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Résumé

Résumé

Ce travail de these porte sur I’amélioration du rendement de cellule solaire a hétéro-
structures dans le but d’affermir le rapport rendement/cout des photovoltaiques. Nous avons
mis en évidence des techniques distinctes, intervenant au niveau de la structure de la cellule
solaire afin d’augmenter le rendement de photo-conversion. L’insertion des multi-tranches de
type p-a-SiGe:H dans la zone intrinseéque i-a-SiGe:H apporte de trés bon résultats au niveau des
parametres électriques et par conséquent un impact positif sur le rendement de photo-
conversion, suivi par la seconde technique qui se présente par I’utilisation de la couche
intrinseéque en SiGe a fraction molaire graduelle, afin d’éviter les effets de dégradation causés
par les défauts d’interface. La troisiéme technique concerne le piégeage de la lumiére a travers
I’ajout de nanoparticules d’argent de formes sphériques a I’intérieure de la couche active afin
d’avoir une meilleur absorption, grace a I’exploitation de I’effet plasmonique. La derni¢re étape
se présente via 1’¢laboration d’une hétéro-structure d’une cellule solaire a faible cout, moins de
procédés technologiques et moins de couches pour une stabilité électrique et thermique qui se

refléte sur les performances du dispositif.



Abstract

Abstract

The main objective of this thesis is to improve the hetero-structure solar cell efficiency in order
to increase the efficiency/cost ratio for photovoltaic applications. To do so, several new
techniques are proposed by modifying the solar cell structure in order to enhance its efficiency.
The insertion of multi-tranche regions p-a-SiGe:H in the active layer provides improved
electrical parameters, which leads to an increased power conversion efficiency. The second
proposed technique is based on the introduction of a new intrinsic layer with a gradual molar
fraction profile in order to overcome the interface traps-related degradation. The third proposed
technique is based on the light trapping technique by introducing silver nanoparticles to
generate the plasmonic effects at the interface. The last part of this thesis focuses on the
elaboration of a low cost hetero-structure solar cell by reducing the number of elaboration steps

and active layers for thermally reliable and high performance devices.
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Introduction générale

Introduction générale

De nos jours, il est impossible de se passer des énergies, nous les utilisons dans notre
quotidien et nous en sommes totalement dépendants. Malheureusement, certaines de ces
énergies s'épuisent rapidement et la demande ne cesse de se croitre [1]. Il nous faut donc

anticiper et trouver d'autres solutions avant qu’elles ne s’exténuent.

Les énergies sont classées en deux catégories : les énergies fossiles dont les sources
d'énergies se renouvellent plus lentement que leur consommation, comme c'est le cas du
pétrole, et les énergies renouvelables que la nature constitue ou reconstitue plus rapidement
que I'homme ne les utilise. Elles peuvent ainsi étre considérées comme inépuisables a I'échelle

du temps humain. Parmi ces sources, on peut citer le soleil.

L'énergie solaire a des utilisations diverses : exemple d’énergie solaire thermique,
lorsqu'il s'agit des rayons de soleil captés pour réchauffer I'eau. C'est typiquement le solaire
thermique qui est utilis¢é dans les chauffe-eaux solaires, déja présents dans un nombre

croissant de logements.

Il existe aussi I'énergie solaire photovoltaique qui convertit directement le rayonnement
du soleil en ¢lectricité par I'intermédiaire de panneaux photovoltaiques. Cette énergie, encore
sous-utilisée, pourrait réellement révolutionner la totalité du paysage énergétique. Une étude
récente [2] a démontrée que 80% des grandes villes du monde pourraient couvrir la totalité de
leurs besoins en électricité photovoltaiques. Voila ce qui augure de grandes avancées pour
I'énergie solaire. L’installation de panneaux photovoltaiques, permet de produire localement
une ¢€lectricité durable. On peut alors choisir de revendre la totalité de cette énergie ou opter
pour I’autoconsommation et revendre le surplus de production. Dans les deux cas, la

production permettra d’obtenir un revenu supplémentaire, a un prix garanti pendant 20 ans.

La technologie de cellules photovoltaiques dominante sur le marché est celle a base de
silicium cristallin, avec 90% des ventes au niveau mondial en 2014 [3]. Les meilleurs
modules industriels ont depuis 2012 dépassé 20% de rendement et aujourd’hui culminent a

23% de rendement [4].

Le silicium (Si) représente une matieére premicre idéalement adaptée a la production
d’énergie fiable et renouvelable par la voie photovoltaique. Premiérement, il ne présente
aucune toxicité connue pour I’homme. Ensuite, il est abondant dans la nature : un quart de la

crolte terrestre est constituée de silicium. Par exemple, le sable tel qu’il se trouve sur les
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plages, est composé essentiellement de silice ou dioxyde de silicium (Si02). Finalement, la
propriété ¢électronique essentielle, le «gap» (band gap ou bande interdite) du silicium, d’une

largeur de 1,12 eV, est favorable a 1’absorption de photons dans la gamme d’énergie visible.

L’idée d’utiliser une technologie «couche mince» a été¢ exploitée depuis les années
1980, et plus particulierement celle basée sur le silicium amorphe (a-Si), un matériau
caractérisé par un gap de mobilité de 1,7 eV. Cependant, de nombreux efforts restent a fournir

pour rendre compétitive cette technologie.

Dans une approche de réduction des colits de production, une voie parallele a été
engagée avec le développement préliminaire datant du milieu des années 1980, de la
technologie silicium-germanium (SiGe), dont il répond a ce besoin conjoint de 1’économie et
des performances, pour les applications terrestres. Elle peut aussi étre utile pour la fabrication
de modules souples, mieux adaptés aux problématiques de la mobilit¢ et de I’autonomie

énergétique.

Les problématiques apportées par ces nouvelles hétéro-structures en couches minces de
silicium germanium (SiGe), différent a certains égards de celles retrouvées dans les cellules

classiques, autant sur les aspects électroniques et optiques que sur leurs modes de fabrication.

Ce travail de these vise donc a explorer et maitriser les concepts technologiques pour la
fabrication de ce type de cellules, ainsi qu’a 1’élaboration d’architectures a haut-rendement

répondant au critére de réduction des colts.

Le travail réalisé¢ relate différentes difficultés et solutions exposées a travers cing

chapitres :

Le premier chapitre dresse une description du contexte général dans lequel s’inscrit
cette theése: Le fonctionnement des cellules solaires est présenté, en insistant sur les
particularités des différentes générations des cellules solaires a travers leurs évolutions. Les
limitations optiques imposées par ces structures sont décrites, avec les solutions
technologiques adaptées. La fin de ce chapitre est centrée sur I’importance de la continuité de
I’exploitation des cellules solaires de la seconde génération servant de base aux architectures

de cellules solaires minces a hétéro-structures congues dans ce travail de thése.

Afin d’augmenter le rendement de conversion des cellules solaires a couches minces, il
est indispensable de revoir la conception architecturelle. Le second chapitre est donc consacré
a I’étude et ’optimisation des différentes hétéro-structures a base de SiGe, en débutant par la

mono-jonction et en achevant par la triple-jonctions. L’objectif final consiste a améliorer les
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caractéristiques ¢électriques qui deviendront plus rentables, grace a I’impact des modifications

introduites au niveau de la couche active sur les performances électriques.

La prise en compte des dislocations issues des procédés de fabrications des couches
minces de SiGe, rend le travail de la thése plus réaliste, dans la suite, le troisiéme chapitre se
subdivise en deux parties. La premicre partie présente 1I’impact des défauts d’interfaces
souvent présentes dans les hétéro-structures a base de SiGe, ainsi que les effets néfaste qui se
répercutent sur la diminution du rendement de conversion, malgré les modifications proposées
précédemment. La solution de ce probléme sera exposée a travers la seconde partie de ce
chapitre. Cela nécessite 1’exploitation d’un procédé technologique différent dont le résultat est

remarquable.

L’amélioration du rendement de conversion ne s’arréte pas uniquement aux propriétés
¢lectriques, un passage obligatoire par le renforcement des propriétés optique est essentiel afin
de poursuivre dans la méme voie du progres, le quatrieme chapitre offre une étude basé sur
I’optimisation et la modélisation des performances optiques en se basant sur 1’utilisation des

nanoparticules métalliques et, la texturisation morphologique de I’interface.

