T)-1]+ (V-J R/ Ry -Jbn .1

] ——Rs=01 Qemd| e R |

——Rs=1 Q.em? | | |
—+—Rs=10 Q.cm?
L ——Rs=100Q.cm?
——Rs=300 Q.cm?

0 02 04 06 08 1
VIV]

Figure 111.11. Influence de la résistance série sur la carastigue -V

71



Chapitre 11l Etude de linfluence des parametregéométriques et physiques sur les performan
de la IBSC

-
-
L
k.
E
E
E
4
L
-
-
E
E
-
-
-y
-y
-y

'E 15 —»—Rsh=10 Q.cm?
7 — » Rsh=102 Q cm?
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Figure 11.12. Influence de la résistance shunt sur la carastéyie J-V.

On observe qu’ungrande valeur de Irésistance sériBs dégrade principalement

courant de courtircuit J., Fig 1ll.11 et la diminution de laésistanc shunt Ry

dégrade principalement la tension des circuits dg'V,, commele montre la figure
[11.12. Ces deuxélémentspeuvent détériorer (dégradlele facteur de forme ¢
maniere significativece qui a pour conséquence de limitée rendement d

conversion.On note qu’une boni conversion est atteinte lorsqle est inférieur a
1Q.cn? etRyy dépasse 1Q.cnt.

D’apres le tableau (l11.1), I'utilisation de notagproche basée sur I'optimisation (
peut améliorer le rendement par identification gegsametres géomeétriques

physiques.
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Parameétres Résultats expérimentaux [13] Résukdigo]
Na [cm™] 10~ 1.72x16°
Np [cm™] 2x10° 1.72x16°
auco [cm™] / 9.65x18
avio[em™] / 9.65x18
Trof US] / 0.972
W[um] 1 1.5
RS[Q.cnf] 300 300
Rsh[Q.cnf] 3x10 3x10
Jee (MA/cf) 63. 3.234
Ve (V) 0.38 0.9715
FF(%) 31 25
n(%) 0.43 0.786

Tableau lll.1.Comparaison entre les résultats expérimentaux Et3]es Résultats AG pour différents

parametres électriques et photovoltaiques

Nous avons observé une grande amélioration du meenteavec un taux de 45%. Il
apparait ainsi que l'approche proposée dans eaikpeut étre considérée comme

un outil important dans le domaine de la concepdies cellules solaires.

[11.8. Conclusion

Nous venons de présenter un travail de modéliséidaée sur I'optimisation
AG qui nous a permis la recherche du maximum ptessie rendement de
conversion. Ce modele nous a permis d'étudier llisrice des paramétres
géomeétriques et physiques sur les performances BBSIC tel que (niveau d'énergie,
dopage, I'épaisseur du ZnTeO... ); 'approche espg@sée dans le but d’augmenter
les performances des cellules solaires a base.d.'#pproche proposée dans ce
travail peut étre considérée comme un outil impdrtdans le domaine de la

conception des cellules solaires.
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Chapitre IV Implantation de la cellule sare a bande intermédiaire sur ORCAD-PSPICE

A travers ce chapitre on s’est intéressé a la rahe caractéristique I-V de la
cellule solaire IBSC. Une exploration de la cagadiés réseaux de neurones dans la
modélisation a été effectuée. Ainsi, nous avondiétun modeéle a base de réseaux
de neurones (modele ANN) concu a l'aide du logiteltlab. Ce modele doit tenir
compte de l'influence de la température, et I'@elamient. L'implantation du modele
ANN sur le simulateur ORCAD-PSPICE ainsi que lesit&ts de simulation obtenus
sont également reportés. L'utilisation des ANN prde I'avantage d’utiliser une
petite base de données qui peut représenter letéastique électrique. Les résultats

obtenus par notre modéle peuvent étre utilisé darsmulateur électrique.

IV.1 Cellule solaire a bande intermédiaire :

IV.1.1 Structure a optimisée

bY

La limite théoriqgue de conversion des cellules pholtaiques a simple
jonction établie par Shockley et Queisser en 1941eft de 31% en raison d’'une
capture partielle du spectre solaire limitée adéewr du gap du semi-conducteur.
Pour accroitre le rendement, il convient d’adafegespectre d’absorption des cellules
au spectre d’émission du soleil. Une des voies istns exploiter le concept de
cellules a bande intermédiaire (BI), proposé partiMéd Luque [2] ou a connecter en
série des cellules dont le domaine d’absorptioncestplémentaire et permet de
couvrir au mieux celui du spectre solaire[3,6,7,8].

Pour cela, les cellules solaires a bande intemireéd{IBSCs) présentent un nouveau
concept. La limite de l'efficacité de conversiogdhique pour les cellules solaires a
bande intermédiaire est d’environ 63%, comparabléefiicacité théorique des
cellules solaires a triple jonction possédant |ésn@s rendements [4,5].

La structure étudiée dans notre travail de (IBS&@®esur ZnTe: O est présenté sur la
figure IV.1[9].
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Wi

Ni/Au
p'-ZnTe (0.3um)
p-ZnTe(O) (~1pm)
n’-GaAs Substrate

TifAu

Figure IV. 1. Structure de la cellule solaire a l@nintermédiaire
IV.2 Modélisation de la cellule solaire IBSC

Pour créer le modele ANN de la cellule solaire @%u moyen des réseaux de
neurones on a choisit une base de données casaetémlans notre cas, par
I'éclairement appliquée a la cellule solaire etdenpérature de I'environnement.
Dans une deuxiéme étape on sépare la base d’aigpegd et celle de test, puis vient
I'étape d’entrainement d'un réseau de neuronela fiase d’apprentissage au moyen
de l'algorithme de rétro propagation. Finalemerg oresure de la performance du

modéle obtenu avec la base réservé au test afétéuée [10].

IV.2 .1 Choix de la base de données

La cellule solaire que nous avons étudiée sur uairément de AM1.5G et de
température fixe de 300k. La base de donnéescdoitrir cet ensemble de valeurs
[9]. En se basant sur les résultats expérimentauratiéle choisis qui est décrit dans
le paragraphe IV.1, notre base de données possede2dvecteurs de la forme X (T,
E), et 'apprentissage du réseau de neuronesieavér une base de données de 300

éléments.

IV.2 .2 Création d'une base de validation

Comme son nom l'indique cette base de donnéestisée pour tester « valider »
les résultats obtenus apres I'apprentissage. Gmdter ici qu’il n'y a pas de régles
précises concernant cette séparation. Les deus losdonnées ainsi obtenues par

cette séparation doivent impérativement couvrirsdace de fonctionnement.
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L’apprentissage nécessite une base de donnéeshaseede tests, le nombre de
couches et des neurones utilisés dans chaque couehigon choix de type des
fonctions d’activations et du nombre d'itérationécessaires pour avoir le seuil
d’estimation voulue « Th ». La valeur minimale tereur quadratigue moyenne «
EQM » qu'on désire obtenir, est aussi nécessaitg fare notre apprentissage.
Dans notre cas la base d’apprentissage est comges¥0 éléments, quant a la base
de test elle est composée de 100 éléments. Ihgxirtant de ne pas utiliser aucun
élément de la base de test pendant toute la derdapprentissage. Cette base est
réservée uniquement a la mesure finale de la pedioce. Autrement dit, elle sert a
vérifier si le réseau de neurones a une bonne peaftce sur les exemples qu'il n'a
pas appris « base de test ». Avec les réseauxuenss, il existe toujours le risque
de sur-apprentissage, c’est-a-dire, quand le réaeprs trop de parametres pour
représenter une fonction qui n’est pas trés coneplea base de validation permet de
mettre en évidence le probléme s'il se présentesureapprentissage se traduit par
une augmentation de I'erreur sur la base de vabidgt1].

La figure IV.2 représente I'organigramme qui intétp notre programme structuré

en Matlab.
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Chargement de données

!

Initialisation les poids

i > N >—» Afficher << performance | —

non atteinte >>

Ajustement des poids

\

Calculer EQM

Oui

Afficher << performance
1— i+l

atteinte >>
| ]

Calculer les paramétres ANN

A

Figure 1V.2 Organigramme pour le programme d’appresage

Dans notre cas, puisque le nombre des neurones ldansuche de sortie est
déterminé par le nombre de sorties du systéme &limed la cellule solaire posséde
une seule sortie« courant » donc un neurone pour la couche deesort

Pour que le modele ANN exprime fidélement la vasiade la réponse de la cellule
solaire, il s’agit de trouver le nombre optimal desiches cachées et le nombre de
neurones par couche. Nous avons envisagé deux exyudhneurones pour la

premiére couche et 5 neurones pour la deuxiemeheazachée « figure IV.3 ».
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Couche d'entrée .