Afin de renforcer le travail de thése, les résultats des travaux expérimentaux viennent
compléter les résultats des études précédentes a travers le cinquiéme chapitre qui se subdivise
en deux parties : la premicre partie met ’accent sur les performances de stabilité électrique et
thermique de I’hétéro-structure ITO/Si congu selon la technologie de la jonction Schottky,
largement utilisé dans les dispositifs €électroniques de puissance. Dans ce contexte, la seconde
partie met en avant le comportement photovoltaique de cette méme structure, ce qui nous

conduit vers une ouverture sur des cellules solaires a faible colt « LowCost ».

Le volet expérimental du travail scientifique a été effectué dans les locaux du
laboratoire de recherche L.E.A. (Laboratoire d’Electronique Avancée) de I'université Mostafa
Ben Boulaid de BATNA 2, au niveau de la salle blanche. Ce travail a été réalisé en partie
dans le cadre du projet de recherche dont I’intitulé : « Etude, Modélisation et élaboration des

dispositifs électroniques a base de SiGe ».
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Chapitre I Etat de I’art sur le photovoltaique

I.1. Introduction

Le Photovoltaique est une technologie d'énergie solaire qui utilise des cellules solaires
ou des panneaux photovoltaiques solaires pour convertir la lumicre directement en ¢€lectricité.
Les cellules solaires produisent de 1'¢lectricité a courant continu (CC) a partir de la lumiere,
qui peut étre utilisée directement ou par chargement de batteries pour alimenter les
équipements. Bien que l'effet photovoltaique ait été observé pour la premiere fois en 1839 par
Alexandre-Edmond Becquerel, la premicre cellule solaire moderne a été brevetée par Russel
Ohl en 1946. En 1954 Bell Laboratoires a découvert que le silicium dopé avec certaines
impuretés était trés sensible a la lumicre. Cela a marqué le début de I'ére moderne de la
technologie de I'énergie solaire. La premiére application pratique du photovoltaique a été de

piloter des satellites en orbite et d'autres engins spatiaux et calculatrices de poche [5].

Avec le développement technologique, les panneaux solaires deviennent de moins en
moins colteux, ce qui augmente leur utilisation, et pousse les fabricants a produire encore

plus pour répondre a la demande.

1.2. Développement technologique des cellules solaire
Basée sur les différentes technologies et les matériaux utilisés, la technologie de la
cellule a passé par plusieurs phases, ce qui a conduit a les classer en trois grandes familles,

malgré I’apparition d’autres catégories comme il est présenté sur la figure (I.1).

Technologies des
cellules solaires

|
| B

Silicium cristallin Couches minces >
— Organique D’autres
| technologies
I 1
| Monocristallin Composé Silicium A plgment.s HIT
| photosensible
Poly-cristallin CIGS Nanocristallin . Tandem
L — A polymere
CdTe Amorphe Pérovskite

Point quantique —

Multi-jonctions —
Figure 1.1 : Développement des technologies des cellules solaires [6].

5



Chapitre I Etat de ’art sur le photovoltaique

I.2.1. Cellule solaire de premiere génération

A cause de ’abondance du silicium (Si) sur Terre apres I’oxygéne, qui présente 25,7 %
de la crotte terrestre, cependant, cet élément n'est pas directement exploitable puisqu'il n'est
pas présent a I'état pur. Il doit donc étre extrait de différents minéraux, comme la silice (ou
dioxyde de silicium SiO,), avant d'étre exploité. Ce qui fait de la premicre génération des
cellules solaire, fabriquée a partir de ce matériau, la plus dominante sur le marché

photovoltaique avec un taux qui dépasse 86% [7].

En général, les cellules solaires de premiére génération se subdivisent en deux types
distincts. La figure (I.2) montre qu'a partir du niveau de cristallisation, résultant des procédés
de fabrication, on a les cellules solaires a base du silicium monocristallin et le silicium poly-

cristallin.

Monocrystalline type
Silica CZ crystallization Slicing Wafer Cell Module

— & - m - -—.*.

Low-purity
ﬁilicon scrap

silicon
High-purity '__. Z — — -— “ —
silicon \-

Crucible Ingot block Slicing Wafer Cell Module

Polycrystalline type

Figure 1.2 : Les étapes technologiques des cellules solaires a base de silicium [7].

Pour le silicium monocristallin, le matériau se présente sous la forme d’un cylindre
composé d’un seul et unique cristal. Cette structure subit, aprés sa fabrication, un équarrissage
afin que les galettes produites par la suite aient une forme carrée (leurs coins sont cependant
arrondis). Dans le cas du silicium multi-cristallin, le matériau est directement refroidi dans
une lingotiére rectangulaire mais, comme son nom 1’indique, il est fait d’un grand nombre de

cristaux (ils correspondent aux taches visibles sur le lingot de droite).

I.2.1.1.Cellule solaire monocristalline
Le développement des cellules solaires a dii passer par plusieurs phases, afin d’aboutir a

des rendements satisfaisants. Parmi les exemples les plus représentatives, nous citons : la

6
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cellule de type PERL (Passivated Emitter Rear Locally diffused) représentée sur la figure (1.3
(a)), la cellule a hétérojonction avec une jonction intrinséque dans une technologie HIT
(Heterojunction with Intrinsic Thin layer) (figure (1.3 (b)) et la cellule a technologie BC-BJ
(Back contact-back junction) (figure 1.3 (c)). Notons que ces cellules photovoltaiques

présentent de nombreuses technologies qui assurent un haut rendement.

La cellule PERL se caractérise par une texturation en pyramides inversées, une double
couche antireflet, une grille de contacts de surface limitée, un émetteur sélectif, une
passivation par oxyde thermique, un BSF (Back Surface Field) localisé et un substrat de
silicium monocristallin (FZ) de type-p. La durée de vie des porteurs minoritaire dans le
substrat (bulk) est plus longue, de l'ordre de 1ms, et les meilleurs valeurs des paramétres de
sortie (Voc, Jse, FF et 1) obtenus pour ce type de cellule sont respectivement de 706 mV, 42,7

mA cm, 0,828 et 25 % pour une cellule de laboratoire de 4cm?[8].

Le développement des cellules solaires au silicium HIT de la société Sanyo a permis de
réduire le cott des cellules solaires HIT, Sanyo se concentre sur la réduction de 1'épaisseur de
la plaquette de silicium. En 2009, la société a démontré un rendement de conversion de 22,8%
et une tension de circuit ouvert record de 0,743 V sur une cellule solaire basée sur une

plaquette de 98 um d'épaisseur avec une surface totale de 100,3 cm? [9].

La premiere cellule solaire BC-BJ de 17% de rendement a été présentée par Schwartz et
Lammert en 1975. Les cellules solaires conventionnelles BC-BJ ont une grande surface, ce
qui entraine des colts de matériaux plus élevés. En plus, une cellule solaire de 10um
d'épaisseur de silicium, a contact arriére ultra-mince, ayant un rendement de conversion de
puissance de 13,7% est rapportée par Jeong et al. en 2013. En outre, des cellules solaires BC-
BJ ayant une surface active de 9cm? ont été fabriquées sur des tranches (FZ) de 4 pouces, de
250um d’épaisseur, de type n, avec une résistivité nominale de 3 Qcm, résultant de 21,5%

PCE [10].

La structure a contacts inter-digités sur la face arriere IBC (Interdigitated Back
Contacts) (figure (1.3 (d)) a d’abord été développée a 1’échelle du laboratoire et sur surface
réduite par I’Université¢ de Stanford [11]. Cette structure utilise la technologie de contacts
localisés (Point-Contact) et nécessite plusieurs étapes d’alignements par photolithographie.
Sun Power Corp. A pu diminuer le nombre d’alignements en simplifiant la structure puis
industrialiser sa production sur c-Si de type n sans étape de photolithographie. Des cellules de
148 cm? avec un rendement moyen de 22.4% (max 23.4%) sont fabriquées sur leur ligne de

production industrielle. Ces excellents résultats ont ét€¢ obtenus grace aux trés faibles pertes
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optiques et résistives de cette structure. Elles sont toutefois encore limitées par des

recombinaisons aux contacts et dans les zones dopées thermiquement.