1" couche cachée
2°™ couche cachée

Figure IV.3 - Schémas des couches de neuroneaméitecture optimisée

On a choisi cette architecture par un test de tése@c plusieurs nombre de
neurones dans la premiere et la deuxieme coue@ijon de nombre des couches).
Apres les difféerents résultats obtenus on a obsgweda variation de I'erreur de test
converge vers le minimum dans cette architectargut justifie notre choix.

De méme pour les choix des types de fonctions ida&eins, nombre maximum
d’itération. Le test et I'observation, de la vaoat de I'erreur, pour les différentes
valeurs est la solution pour avoir les meilleusuttats.

Le tableau IV.1 résume tous les paramétres utilmds I'optimisation du modéle
ANN de la cellule solaire (IBSC).
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, Fonction de
Base de données Nombre de neurones !
transfert
| Base Qe 300 C'ouche 02
d’apprentissage d'entrée —
1ére h
Base de test 100 COU,C € 04
cachée Log sig
2°™ couch )
U,C © 05 Log sig
Base de 100 cachée
validation Couche de o1
sortie linear

Tableau IV.1 : Parameétres optimisés du réseau deames

IV.2 .3 Mesure de la performance du modele obtenu

La comparaison entre la base de données initialecelfie obtenue aprés
I'apprentissage, utilisant la base de test, indigpee notre modele exprime

fidélement la variation de la caractéristique |&/1d cellule solaire. Figure 1V.4

——— Résultats expérimentaux (Weiming et al 200 ¥
/
Modéle ANN rd
."‘I
1F / A
&E ’
(8]
< r i
£ F
g 2 -
’5 #
o A
8 -
o P
Qe
2 3} =¥ E
o) ”
D -
.4 'l A L il
0 0.1 02 03 0.4 05
Tension (V)

Figure IV.4Variation de la densité de courant de la cellulef@mction de la tension avec les
parameétres ; T=300K et E= AM1.5
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Apres la modélisation, par les réseaux de neurareesa caractéristique |-V de la
cellule solaire (IBSC) on va procéder a I'implaitatde ce modele ANN sur le
simulateur ORCAD-PSPICE. Le modéle congu sur leukteur servira a la

simulation comportementale du modele direct deelale solaire.

IV.3 Présentation du simulateur ORCAD-PSPICE

ORCAD-PSPICE est un programme de simulation qui étieel le comportement
d’'un circuit électrique contenant des composan@logigues. Il est utilisé avec
ORCAD Capture pour la conception. ORCAD-PSPICE mtriianalyse statique,
transitoire et dynamique des circuits électroniqadéissi que I'analyse Paramétrique
et Monte-Carlo. Les circuits peuvent contenir |é&dents dispositifs électroniques
résistances, condensateurs, inductances, des salecdension et de courant, ainsi
gue des modeles de dispositifs actifs : diodessistors bipolaires, transistors a effet
de champ a jonction (une bibliotheque de modélesplds de 11300 modéles
analogiques)[10]. ORCAD-PSPICE supporte aussi ldétigation comportementale
analogique. Donc on peut décrire les blocs fonaoids des circuits avec des

expressions mathématiques [12-15].

IV.3.1 Implantation du modéle ANN sur ORCAD-PSPICE

L’évaluation des performances d’un circuit avedogiciel ORCAD-PSPICE avant
sa réalisation nous permet d’obtenir un temps deejation réduit et limité ainsi que
les colts de production. La qualité des résultbtermus de la conception et de la
simulation des circuits électroniques dépend deréxision des modéles utilisés.
Dans ce cadre, nous proposons une implantationatiel® ANN sur le simulateur
ORCAD-PSPICE, cette implantation va nous permeliréester les performances du
modele [14-16].