La cellule solaire « Buried-Contact » développée par 1’Université UNSW de Sydney
(University of New South Wales, Australie), a ét¢é commercialisée par BP Solar sous le nom
de «Cellule Saturne». Le concept consiste dans un premier temps a creuser des sillons sur la
face avant de la cellule solaire (texturation de surface), par ablation laser puis par gravure
plasma, puis a couler dans ces sillons un matériau conducteur (métallisation par galvanisation)
(figure 1.3 (e)). Le fait que les sillons soient a la fois trés fins et trés profonds permet
d’augmenter la surface éclairée (donc réduire les pertes d’ombrage) tout en limitant la

résistance €lectrique des pistes conductrices.

a Finger Inverted pyramid surface b Grid electrode c Textured surface

ARC
S AVATAVAVAVAANAVANAASASA DV
"tf&”"*‘?3*‘::":""“’“‘“9‘ g~ SiO, passivation

vfc@i@fi“ n* FSF
n-Type base

p-Type a-Si

g~ p* Diffusion
n* n e p* i-Type a-Si Z’O ivati
p-silicon / TCO iO, passivation
B~ n-Type a-Si
L ’
Reaiontact n* Diffusion Contact hole Metal finger (n)
d Front surface passivation e
Rear surface Oxide
passivation
L] 4 Plated metal
Electrodes =—2—— 28 (buried contact) Metal

+ psili
pr Prsilicon

# Wiring lines

Wiring lines Printed wiring boar
Figure 1.3 : Schémas de différentes structures de cellules solaires cristallines. (a) PERL. (b)
HIT. (c¢) BC-BJ. (d) IBC (Interdigitated back-contact cell). (¢) BCC (Buried

contact cell) [12].

1.2.1.2. Cellule solaire poly-cristalline
Des lingots et des plaquettes de silicium poly-cristallin ont ét¢ développés afin de
réduire les colts de production des lingots de silicium cristallin, et ont été étudiés depuis le
milieu des années 1970. Les fours poly-cristallins modernes sont congus pour une

productivité maximale d’environ 450kg le lingot.

Les cellules poly-cristallines sont les cellules les plus largement produites, représentant
environ 48% de la production mondiale de cellules solaire en 2008. Les cellules industrielles
poly-cristallines standards offrent des rendements de 15 a 17%, environ 1% inférieures a

celles des cellules monocristallines fabriquées sur les mémes lignes de production [13].

Les substrats poly-cristallins sont sujets a des taux plus ¢levés de recombinaison de

porteurs minoritaires, a la fois aux limites des grains actifs et dans les grains cristallins en
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raison de densités de dislocation et d’impuretés €levées par comparaison avec les substrats

monocristallins FZ ou CZ.

De nouveaux types de cellules poly-cristallines a contact arriere (figure 1.4 (a)), telles
que des cellules a enveloppement métallique MWT (Metal Wrap Through) et des cellules
d’enveloppe d’émetteur EWT (Emitter Wrap Through) (figure 1.4 (b)), ont également été

développés par des instituts et des sociétés comme ECN, Kyocera et Advent Solar .

Les cellules MWT ne nécessitent qu’un nombre relativement petit de trous traversant
pour diriger les électrons photo générés vers la surface arricre a travers, les électrodes
métalliques et les émetteurs dopés type-n et produisent des photo-courants de collecte plus
¢levés en raison de 1’absence de la barre de contact(l’électrode principale) sur la surface avant
comme dans les cellules conventionnelles. Une valeur élevée du Jsc de 1’ordre de 37,3mAcm™
et un rendement de 18,3% ont été rapportés pour une cellule MWT récente par Kyocera, et le

rendement du module MWT par la société ECN, est de I’ordre de 16,4% [14].

Les cellules EWT possédent un plus grand nombre de trous traversant les espaces-
étroits, qui dirigent les électrons photo-générés vers la surface arriére uniquement a travers
des émetteurs dopés n. Les cellules EWT produisent des photo-courants encore plus élevés en
¢liminant I’ombre de la barre de contact avant (électrode principale) et du quadrillage (sous-
électrode). Une densité de courant élevée de 37,5mAcm™ et un rendement de 17,1% ont été

signalés récemment pour les cellules EWT par Q-Cells [15].

a Textured surface ARC b

n Finger

AN PV
VNN
p mcSi \Through-hoh ;
== p+ BSF

1
T
p Contact | n* Diffusion .
n Busbar p Busbar Diffused Laser-drilled
n* junction hgle

Figure 1.4 : Structure de cellules solaire a contact sur la face arriére.
(a) MWT. (b) EWT [16].
1.2.1.3. Limites technologiques
Le coefficient d’absorption du silicium est li¢ au gap et a la profondeur de la pénétration
des photons dans le silicium, donc il faut une épaisseur plus élevé pour une bonne absorption,

ce qui implique des cellules plus lourdes et d’autant plus fragiles.

Les cellules solaire de premiére génération sont capables d’atteindre la limite de
Shockley—Queisser, qui est d’environ 31% pour un spectre solaire AM1.5G a 1 000 W/m?,

correspondant au rendement maximal atteignable dans une cellule solaire a jonction p-n

I
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simple, pour une largeur de bande de 1.1Ev en silicium, et en considérant qu’un photon

absorbé (d’énergie hv>Eg) ne peut donner lieu qu’a une seule paire électron-trou [17].

Les pertes de I’énergie du spectre lumineux (figure 1.5), se présentent sur les zones (1)
et (2) a cause des photons qui ont une énergie < Eg du silicium, donc ils sont rejetés car ils ne
sont pas absorbés (23.5%), et le second type ce sont les pertes par thermalisation, I’énergie du
photon est > Eg, ce qui cause la conversion d’énergie cinétique par émission de phonon (33%)

[17].

Suivant 1’énergie de gap Eg du semi-conducteur, les photons ayant une énergie
inférieure a Eg ne pourront pas étre utilis€s, et seront donc convertis en chaleur. Les photons
ayant une énergie supérieure a Eg pourront eux déloger un électron utile, mais 1’énergie

excédentaire sera perdue elle aussi.

Irradiance (W.cm™.um™)

0.2

0171

05 I 1 15 l_‘ A (pum)
Energie lumineuse convertie
par une cellule solaire
Silicium

Figure L5 : Principales pertes intrinséques pour une cellule photovoltaique en silicium. (1)
Pertes des photons de grandes longueurs d’onde. (2) Pertes dues a I’énergie
excédentaire des photons. A droite, on a illustré le phénomene de thermalisation [17].

Suite a ce type d’inconvénients dus aux limites technologiques, les chercheurs

s’orientent vers d’autres solutions concrétisées par la proposition de cellules solaire exposées

dans la seconde génération.

1.2.2. Cellule solaire de seconde génération

Les cellules solaires de deuxiéme génération sont généralement appelées cellules
solaires a couches minces car, comparées aux cellules a base de silicium cristallin, elles sont
fabriquées a partir de couches de matériaux semi-conducteurs d’une épaisseur de quelques

micrometres (1-10 um de matiére active) seulement. La combinaison de 1'utilisation de moins
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de matériaux et de processus de fabrication a moindre colit permet aux fabricants de panneaux

solaires de produire et de vendre des panneaux a un cotit beaucoup plus faible.

Il existe essentiellement trois grandes familles de cellules solaires qui sont considérées
dans cette catégorie :

e Le silicium amorphe (a-Si) et le microcristallin (a-Si/pc-Si) ou le multi-cristallin (mc-Si),

e La cellule au Tellurure de cadmium (CdTe),

e Diséléniure de cuivre et d'indium(CIS) et le diséléniure de cuivre et d'indium gallium
(CIGS).

Ces technologies sont considérées plus avantageuses, parce que CdTe, CIS et a-Si
absorbent le spectre solaire plus efficacement que c-Si ou mc-Si qui ont seulement un
rendement entre 10-15%. Ces couches minces peuvent également étre déposées sur des
substrats flexibles. Ensemble, ces technologies représentaient environ 16,8% des panneaux

vendus en 2009 [18, 19].

1.2.2.1. Cellules solaire a couche mince : silicium amorphe
Les premicres cellules solaires a-Si a couches minces étaient disponibles dans le
commerce a partir de 1980, commercialis¢ par I’entreprise SANYO, avec des rendements
typiquement autour de 5 a 8%. Le défi pour les matériaux a base de a-Si a été¢ d’améliorer la
stabilisation du rendement, qui est inférieure au rendement initial due a la dégradation

provoquée par la lumiére, I’effet Staebler-Wronski [23], propriété fondamentale du a -Si.

Il est important que I'absorption de la lumiére solaire dans le silicium amorphe
hydrogéné (a-Si:H) soit tres différente de 1'absorption dans le silicium cristallin. La figure 1.6
compare le spectre d'absorption du silicium monocristallin avec celui du matériau a-Si:H. Le
gap effectif du silicium amorphe a-Si-H est supérieur a celui du Si cristallin, ce qui est évident
a partir de la courbe en ligne continue qui s'éléve rapidement dans une plage d'énergie
d'environ 0,5 eV par rapport a la courbe en ligne pointillé de la figure 1.6. Au-dessus de 1,9
eV, cependant, le coefficient d'absorption dans le silicium amorphe a-Si:H devient supérieur
par rapport au silicium cristallin, ce qui signifie qu'une couche mince du silicium amorphe a-
Si:H dans la plage d'épaisseur de lum est suffisante pour absorber considérablement la
lumiéere du soleil. Cela donne a entendre qu’a partir d'un modele de bande pour a-Si:H dans
lequel les propriétés du gap indirect du silicium sont relaxés par 1'absence d'ordre a longue
distance, ce qui rend le comportement du silicium amorphe a-Si:H similaire & un semi-

conducteur a gap direct [20].
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Figure 1.6 : Comparaison des coefficients d’absorption du a-Si:H et c-Si [20].

Les caractéristiques intéressantes du diagramme de bande d'énergie pour le silicium
amorphe sont présentées sur la figure 1.7. En raison du désordre a longue portée, les valeurs
du bord de la bande de conduction Ec et du bord de la bande de valence Ev ne sont pas
clairement définies comme dans le silicium cristallin. La densité des fonctions d’états existe a
la fois pour les électrons au-dessous de Ec et pour les trous au-dessus de Ev qui décroissent
exponentiellement en densité dans l'intervalle d'énergie. Ils sont appelés les queues de bande
(band tails). La bande interdite n'est donc pas définie avec précision, mais elle peut étre
approximée, comme dans la figure 1.7, d'environ 1,75 eV. Il existe une distinction importante
entre les ¢tats dans les queues de bande dans la bande interdite et les états en dehors de la
bande interdite : les premiers sont localisés tandis que ceux-ci sont délocalisés dans le semi-
conducteur cristallin idéal. Les queues de bande sont le résultat des troubles localisés, ce qui
se traduit par des états localisés. La conduction dans a-Si:H est essentiellement due aux états

délocalisés en dehors de la bande interdite.
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Figure 1.7 : Densité des états d'électrons dans a-Si: H. ainsi que les queues de bande et les

¢états intermédiaires en raison de défauts [21].
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La meilleure structure qui va pour une cellule solaire en silicium amorphe est nommée
la structure p — i - n. Il s'agit d'une diode p-n avec une épaisse couche intrins€éque prise en
sandwich entre les minces couches p et n. Les épaisseurs typiques des couches p et n sont de
I’ordre de 20nm et 1’épaisseur de la couche intrinséque est de 1’ordre de=500nm. La raison de
lI'insertion de la couche intrinséque concerne le probléme de la mobilisation adéquate des
trous et des ¢lectrons dans le matériau a-Si:H dopé. L'objectif est de s'assurer que
pratiquement toute l'absorption des photons se produit dans la couche intrinséque. Ceci est
tout a fait le contraire de ce qui se passe dans la cellule solaire cristalline, dans laquelle la
plupart de 1'absorption se produit dans le matériau de type p. Des mobilités d’ordre 1cm?V-!s-!
sont typiques de la couche intrinseque. Cette valeur de mobilité est faible par rapport a la
mobilité du silicium cristallin d'ordre de grandeur de 1000 cm?V-'s!. Cependant, I'épaisseur
typique des cellules solaire amorphes est de 0,5 um, beaucoup plus mince qu'une épaisseur de
cellule cristalline classique de 200 um. Cela permet d'assurer des mobilités relativement
faibles. La tension en circuit ouvert des cellules de silicium amorphe est plus ¢élevée que dans
les cellules cristallines d'environ 0.5 V. Cela se traduit par l'augmentation du seuil
d'absorption correspondant a 0,5 eV. Les tensions en circuit ouvert mesurées sont proches de
1V.

Il existe deux conceptions de cellule a base du a-Si:H dans lesquelles 1'illumination est
soit incidente a travers le substrat sur la surface inférieure de la cellule, soit directement
incidente sur la surface supérieure de la cellule. Pour la conception du substrat transparent, on
utilise un substrat en verre et on le recouvre d'abord d'une électrode transparente composée
d'un matériau d'oxyde conducteur transparent (TCO) tel que InoO3; (ITO) dopé a 1'étain ou
ZnO dop¢ a I'aluminium suivi de la couche de type p, qui agit comme une fenétre, la couche
intrinséque, la couche de type n et enfin une électrode arriére. Il est usuelle que cette électrode
arriere soit réfléchissante car elle permet a la lumicre qui n'a pas été absorbée de réfléchir vers
l'arriére et a encore une fois la possibilité d'étre absorbée. Cette conception est utilisée dans
des panneaux solaires rigides a faible cotit. Dans le mode d'illumination directe, le substrat
peut étre non transparent. Un matériau pratique est une mince feuille d'acier inoxydable, qui
sert d'¢lectrode arriére et donne une cellule solaire flexible. La séquence de dépdt comprend
une couche de type n, la couche intrinséque, puis la couche de type p suivie d'une €lectrode
avant transparente. Ce type de caractéristiques de conception a 1’habilité d’incurvation et a

faible poids figure 1.8.
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Figure 1.8 : Structures des cellules solaires a-Si:H (a) Structure de substrat en verre avec
¢clairage a travers le substrat. (b) Structure de substrat en acier inoxydable

avec illumination directe a travers la couche conductrice transparente [22].

Le rendement de conversion réalisable commercialement des cellules solaire a-Si:H a
une jonction est d'environ 7% qui subit une réduction d'environ 5% apres 1000 heures
d'exposition au soleil, ce qui permet a la dégradation de Staebler-Wronski [23] de se
stabiliser. Ceci est trois a quatre fois plus bas que les valeurs du rendement de cellule solaire
en silicium cristallin. L'application de cellules solaire en silicium amorphe a jonction unique
est donc limitée aux applications ou une faible puissance et un faible cotlit sont nécessaires.

Beaucoup de travail a été fait pour augmenter le rendement de conversion des cellules
solaire a-Si: H, et I'approche la plus efficace est de former une cellule a multi-jonction. Deux
ou plusieurs jonctions p-i-n a couches minces sont empilées et connectées effectivement en
série. La lumicre qui n'est pas absorbée dans la premiere jonction passe a la deuxiéme
jonction, et ainsi de suite. La tension totale devient la somme des tensions de circuit ouvert de
chaque jonction p—1i - n.

La clé du succes est de modifier 1'énergie du gap de chaque jonction de telle sorte que
la premiere jonction ait le plus grand gap, qui absorbe les photons a haute énergie mais
transmet aussitot les photons d'énergie faible a la seconde jonction, qui a un gap inférieur.
Dans ce schéma, la tension de circuit ouvert de la premiére jonction est la plus élevée et prend
le meilleur avantage des photons a énergie élevée, alors que dans une cellule solaire a jonction
unique avec un faible gap, ces photons d’énergie élevée génerent des pairs électrons qui
perdent leur excés d'énergie sous forme de chaleur avant d'étre collectés. Ce concept est
connu sous le nom de fractionnement du spectre (splitting spectrum).

Il existe d'autres avantages qui résultent de 1'utilisation de cellules de multi-jonction.
Le courant total pour une puissance de sortie électrique donnée diminue, en raison de la
tension de sortie élevée. Cela diminue les pertes résistives. De méme, 1'épaisseur de chaque
jonction est inférieure a celle d'une cellule a jonction unique. Cela réduit les pertes de
recombinaison de porteur et augmente le rendement ainsi que le facteur de forme de la cellule.
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Afin d'obtenir les ajustements de bande interdite requis, le Si doit étre combiné avec
d'autres ¢éléments pendant la formation des couches amorphes. L'alliage le plus approuvé est
a-Si1xGex: H. En changeant la valeur de x, la bande interdite peut étre ajustée de 1,1eV (x =
1) a 1,7eV (x = 0) [23]. Cela semble étre une fagon presque idéale de préparer une cellule
tandem ; cependant, il y a des défis. Le germanium est beaucoup plus cher que le silicium et,
plus important encore, la densité de défaut effective dans une jonction p-n augmente lorsque x
augmente, ce qui diminue le facteur de forme. Les défauts pie¢gent les porteurs (trous en
particulier) dans la couche intrinséque, ce qui les empéche d'étre collectés. En pratique, le
minimum de la bande interdite concevable est a 1,4 Ev [24].

Une fagon intéressante de réduire ce probléme consiste a faire varier la concentration du
germanium en fonction de la profondeur a l'intérieur de la couche intrinseéque d'une jonction
p-n donnée. Si la teneur en germanium est ¢levée vers le c6té p de la jonction, alors les trous
photo-générés dans la couche i auront une distance plus courte pour se déplacer vers le coté p,

ce qui diminuera leur probabilité d'étre pié¢geés.
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Figure 1.9 : Structure de cellule solaire tandem sur substrat de verre [24].