IV.3.2 Procédure de I'implantation du modéle

L'utilisation des boites ABM « Analog Behavioral Melling » de la bibliothéque de
PSPICE, nous permet d’'implanter le modele ANN sairsonulateur. Le modéle

ANN de la cellule solaire (IBSC) possede 10 neuspdepour la premiere couche
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cachée, 5 pour la deuxieme et un seul pc couche de sortie, chaque neurone
réseau est remplag&ar une boite ABM sur PSPIC La figure IV5 représente la

structuredu réseau des ABM de notre mod

=]

’
|
|
© Zu> | |0zt | | oz | | o zo | | a2z |
T

rz=] fz=] [z=]

Figure IV.5Implantation du modéle ANN sur PSPICE

La forme exponentielle dans I'équation est duehaixcde la fonction de transfe
dans la premiére couche cachée. B11 est la premigsepour la premiere couc
cachée dans la matrice du bias. "Bni", ou n remtéde nombre de couches cach
i le nombre de ABM dans la premiere couche cachée (i..=4). W11l et W11z
sont respectivement le premier et le second powls [a premiére couche cact
dans la matrice de points. "Wnij", jvarie de & rombre d'entrées (j=1 ... nom
d'entrées)IN1 et IN2 représentent des parametres d'entrésan respectivement |
température et I'éclairement. Ainsi, nous avonseéfdations a 10 polarisatic
(4+5+1) et 33 poids [(4x2) + (5x4) + (1xE

La formegénérale de I'équati dans la premiére et lawdeme couche cachées des
ABM est de donnée par

Out i = 1/(1+expt(Bni+Wnij*V(INj)+Wnij*V(INj)+...+  Wnij*V(INj) ))). V1

Par exemple, I'équation de ABM1 peut étre donng

Out 1 = 1/(1+expf(B11+W111*V(IN1)+W112*V(IN2) ))). V-2
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IV.4 Validation du modele
Afin de valider notre modeéle ANN proposé, nous avamiroduit sur simulateur

PSpice ces parametres d’entrée (la températufixésta 300 K et sous éclairement
E (AML1.5). La figure 6 montre la variation de cour&n fonction de la tension de
sortie par I'application de notre modele ANN propa&ns le simulateur PSpice. En
utilisant I'analyse, PARAMETRIC DC SWEEP, nous pous observer

accord entre les données expérimentales et lesdtatSsdournis par simulateur

un bon

PSpice.
I:l T T T +,_-+ T
e
P
o },ﬁ*
= s =
(8]
< # *
£ -4
< 4~
IS -~
S 2 N > |
8 ’
3 *F_j-f"
RO
= +.-f—
g5 e ?
al _:*__:*" — Résultats expérimentaux (Weiming et al 200
4 # 4 Sortie del'analyse paramétrique
14 1 i i i
0 0.1 02 n.3 04 04
Tension (V)

Figure IV.6 Variation de la densité de courant deckllule en fonction de la tension utilisant le
simulateur PSpice

Les résultats obtenus pour notre modele sont rés@améableau IV.2. EQM étant
I'erreur quadratique moyenne, Th est le seuil diestion voulue "Test EQM ",.d
représente la densité de courant en court-cirtMtereprésente la tension en circuit
ouvert [17].

Entrée Modele proposé Résultats Erreur quadratique
experimentaux moyenne
Eclairement] AM1.5| V (V) 0.39| Vo (V) 0.38 Test | 3.910°
(E) EQM
Température 300 K Jec 35 Je 3.6 | Training| 107
(T) (mA/cn) (mA/cn) EQM

Tableau 1V.2 Comparaison entre les résultats expéntauxet lesrésultatssimulés
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Sur le tableau IV.2 un bon accord est obtenu dafreésultats de simulation et les
résultats expérimentaux. Le modéle proposé peat Wdilisé pourprédire d'autres
combinaisons d’entrées variablgempérature dtéclairement). Ainsi, la simulation
paramétriquenontre que notrenodéle peut étre utilisé comme un composant dans la
bibliotheque du simulateur PSpice afin d’étudies thspositifs a base de IBSCs a

faible co(t et a haut rendement.

IV.5 Conclusion

Dans ce chapitre on a présenté la modélisatiora dadactéristique I-V de la cellule
solaire (IBSC) basé sur Zn-Te:O sous un éclairere¢nine température fixe. Le
modeéle proposé nous permet de mettre en évidencenttribution des entrées pour
mettre en exergue l'activité de cellule solaires lkésultats de simulations obtenues
dans ce chapitre ont montré la validité du modél&N obtenu. Son implantation sur
PSPICE a été effectuée avec succes. Les résultatodele ont été vérifiés et validés
par des résultats expérimentaux [9]. Un bon acacété trouvé avec ces derniers. De
plus, notre étude peut étre étendue et ameélioreeckrant I'effet d'autres parametres
tels que les résistances (parallele, série). Aidsi,nouveaux modéles peuvent étre
trouvés. Notre modéle est considéré comme une dmdeavail pour développer Zn-
Te:O ; d'autres alliages et matériaux pour uneleusé efficacité de conversion des
cellules solaires peuvent étre explores.