Une condition essentielle pour le bon fonctionnement des cellules solaire a multi-
jonctions est une conduction adéquate entre chaque jonction de I’empilement. La figure 1.9
présente la structure d'une cellule tandem. La jonction n-p formée entre les deux jonctions p-i-
n est inversement polarisée en fonctionnement normal ; cependant, elle permet le passage du
flux de courant car elle fonctionne comme pour le cas de la diode tunnel. Le courant tunnel
peut s'écouler, a condition que des niveaux de dopage dégénérés soient appliqués aux deux
couches n et p et que ces couches soient donc fortement dopées. Heureusement, cela ne
compromet pas le fonctionnement des dispositifs p-i-n puisque la couche critique absorbant la
lumiére est la couche intrinséque.

Il existe également un développement dans des cellules solaires multi-jonction en

silicium a couches minces dans lesquelles une couche arrieére de silicium est cristallisée et est
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appelée poly-cristalline ou microcristalline plutot qu’amorphe. Ces cellules peuvent étre
développées sur des substrats de verre et la cristallisation est obtenue par un recuit thermique
rapide. La couche de silicium poly-cristallin a un seuil d'absorption qui est inférieur en
énergie, permettant ainsi une meilleure utilisation pour les longueurs d'onde étendues.
Cependant, les défis sont les suivants :

En raison du plus faible coefficient d'absorption du silicium cristallin, le recyclage de la
lumiére est critique, et des électrodes hautement réfléchissantes et des systemes de piégeage

de la lumiére sont essentiels.

1.2.2.2. Cellules solaire a couche mince : au tellurure de cadmium (CdTe)

Les cellules solaires a couches minces les plus connues pour la production d'énergie ne
sont pas a base de silicium. Au lieu de cela, le CdTe semi-conducteur du groupe II-VI a été
exploité, et les cellules a couche mince avec plus de 11% de rendement de conversion sont en
production a grande échelle.

Le CdTe est un semi-conducteur a gap direct avec une bande interdite de 1,5 eV.
Comme il s'agit d'un matériau a gap direct, il a un coefficient d'absorption optique ¢levé de
l'ordre de 5 x 10° cm™ pour les photons dont I'énergie est supérieure a 1,5 eV [25].

Pour les cellules CdTe, une couche mince de CdTe de type p d'environ 2 pm d'épaisseur
est développée sur un substrat tel que du verre. La couche est composée d'un grand nombre de
grains monocristallins colonnaires. La taille d'un grain varie dans un intervalle de 0,2 a 1,0
um en coupe transversale, et la hauteur du grain est la méme que 1'épaisseur de la couche. En
plus de la couche CdTe de type p, il existe d'autres couches plus minces dans les cellules
solaires CdTe comprenant une couche CdS de type n et une couche TCO. Le CdS a une bande
interdite plus large que le CdTe et par conséquent agit simultanément tel qu’un matériau
fenétre qui offre une absorption minimale de la lumiére et ainsi que le c6té n de la jonction p-
n. La structure CdTe/CdS est un exemple de cellule solaire hétérojonction (Figure 1.10) [25].

Les cellules solaire homo-jonction a base de CdTe peuvent étre formées, et le CdTe
peut étre développé soit de type n ou de type p. Une méthode pour obtenir le CdTe de type n
est d'introduire du Cd en exces, alors que pour le CdTe de type p, on utilise un exces de Te.
Des dopants tels que In et Au peuvent également étre utilisés pour obtenir respectivement du
dopage de type n et de type p. Cependant, les homo-jonctions n'ont pas démontré le plus haut

rendement des cellules solaires.
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Figure 1.10 : Structure de la cellule solaire CdTe/CdS montrant également les grains CdTe.

Les cellules solaires CdTe et CIGS peuvent atteindre un rendement plus de 10% sans
passer par la structure en tandem, ce qui leur donne un avantage sur le coit du silicium.
Cependant, il existe une controverse considérable sur la viabilité a long terme de ces systémes
de matériaux alternatifs. Le Cd utilisé¢ dans les cellules CdTe est toxique et les cellules a base
du matériau CIGS nécessitent également une couche de CdS [25].

I1 est a noter qu'un nombre croissant de pays limitent 1'utilisation du Cd. En outre, l'offre
mondiale d'¢léments tels que Te, In et Ga n'est actuellement pas suffisante pour permettre une
croissance sans restriction du volume de fabrication de ces cellules solaire a couches minces.
En plus, le tellure (Te) est un €élément peu abondant avec une production qui se limite a
environ 250 tonnes [25] par an et qui pourrait donc se tarir ou devenir trés coliteux a extraire.
Son processus de fabrication n'est donc pas sans risque et une majorité de fabricants se sont

écartés de cette voie.

1.2.2.3. Cellules a base de Séléniure de cuivre et d'indium (CIS) et le Séléniure de
cuivre et d'indium gallium (CIGS)
Les cellules CIGS sont constituées par empilement (figure 1.11) de plusieurs couches.
Tout d’abord, une couche métallique de molybdeéne de 0.5 um d’épaisseur est déposée sur du
verre de silicate sodocalcique de 1 a 3mm d'épaisseur, pour réaliser le contact arricre.
L'hétérojonction est formée entre les semi-conducteurs CIGS de type P provenant de défauts
intrinséques, d’environ 1.5um et ZnO (Oxyde de Zinc) de type N grace a l'incorporation
d'aluminium (Al), de 1um d’épaisseur, avec une fine couche d'interface constituée de CdS
(Sulfure de Cadmium) d’environ 50 nm et de ZnO. Ce dopage asymétrique est a l'origine de

la région de charge d'espace qui s'étend davantage dans le CIGS que dans le ZnO. La couche
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de CIGS sert d'absorbeur avec une énergie de bande interdite de 1,02 eV (CulnSe2) ou de
1,65 eV (CuGaSe2) [26].

L'absorption est minimisée dans les couches supérieures, appelées fenétres, par le choix
de bandes interdites d'énergie plus élevée : ZnO=3,2 eV et CdS=2,4 eV. Le ZnO dop¢ sert
également de contact supérieur pour collecter le courant. Les dispositifs expérimentaux,
typiquement d'une surface de 0,5 cm? présentent une grille de Ni/Al déposée sur la face avant

pour réaliser le contact avec le ZnO.

NvVAl contacts

ZnO:Al + ZnO:i

ntype CdS

TS ptype
CulnGaSe,

Mo

Figure .11 : Structure d’une cellule solaire a base de CIGS [27].

Le matériau a la base du CIGS est le CIS (CulnSe;). C’est un semi-conducteur I-11I-V1,
qui possede une structure cristalline chalcopyrite. Dans le cas du CIGS, les sites des atomes
du groupe III sont donc occupés par des atomes d’In ou de Ga, dans des proportions

dépendant de la composition de 1’alliage.

Le CulnSe; et le CuGaSe, sont des matériaux semi-conducteurs possédant
respectivement des gaps directs de 1.035 eV et 1.68 eV. Cette différence est majoritairement
liée a une différence de minimum de la bande conduction (Ec). Puisque le CIGS est une
solution solide de CulnSe, et de CuGaSe», le ratio x=[Ga]/([In]+[Ga]) détermine le taux
d’atomes de gallium qui remplacent les atomes d’indium dans la structure. La largeur de la
bande interdite du CIGS varie en fonction de x entre les valeurs du pur CIS et du pur CGS,
suivant la loi empirique suivante.

Eg=1.035+0.65x - 0.264x(1 - x) (1.1)

Le CIGS est donc un matériau dont Eg peut étre ajusté entre 1.035e¢V et 1.68eV en
fonction du taux de gallium [28]. La valeur optimale d’Eg dépend de plusieurs facteurs. Du
point de vue de 1’absorption des photons, il est préférable d’avoir une valeur de Eg réduite,
permettant d’absorber un spectre plus large (plus grandes longueurs d’onde). Il en résulte un
courant plus important délivré par la cellule solaire (Jsc). Cependant, c’est la valeur de Eg qui
détermine la tension maximale délivrée par la cellule. Afin de maximiser le rendement de

conversion, il est donc nécessaire d’obtenir un compromis idéal entre courant et tension. La
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plupart des résultats expérimentaux publiés dans le domaine des cellules CIGS montrent que
les meilleurs rendements sont obtenus avec un gap d’environ 1.2eV, ce qui correspond a un
taux de Ga proche de 30% [29].