La méthode utilisée dans ce chapitre peut étredaterm d'autres cellules solaires
pour valider les travaux expérimentaux et envisagerréaliser des dispositifs

photovoltaiques prometteurs a faible codt et a rendement.
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Chapitre V Modélisation de la Cellule solaioeganique

Actuellement, les cellules a bases de matériawanigges apparaissent
comme une alternative aux cellules inorganique$a @eut permettre la réalisation
de composants photovoltaiques, employant des ceunhces, de grandes surfaces

et flexibles, économisant ainsi la quantité de ematutilisée.

Le fonctionnement des cellules photovoltaiques migyees est basée sur le transfert
de charges entre un polymere donneur d'électronsnet molécule accepteur

d'électrons qui permet la dissociation des excifgmsto-générees. De plus, lI'usage
d'une région active formée d'une hétérojonctionumidjue entre le donneur et

I'accepteur assure la dissociation de la majoggeakcitons.

Nous visons a travers ce chapitre une étude thémrites cellules organiques et
organométalliques, c'est un travail de recherchieagété effectué en collaboration
avec le laboratoire de chimie physique théoriqu€NRS de Lyon, France.

L'objectif visé par ce travail de recherche estudi&r théoriqguement les propriétés
électroniques et optiques du systeme donneur-aageptganométallique formés de
phatalocyanine et de différent métaux (Fe, Ni, Ca, Na, Mn) afin de déterminer le

gap de ces nouvelles structures qui peuvent seowime base de cellule solaire.

Les propriétés géométriques et électroniques dératits systémes dans leur état
fondamental sont étudiées a l'aide de la théoridad®nctionnelle de la densité
(DFT), alors que leurs propriétés optiques sonemints grace a la théorie de la

fonctionnelle de la densité dépendante du tempDHD). Le logiciel Amsterdam

Density Functiona{ADF version2014 a été employé pour cette étude.
V.1 -Théorie des calculs DFT et TDDFT

V.1.1 Equation de Schrodinger

On écrit I'équation de SchrodingeryHd Ey, indépendante du temps, cet opérateur
prend en compte 5 interactions : I'énergie cinétigles noyaux f, I'énergie

cinétique des électronse,Tla répulsion électrostatique internucléairgy\et inter
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électronique ¥ et enfin, l'attraction des électrons vers les oay&lye. On peut
développer I'Hamiltonien selon cette équation :
H=Tn+ Te+ Vnn + Veet Ve V.l

Ce qui donne avec son expression analytique

% n2
H= —kaVi —2iy—

2m

e?Zyz e’z
Zk<l I — Zl<] ||r —r ” Zk Zl I L V.2

Ri—Ry|l Rie=rill

Les indices i et j font référence aux électrongtK aux noyaux. Les £ sont les

charges nucléaires et e est la charge élémenrdaine,charge électronique.

L'équation de Schrodinger n'a de solution analgtigiacte que pour les atomes
hydrogénoides, c'est-a-dire pour les atomes n'ayamn seul électron. Dans tous les
autres cas, il sera nécessaire d'effectuer quelpm®ximations sur la nature de la
fonction d'ondey.

Une des spécificités de la fonction d'onde queloenegst qu'elle doit étre
orthonormée. L'intégration de son produit conjugaiét I'unité et les produits croisés

sont nuls.
JYiidr = 6;; V.3

Ou g; symbole de Kronecker, vaut 1 pour i = j et O po#.
V.1.2 Approximation de Born-Oppenheimer

Il s'agit de la premiere approximation de la chimientique. Elle est basée sur le
fait de I'énorme différence de masse entre noyaweetrons. En effet, les noyaux
sont environ 2000 fois plus lourds que les éledrdhar conséquent, on peut
considérer qu'ils vont rester immobiles par rappauk électrons (ce qui nous
intéresse car ce sont les électrons qui participelat liaison chimique). Ainsi, le

terme d'énergie cinétique des noyaux TN peut &gige, les positions des noyaux
deviennent finalement des parametres de I'équatien Schrodinger dont

I'Hamiltonien peut étre divisé en deux termes
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H=H:+ Vnn V.4
Ou
He = Te + Veet+ Ve V.5

Est appelé Hamiltonien électronique et o)V la répulsion électrostatique
internucléaire, est une constante. Par conséquergsudre I'équation de
Schrddinger revient a chercher les fonctions d'snélectroniquesp({r}) qui ne
dépendront que des positions des électrons eteganssolutions dééequation de
Schrédinger électronique ({r}) =E«({r}). L'énergie totale E du systeme
considéré sera donc la somme de I'énergie élegtrenik et du potentiel
d'interaction électrostatique internucléaingyV

V.2 Lathéorie de la fonctionnelle de la densitéd)FT)

Une molécule ou un solide n'est rien d'autre gemsemble de N noyaux et de n
électrons en interaction, et I'expression formeééd'Hamiltonien d'un tel systéme est
bien connue. Cependant, le traitement quantique pfobleme a plusieurs corps en
interaction est d'une complexité redoutable, deéesqu'une résolution directe de
I'équation de Schrodinger n'est pas envisageablgolinalisme datant des années
1960 appelé Density Functional Theory (DFT) et dase de nombreux calculs
numériques dont les résultats sont généralememésmon accord avec |'expérience.
Bien que ses fondements soient assez anciens,est qu'apreés l'accroissement
significatif de la puissance de calcul qu'on stesdu compte de la force de cette
théorie, ce qui a finalement rapporté un prix Nabekhimie a Walter Kohn en 1998
[1].

La théorie de la fonctionnelle de la densité estébasur le postulat proposé par
Thomas et Fermi [2,3] selon lequel toute propriéectronique d'un systeme peut

étre calculée a partir de sa densité électronique.

Pour faire intervenir la densité électronique, laspsimple approche a été de
considérer le systeme comme étant classique. Dantelucas, les composantes

potentielles sont directement déterminées, ainsi :

Vrelp(] = T [ 2 p(rydr V.6

Attraction noyaux-électrons
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Veelp(r)] = £ [ 22202 g g, V.7

[r1—72|

Répulsion électronique

En ce qui concerne la partie cinétique, ils orisdtia mécanique statistique des

fermions afin de déterminer I'énergie :

Tlp()] = 5 (3r*)/* [ pr(r)dr V.8

Ces trois composantes sont dépendantes de ladensielle-méme est dépendante
de la position r (3 coordonnées de l'espace). Lggmeest donc fonction d'une

fonction : la densité est donc une fonctionnelle.

Nous avons vu que la densité détermine le potembérieur, qui détermine
I'hnamiltonien et la fonction d'onde. Avec tous ddéments, I'énergie est donc
calculable. Cependant, nous n'avons pas simpkfi@rbbleme de la théorie des
orbitales moléculaires car au final, il faut réeseutiéquation de Schrédinger ce qui
est assez difficile. Pour cela, Kohn et Sham [4B} imaginé un Hamiltonien
correspondant a un systeme d'électrons indépendahtsmiltonien est donc une
somme d'opérateurs mono électroniques avec desmigédmts de Slater des
fonctions propres mono électroniques comme fonstipropres et la somme des
valeurs propres mono électroniques comme valeuopres. L'intérét de cette
reformulation est que l'on va pouvoir écrire lesuatpns de Kohn-Shammono
électroniques qui peuvent étre résolues analytigméncontrairement a I'équation de

Schrédinger. Ainsi I'énergie s'écrira
E[p()] = Te[p(1)] + Vne[p(D] + Vee[p()] + AT[p(r)] + AVee[p(r)] V.9

Dans le membre de droite, I'énergie cinétigue désctréns indépendants,
l'interaction noyau-€lectrons, l'interaction éleat€électron, la correction de I'énergie
cinétique suivant la nature de l'interaction destébns et enfin les autres corrections

du potentiel de répulsion électron-électron.