Le matériau CIGS utilisé dans les cellules solaire est poly-cristallin et posséde donc des
joints de grains. A ces interfaces, le CIGS présente divers défauts structurels chargés
positivement, principalement des lacunes de sélénium VSe. Ces défauts chargés entrainent
localement une courbure des bandes (zone de déplétion) et peuvent devenir une source de
recombinaisons.

Notons que le matériau CIGS possede un gap direct. De ce fait, 1’absorption des
photons ayant une énergie proche du gap ne nécessite pas I’intervention de phonons et il en
résulte un coefficient d’absorption optique a ¢élevé (comparé a un semi-conducteur a gap
indirect comme le silicium). Pour une énergie de photon /Av donnée, le coefficient
d’absorption vaut approximativement :

a(hv) = = [hv —E, (1.2)

Cette relation illustre clairement ’influence du gap sur la plage d’énergies dans laquelle
le CIGS absorbe. La figure 1.12 compare le coefficient d’absorption optique du CIS (ce qui
correspond au plus petit gap possible pour le CIGS, et donc la plage d’absorption maximale) a
celui du Si en fonction de I’énergie des photons incidents. On remarque qu’il existe un écart
d’un ordre de grandeur entre le Si et le CIS, ce qui montre I’intérét de ce dernier pour une
utilisation en couches minces. Ainsi, une couche de CIGS d’une épaisseur de 1 pm suffit a

absorber 95% du spectre solaire pour les photons dont I’énergie est supérieure a Eg [30].
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Figure 1.12 : Coefficient d’absorption optique o en fonction de 1’énergie E des photons

incidents dans le CIS et le Si [30].

La capacité d’une cellule a générer et collecter des porteurs a partir d’un rayonnement

incident est caractérisée par le rendement quantique externe (External Quantum Efficiency,
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EQE). Ce dernier représente le nombre de porteurs effectivement collectés pour un photon
incident et pour une longueur d’onde donnée. La figure 1.13 montre la courbe d’EQE d’une
cellule CIGS ayant un gap de 1.12 eV. Les courbes correspondant aux différents mécanismes

de pertes optiques et ¢lectroniques sont aussi représentées.
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Figure 1.13 : Rendement quantique externe de la cellule standard CIGS ayant un gap de
1.12eV. Les zones numérotées représentent les différentes pertes optiques et
¢lectroniques dans le dispositif. La ligne verticale pointillée correspond au gap

du CIGS [31].

La technologie CIGS exhibe actuellement le meilleur rendement de production pour une
cellule et pour des modules par rapport a toutes les technologies couches minces
inorganiques. En 2008, un module CIGS mis au point par le NREL (National Renewable
Energy Laboratory) battait le record du meilleur rendement de 19,9 %. Toutefois, durant cette
méme année, la technologie ne représentait que 1 % du marché mondial.

Cependant, il reste un grand nombre de points a améliorer afin de réduire le prix de ces
cellules. Le principal challenge de la technologie CIGS couche mince est la réduction du prix
des matériaux. Diverses pistes existent pour essayer de remplacer les matériaux chers comme
I’InGa par de I’Al. De plus, il est nécessaire également de trouver des solutions pour moins
gaspiller la matiére premicre active pendant la fabrication. Une dernieére piste consiste a
réduire tout simplement 1I’épaisseur de la couche active.

Bien que la majeure partie de la production de cellules solaire soit faite sur des substrats
de verre, on voit apparaitre progressivement de nouveaux substrats souples compatibles avec
la filiére couche mince. Ces nouveaux substrats (métal ou plastique) présentent les avantages
d’étre plus légers que le verre, plus faciles a mettre en ceuvre et surtout moins cotteux. Ces
caractéristiques font d’eux des supports de choix pour le futur. Malgré ce rebondissement, il y

a eu les cellules solaires de troisieme génération.
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1.2.3. Cellules solaire de troisiéme génération
1.2.3.1 Cellules solaire organiques (OPV)

Les cellules solaires organiques (OPV) suscitent depuis quelques années un intérét
croissant en tant qu'alternative possible au silicium. Elles sont particuli¢rement intéressantes
en raison de leurs 1égereté et flexibilité combinés a une mise en ceuvre simple et économique
par voie humide a faible impact environnemental. Les cellules photovoltaiques organiques
s’appuient sur un mélange de polymeres photosensibles et des petites molécules tel que le
fulleréne qui absorbe la lumiére. Le mécanisme de génération des porteurs de charge dans la

cellule solaire organique se repose sur cinq étapes (figurel.14).

Absorption Diffusion Séparation Séparation Collection
de la lumiére de I’exciton de I’exciton de charge de charge
hv, LUMO
vy

. B

Figure 1.14 : Les cinq étapes du mécanisme de générations et de collection des charges libres

e Electron o Trou

dans une cellule solaire organique [32].

Apres ’absorption d’un photon par la matiére organique, cela donne naissance a un
exciton. Cet exciton est localisé pour une seule molécule, qui est généralement de 1’ordre de
grandeur du nanometre. Un exciton a besoin d'énergie pour étre séparé en une paire d’électron
libre et d'un trou puisque la durée de vie des excitons est réduite. Pour produire une telle
séparation, il faut un mélange de deux matériaux ayant une différence de potentiel chimique
appropriée, qui fournit le champ électrique nécessaire pour rompre la liaison électron-trou. En
particulier, le matériau qui donne un électron lors de la séparation de l'exciton est appelé
donneur connu par l'acronyme LUMO (lowest unoccupied molecular orbital : le plus bas
orbite moléculaire inoccupé et équivalent a la bande de conduction), tandis que le matériau
qui regoit un électron lors de la séparation de I'¢lectron de 1'exciton est appelé un accepteur, et
se caractérise par I'acronyme HOMO (highest occupied molecular orbital: le plus haut orbital

moléculaire occupé et équivalent a la bande de valence) (figure 1.15).
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Figure 1.15 : Un photon d'énergie hv génére un exciton qui se sépare en un polaron positif et

négatif. Les charges sont ensuite collectées au niveau des électrodes [33].

Le rapport de la puissance de sortie a la puissance d'entrée est le rendement de la photo-
conversion 1, ¢galement appelée « Power Conversion Efficiency » (PCE), voir éq. 1.3. Ce

rendement dépend de l'architecture de la couche active, ce qui affecte profondément la
probabilité de séparer un exciton.

Py VmIy Isc'Voc
=—=——=FF=>—>——=— 1.3

PIn PIn PIn

ou :
PM : la puissance maximale a la sortie avec Vm(V) et Im(A) sont respectivement la tension

et le courant au point de puissance maximum (MPP), Isc(A) est le courant de court-circuit,

Voc(V) est la tension de circuit ouvert

FF : le facteur de forme, défini comme le rapport entre la puissance Py et le produit entre la

tension de circuit ouvert et le courant de court-circuit, voir €q. 1,4:

FF=—2% 1.4

" Voc'lsc
Le rendement dépend de plusieurs propriétés du matériau, par exemple le Voc. En fait,

la tension de circuit ouvert dépend de la valeur de LUMO de 1'accepteur et de la valeur de

HOMO du donneur, comme indiqué sur la figure 1.16 et rapporté dans 1'éq. 1,5:

qVoc = ELymo(acceptor) — Eyomo(donor) L5
qg=16-10"1°C
Ou:

q : la charge élémentaire,
Erumo (accepteur) : niveau d'énergie de 1'accepteur LUMO,

Enomo (donneur) : niveau d'énergie du donneur HOMO.

Etant donné que les Voc sont directement proportionnels au Pce du dispositif (voir
I'équation 1.4), beaucoup de groupes de recherche ont essayé de synthétiser des donneurs avec

un faible HOMO, afin d'augmenter la valeur du Voc. Cependant, la diminution du HOMO
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provoque aussi une Egap plus étendue du donneur, puisque la position du LUMO ne peut pas
étre déplacée encore plus pour garantir une bonne séparation de I’exciton [33]. Une Egar plus
grande implique moins d’absorption du spectre solaire (puisque moins de photons peuvent
satisfaire la condition Epu>Egap) et par conséquent, des porteurs moins collectés et un
rendement plus faible. Donc, afin d'optimiser le rendement de la cellule, un compromis doit
exister entre Voc et Isc.