Par la suite, en introduisant les expressions detates pour la densité, on peut

réécrire I'énergie ainsi :
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1)) + 2 (|2 2 ar ) + Belo@] V.10

[ri=7|

Elp(r)] = 2 ({i] 2v2)e) — (o] Zpor e 2

[ri=7%l

avec N le nombre total d'électrons et la densité poe fonction d'onde de forme de

déterminant de Slater est définie par :
p=XNilx) V.11

On remarque que les termes correchTs et AVee ont été regroupés dans un seul
terme Ec qui fait référence a I'énergie d'échange-cor@atiC'est un terme trés

difficile a comprendre et a calculer car dans eméesont inclus non seulement les
effets d'échange-corrélation de la mécanique quaatmais aussi, les corrections
classiques de l'auto-interaction et la différen@nekgie cinétique entre le modele

fictif d'électrons indépendants et le modele réel.

Le véritable probleme dans lutilisation de la noéh de Kohn-Sham (dans les
méthodes DFT en général) consiste a trouver unenéb@pproximation de la
fonctionnelleE,c qui, bien qu'universelle, est inconnue. On saitpggment qu'elle

dépend du «trou d'échange-corrélatiopyfri,r2) qui n'est autre que la zone de
déplétion créée autour de I'électron par un auteetrén du fait du respect du
principe de Pauli (pour les électrons de méme sgidg la répulsion de coulomb qui

empéche deux électrons de se trouver au méme eadmsiéme moment.

Exc[p] — %”‘ p(rl)prxc (ry, rz)dsrld 3r2 V.12

12

En pratique, il existe plusieurs familles de foontielles utilisées en DFT pour tenter
de représentdk,.: signalons les fonctionnelles LDA (Local Densitypeoximation)

[6,7] basées sur le modele du gaz uniforme d'@estret les fonctionnelles GGA
(Generalized Gradient Approximation) faisant inamv le gradient de la densité
électronique. Les résultats DFT présentés dansacailtont été effectués en utilisant

des fonctionnelles de type GGAJ[5].
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V.3 .Les systémes étudiés

Les dérivés des métaux phtalocyanine (MPC) sontmtles'omolécules conjuguées
de structure plane. Ces systemes présentent mgsiépés électroniques excellentes
d’intérét tres particulier dans les domaines deplaversion de I'énergie solaire [8,9],
Semi-conducteurs [10-12] et la catalyse [13-17].

La figure V.1 représente le systéme étudié a basphdalocyanine ou (M=M,
Fe*, Cd*, Ni*" and Cd") dans le but d'étudier les propriétés électroniqes
optiques.

Figure V.1 Structure chimique de MPC

V.4 Résultats préliminaire

Ces systemes absorbent dans le méme domaine deelos d'onde. Leur

comparaison montre un déplacement hyperchromiguehangeant le métal ou on
note le déplacement le plus important pour la sinecCuPc. (Figure V.2). Les

transitions observées dans ce domaine mettentuela [|dOMO de ces systémes en
accord I'écart énergétique calculé pour les diffssemétaux (0.788eV, 1.868eV,
2.657eV et 2.464eV) respectivement. Le Tableaux Wdntre les différentes

structures des bandes énergétiques

MPc Energies (ev) HOMO LUMO Gap Eg (ev)
CoPc -417.879 -5.094 -4.306 0.788
MnPc -419.890 -6.329 -4.461 1.868
CuPc -413.612 -6.114 -3.457 2.657
NaPc -409.517 -5.892 -3.428 2.464

Tableaux V.1 Les bandes énergétiques pour lesatitigs structures
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Pour le CoPc, le spectre enveloppe trois excitatidans la région 530 a 880nm
figure V.2 dont deux sont a force d’oscillateurv@eattribuées aumaximales
d’absorptions situés a 580 et 660nm respectivemkeat. premiére excitation
correspond a une transition HOMO ( Highest Occupvedecular Orbital) vers la
LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital) indiquamn transfert intra charge
(ICT). La deuxiéme excitation correspond & unesitaon de la HOMOvers la
LUMO indiquant un transfert de charge ligand métdCT).