En résumé, en 1986, la premicre démonstration d'une cellule solaire organique
fonctionnelle a été présentée par Tang, avec une architecture ¢lémentaire est un dispositif
bicouche [34]. Cependant, cette structure a souffert d'un faible rendement due a la courte
longueur de diffusion de l'exciton dans les cellules solaire organiques. Environ dix ans plus
tard, G. Yu et al. ont introduit la cellule solaire hétérojonction volumique (BHJ: bulk
heterojuction). Dans un tel dispositif, le mélange interpénétrant du donneur et de 'accepteur
fournissait de grandes zones interfaciales qui augmentaient la vitesse de dissociation des
excitons en réduisant la distance nécessaire aux porteurs avant la dissociation [35]. Plus tard,
on a réalisé que le domaine des tailles du donneur et de l'accepteur peut €tre encore optimisé
avec des additifs, tels que le 1,8-octanedithiol (ODT) et le di-iodo-octane (DIO) [36]. Un
autre avantage du BHJ est qu'elle peut étre préparée immédiatement en revétant une solution

bien mélangée, sans avoir besoin de masque.

1.2.3.2. Cellules a pigments photosensible DSSC (Dye sensitized solar cells)

Les cellules a pigments photosensible (DSSC), ou encore cellules a colorant (DSC),
sont des cellules qui convertissent toute la lumiére visible en énergie électrique. Le principe
de fonctionnement de la DSSC est inspiré du phénoméne naturel de la photosynthése. Les
premicres DSSC sont apparues au début des années 1970. 11 s’agit des cellules de chimisorber
ou physisorber un colorant organique sur un semi-conducteur inorganique transparent.
Contrairement aux cellules a hétérojonction volumique, 1’absorption de la lumicre et la
conduction des charges sont assurées par plusieurs entités différentes dont le nombre et la
nature vont dépendre de la technologie utilisée (liquide ou solide). Jusqu’en 1991, ces cellules
¢taient essentiellement constituées d’une hétérojonction plane entre le semi-conducteur et le
colorant. De ce fait, la faible surface spécifique limitait grandement les performances des
dispositifs. Le rendement de conversion record avoisinait alors 1.5%. En 1991 O'Regan et
Gritzel a 1'Ecole Polytechnique Fédérale de Lausanne (Suisse) ont 1’idée d’absorber le
colorant sur de ’oxyde de titane mésoporeux (TiO2). Cette structure qui a porté le nom de
Gritzel (G.cell), en trois dimensions augmente la surface spécifique d’environ un facteur de

1000 par rapport a une surface plane. Un rendement record de 7.9% [37] a été annoncé.
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Depuis, des rendements de conversion record autour de 12.5% ont été obtenus par plusieurs
groupes [38].

Selon le schéma de la figure 1.16, le principe de fonctionnement de la cellule DSSC se
dévoile comme suit: La lumicére du soleil pénetre dans la cellule a travers le contact
transparent composé d’oxyde d’étain dopé au fluor (déposé sur une plaque de verre
conductrice SnO2: F, FTO), en frappant le colorant qui est déposé sur la surface du semi-
conducteur TiO2 mésoporeux. Les photons créeront un état excité du colorant, d'ou un
¢lectron peut étre "injecté" directement dans la bande de conduction du TiO2, et de Ia il se
déplace par diffusion a l'anode située au-dessus. Pendant ce temps, la molécule de colorant a
perdu un électron et la molécule se décompose si un autre électron n'est pas fourni. Le
colorant en retire 1'un de l'iodure dans 1'électrolyte en dessous de 'oxyde de titane (TiO2).
Cette réaction se produit assez rapidement (de 1’ordre de picoseconde) par rapport au temps
qu'il faut pour que 1'¢électron injecté se recombine avec la molécule de colorant oxydé,
empéchant cette réaction de recombinaison qui court-circuiterait effectivement la cellule
solaire. Le TiO2 récupére ensuite son ¢lectron manquant en se diffusant mécaniquement au
fond de la cellule, ou la contre-¢lectrode réintroduit les €électrons apres avoir traversé le circuit

externe.

Conduction{ Lumo
Band
‘ “fFermi Level
Voc r L §
Redox Fermi
l Potential 4 Level

HOMO

Semiconductor Dye Molecule Electrolyte Cathode

Figure 1.16 : Schéma illustrant le principe de fonctionnement d’une cellule DSSC [39].

Un défaut des conceptions précoces est que 1'électrolyte liquide, typiquement une
solution organique du couple redox d'iodure / triiodure (I- / 13-), est corrosif, volatil et de plus

enclins a fuir. Et il peut réagir avec le colorant, qui limite la stabilité a long terme.

En cherchant a améliorer la conception, les chercheurs de 1'Université Northwestern ont
remplacé 1'¢lectrolyte liquide par un nouveau solide semi-conducteur inorganique : I'iodure de
césium-¢étain dopé au fluor (CsSnl2.95F0.05). L'équipe a rapporté en 2012 que le solide a
surmonté les problémes de corrosion et de réactivité et a conduit a des cellules avec un

rendement d'environ 10%.
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1.2.3.3. Cellule solaire Pérovskite

Les cellules solaires Pérovskites (PSC) représentent un nouveau concept et une nouvelle
conception en ce qui concerne le photovoltaique classique de troisieme génération. Ces
dispositifs sont un héritage de cellules solaire a pigments photosensible(DSSC) qui ont
démontré une efficacité ¢levée par Micheal Gratzel et Brian O'Regan en 1990 [40]. Les DSSC
mettent en ceuvre un semi-conducteur organique (un colorant) en sensibilisant une anode
d'oxyde métallique qui peut étre régénérée avec un électrolyte d'iodure en version liquide ou
une couche d'extraction de trou a I'état solide qui est typiquement une petite molécule
organique. En gros, ces cellules jouent le role de systéme photo-électrochimique.

Afin d'augmenter l'interaction entre la photo-anode et le colorant, ces dispositifs ont mis
en ceuvre une configuration mésostructurée de la photo-anode. Le premier prototype de PSC a
été réalis¢ avec la structure d'un DSSC liquide en 2009 avec l'absorbeur de pérovskite
remplacant le colorant conventionnel [41].

La pérovskite est un minéral décrit en 1839 par le minéralogiste allemand Gustav Rose
a partir d'échantillons provenant de I'Oural. Il I'a dédiée au minéralogiste russe Lev
Alexeievitch Perovski (1792-1856). A l'origine, le terme désignait I'oxyde de calcium et de
titane de formule CaTiO3. Mais ce nom est aussi maintenant associé a une structure cristalline
absorbant : ABX3. Ce matériau est conceptuellement un composé hybride d'halogénure
d'organo et de -plomb obtenu a partir d'une synthése relativement simple et déposé par des
techniques conventionnelles traitées en solution [42]. La figure 1.17 présente la structure de la

pérovskite avec le spectre XRD relatif.
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Figure I.17 : a) Structure dela pérovskite ABX3. Applications en photovoltaique A" =
CH3NH3*, B2" = Pb2*, X" =TI b) XRD spectre d'une couche mince de pérovskite [42].

La partie organique du matériau est un dérivé d'aminé, la partie inorganique est un
compos¢ halogéné de plomb. Pour les applications photovoltaiques, la combinaison la plus
utilisée des deux est l'iodure de méthylammonium (CH3NH3I abrégé¢ avec MAI) comme
précurseur organique et l'iodure de plomb (PbI2) comme sel de plomb. La matiére résultante

est la pérovskite d'iodure de plomb de méthylammonium (CH3NH3PbI3) également appelée
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MAPDI3 qui est déposée par un processus d'évaporation thermique en deux étapes : En
abaissant la température du substrat pendant le dépot, cela peut inhiber initialement le
mélange des deux couches. Vient par la suite les mesures de transmission de lumiére visible et
infrarouge, de diffraction des rayons X et de photoluminescence pour révéler les
transformations a température ambiante dans le vide et dans l'air ambiant, lorsque le MAI
diffuse dans le réseau PbI2 pour former MAPDI3 [43].

Le point de départ pour la compréhension de la photo-physique de la PSC est de
comprendre les propriétés optiques de la pérovskite. Le spectre d'absorption de MAPbI3 est
présenté sur la figure 1.18. Avec la limite de la bande a 780 nm, cette pérovskite est capable
d'absorber tout le spectre visible. Cette forte absorption optique est l'une des principales
caractéristiques d'un matériau photovoltaique. Il réduit 1'épaisseur requise de la couche,
évitant ainsi le transport et la recombinaison. A partir des spectres d'absorption et du calcul
théorique, il a été déterminé que la pérovskite est un semi-conducteur a bande interdite directe
[44]. La limite du spectre définit un écart de bande de 1,6 eV, qui est I'une des valeurs les plus
appropriées pour des applications photovoltaiques. Si l'iodure est remplacé par le bromure, la
limite de la bande bleue passe a 560 nm et a 350 nm si le chlorure est utilisé a la place [45].
Ce décalage de l'absorption est corrélé a l'ouverture de l'intervalle de bande. Lors de
l'illumination, des photo-charges sont générés a l'intérieur de la pérovskite. Si ces photo-
charges ne sont pas collectées ou extraits, ils se recombinent de fagon radicale dans des
conditions idéales, émettant un photon. La photoluminescence (PL) de la pérovskite est

provoquée par la recombinaison radiative des porteurs photo-induits [46].
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Figure 1.18 : Spectre de photoluminescence et d’absorption des couches minces en MAPDI3.