Useillator strength (a.u)

04
033 H

.26

420 500 580 fB0 740 820 900 480
Eneray inmj

Figure V.2 Spectre d'absorption pour le Co Pc
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Figure V.3 Spectre d’absorption pour le Mn Pc

Presque les mémes excitations sont observées @@pettre du MnPc figure V.3,

mais avec des intensités différentes. Le premierdfabsorption de ce spectre se
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situe & 580 nm a force d’oscillateur égal a 0.2.deeixieme pic & 650 nm.et le

troisiéme pic se situe a 840 nm.
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Figure V.4 Spectre d’absorption pour le Cu Pc
Cscillatar strength (a.u)
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Figure V.5 Spectre d’absorption pour le Na Pc
Presque les mémes excitations sont observées papektre du Cu Pc et Na Pc
figures V.4 et V.5, mais avec des intensités dffiées. La premiere bande
d’absorption se situe a 630nm a force d'oscilla@bret 0.6 pour Na Pc et Cu Pc
respectivement.
On remarque que toutes les transitions qui comstitaes spectres sont associées a
un transfert de charge ICT [18].
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V.5 Conclusion

Dans ce chapitre on a présenté les résultats deotiélisation moléculaire des

composes de phtalocyanine utilisés comme des eslipthotovoltaiques. Ou on a
obtenu les spectres d’absorption de chaque steuatirles bandes énergétiques
(HOMO-LUMO) ce qui va nous servir dans le futur tadéer les caractéristiques

électriques telles que (I-V,&, lcc, FF et le rendement) de ces cellules.
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Conclusion ri&gale et perspectives

L'intérét scientifique motivé par le potentiel coraroial a conduit & une
recherche accrue dans le domaine du photovoltaigiies’est considérablement
développé durant ces vingt derniéres années. Icherehe que nous avons menée
avait pour but de développer des nouvelles appsoamalytiques en utilisant les
réseaux de neurones et les algorithmes génétigpesmettant d’optimiser les
parametres physiques d’'une cellule photovoltaiquabeutir & créer un nouveau
composant électronique permettant une simulatias S€ycad-Pspice.

Ce travail de thése a porté sur la modélisationcadlales de troisieme génération.
Tout d’abord nous avons rappelé quelgues notionfesayonnement solaire et son
application dans le domaine photovoltaique. Nousnavensuite expliqué le
fonctionnement des cellules photovoltaiques eslearactéristiques principales ainsi
gue les paramétres limitant leur rendement et dedt. Puis nous avons abordé les
différentes générations de cellules solaires.

Nous avons exposeé les principes de base des teesnig modélisation reposant sur
les réseaux de neurone et les Algorithmes géndétigmet en mettant un accent
particulier sur les avantages et les inconvénidatses techniques et 'ensemble des
étapes d’optimisation de la cellule photovoltaigedype bande intermédiaire.

Nous nous sommes particulierement concentrés spraposition d'une nouvelle
approche basée sur les Algorithmes Génétiquesenmigi d'optimiser les parametres
géomeétriques et physiques dans le but d'obteniernciement max de conversion .
Pour la validation de notre approche, les résutthtenus sont comparés avec des
données expérimentales. Nous avons montré quésktibn des AGs a permis de
trouver le maximum possible du rendement de corers

L’approche proposée sera utile pour renseigneragttmer les effets physiques de la
bande intermédiaire et les effets de la densitéédats électroniques de la bande
intermédiaire sur la performance de la cellule isplaafin de prédire les

caractéristiques souhaitables, avant de les élabore

Tout au long de ce travail nous avons égalementhbBex développer des modeéles a
base des réseaux de neurone pour reproduire fidatelas caractéristiques des
cellules a bande intermédiaire (IBC) et les procéslaétaillées pour créer le schéma
électronique d’'un modele Spice qui permet 'utiiga d’'une cellule solaire a bande

intermédiaire sous OrcadPspice. pour une simulation
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Les résultats obtenus nous encouragent a procédies &éflexions supplémentaires
dans ce domaine. Les méthodes et les techniquetogpees peuvent étre étendues
a d’autres types de cellules solaires. Pour celsiguirs voies sont a envisager :

» Le modele obtenu pour la structure Zn-Te:O aescréseaux de neurones
(MLP) nous encourage a étendre I'étude par d’auttéthodes tel que GP
(Gaussian Processes), ce travail est mené en oladn avec I'université de
Trento, Italie

» Les études menées sur les MPc montrent l'intérétcd@olymeéres de type
donneur-accepteur dans le domaine du photovoltaiguganique par
I'intermédiaire des composés modeles et ouvre redaperspectives futures.
Une étude comparative a été menée sur I'ensemblstdectures étudiées au
chapitre 5. Ce travail vise a calculer les caritiques électriques et
optiques des différentes structures afin de maeadtreexergue les cellules
photovoltaiques les plus efficaces. Ce travailegstcours en collaboration

avec CNRS Lyon, France.
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