Donc, lors de l'illumination, l'absorbeur de pérovskite est capable de générer des
charges directement ou par dissociation d'exciton, en fonction de la dimension des cristallites.
Cependant, une fois que les photo-charges sont générés, la pérovskite est capable de les
transporter (a la fois I'¢lectron et le trou) suivant la direction du champ interne. Le transport

des charges est une autre qualité importante des pérovskites.
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Les charges sont capables de se déplacer sur toute I'épaisseur de la couche d'absorption
principalement en raison des vitesses de recombinaison non radiatives extrémement faibles
(comparées a d'autres couches poly cristallins). Cette propriété¢ se refléte sur une tension
¢levée en circuit-ouvert qui coincide presque avec le potentiel de la bande interdite [47]

De nos jours, la PSC classique est réalisée dans la configuration de cellules solaire a
couches minces. L'absorbeur de pérovskite est pris en sandwich entre deux couches
d'extraction qui contribuent au champ interne pour l'extraction des charges. Néanmoins, les
premiers dispositifs ont utilisé la configuration DSSC dans laquelle la pérovskite remplagait le

colorant organique [48]. La figure 1.19 montre les différentes architectures utilisées.
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Figure 1.19 : Différentes architectures des cellules solaires Pérovskites [49].

I.3. Conclusion

I1 ressort de ce qui précéde que ce n’est pas vraiment une question de rendement mais
plutdt de procédés et de colit. L’investissement dans la filiere des couches minces, représente
une trés grande part de marché qui ne cesse d’augmenter. Le silicium en couches minces est
vraiment trés encourageant. Les modules, sur les panneaux solaires, atteignent déja entre 12 et
15 % de rendement. Les cellules photovoltaiques deviennent ainsi 100 fois plus fines, et donc

potentiellement moins cheres.

L’objectif de la recherche sur le solaire est de faire mieux et moins cher. A partir d’un
procédé de fabrication a un prix raisonnable, une production de masse (rapidité de
superposition de couches fines) avec des matériaux recyclable et un fonctionnement sous
faible éclairement. A travers les notions présentées dans ce chapitre, cela nous a permis de
construire une vision globale sur 1’énergie photovoltaique, via ses atouts et ses lacunes, qui
ont poussés ce secteur a évoluer vers d’autres générations, grace aux technologies de

productions qui leur ont donné I’¢lan a dépasser leur inconvénient.
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Chapitre 11 Cellules solaires a hétérojonctions de SiGe en multi-tranches

I1.1. Introduction

Récemment, la technologie des cellules solaires est 'une des applications des énergies
renouvelables les plus fiables a haut rendement. L'augmentation du marché photovoltaique
nécessite le développement de nouveaux matériaux et modeles basés sur l'optimisation du

rapport colit / rendement pour une production en masse a plus grande échelle.

Le matériau de faible qualité et les substrats semi-conducteurs poly-cristallins a couches
minces ont été largement utilisés. En outre, de nombreuses recherches expérimentales et de

modélisation ont été réalisées pour élaborer de nouveaux matériaux composites [50-52].

Dans ce contexte, le SiGe en couches minces est considéré comme un candidat prometteur
pour répondre aux besoins exceptionnels d'applications photovoltaiques avec des
caractéristiques d'absorption améliorées et ce grace a ses excellentes propriétés optiques, un
rendement de conversion améliorée [50 - 57], sa compatibilité avec le procédé développé pour
les cellules a base de silicium amorphes et un processus de fabrication facile par rapport aux

matériaux polycristallins et monocristallins a base de Si.

Cependant, une baisse de la tension en circuit ouvert ne peut pas non plus étre évitée en
raison de l'augmentation de la concentration des porteurs de charge intrinseque due a la plus

petite bande interdite du SiGe que celle du Si [50 - 57].

Les pertes en tension en circuit ouvert et les déficiences de la performance cristalline
jouent un role crucial dans la baisse d’utilisation des cellules solaires en SiGe [56]. Par
conséquent, afin d'obtenir une vision globale de la performance de la cellule solaire en SiGe en
couche mince, de nouveaux modeles, des conceptions et des approches d'optimisation sont

indispensables pour la compréhension des caractéristiques fondamentales.

Dans ce contexte, plusieurs études ont été proposées afin d’analyser les cellules solaires
en couches minces a base de SiGe et pour mieux comprendre leur comportement photovoltaique
et surmonter certains problémes [58-62]. L’amélioration de 1’absorption du SiGe meéne a
I’augmentation du gain en courant, mais la réduction de la bande interdite de 1’alliage provoque
des pertes en tension, ce qui tend a neutraliser ’amélioration du photo-courant de la cellule

solaire en couches minces a base de SiGe [57].

Une nouvelle vision sur les structures des cellules solaires en couches minces a base de
SiGe est proposée a partir de la structure conventionnelle, par I’ajout d’une couche intrinséque

muni de multi-tranches, sur les cellules solaires mono-jonction et tandem.
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Toutes les simulations seront effectuées sous une illumination spectrale de AM1.5 et a

température ambiante (300 K).

I1.2. Cellule solaire mono-jonction en couches minces a base de SiGe

Une nouvelle conception de cellule solaire mono-jonction en couches minces a base de
SiGe amorphe, incluant la région intrinséque avec les multi-tranches est proposée, dans le but
d'améliorer les performances ¢électriques des cellules solaires en couches minces
conventionnelles mono-jonction. Dans cette approche, la région multi-tranches est créée dans

la couche intrinséque de SiGe et est remplie de Si amorphe type p.

Un modéle numérique de la caractéristique I-V est ¢laboré pour mettre en avant I'impact
de la nouvelle conception sur les performances électriques. Les résultats numériques seront
utilisés pour optimiser les performances électriques de la conception proposée. L'idée clé de
cette optimisation est de trouver les meilleurs dimensions et parametres électriques de la cellule
solaire étudiée qui produira le rapport colit / rendement minimal pour des applications

photovoltaiques fiables.

Electrode supérieure Verre

Tranches
P-a-Si:H

Electrode inférieure

Figure I1.1 : Coupe transversale de la cellule solaire étudiée en a-SiGe:H a couche mince

Sur la figure II.1, la coupe transversale de la cellule solaire en couches minces a base de

a-SiGe: H comporte une région intrinseéque a multi-tranches.

Dans cette conception, la couche type-p P++ a-Si: H est fortement dopée, comme sa
conductivité est trés élevée, cela permet a plus de lumiére de passer a travers la couche

intrinséque.
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I1.3. Cellule solaire double jonction en couches minces a base de a:SiGe
Plusieurs études ont été proposées pour analyser les cellules solaires mono-jonction en
couches minces a base de SiGe et ce pour mieux comprendre leur comportement photovoltaique
et surmonter certains problémes [55, 59, 64, 65]. En raison de la limitation imposée par la
conception de la jonction unique, ou cette derni¢re ne peut pas absorber les photons a faible
énergie, ce qui influe directement sur le rendement fourni par la cellule solaire, ce qui nous
pousse vers la conception des cellules solaires tandem a double jonction, qui sont basées sur le
principe de décomposition spectrale. Dans cette partie, on propose une nouvelle conception de
cellule solaire en couches minces a double jonction a base de SiGe amorphes en insérant une
région multi-tranches afin d'améliorer les performances électriques des cellules solaires en
couches minces a base de SiGe amorphes. Dans notre approche, la région multi-tranches est

créée dans la couche de Si intrinséque supérieure et remplie de Si amorphe dopée type p.

Dans notre modele de cellule solaire a double jonction, nous avons choisi une couche de
silicium amorphe hydrogéné comme couche intrinséque frontale pour absorber des photons a
haute énergie et une couche de SiGe amorphe comme couche intrinséque arriére pour absorber
des photons a faible énergie, les autres couches sont des couches de silicium amorphe de type
p et de type n. Les deux jonctions ont été séparées a 1'aide d'une couche d'ITO, afin de réduire
la résistance shunt [68] de la cellule solaire double-jonction. Les tranches ont ét¢ introduites
dans la couche intrinseéque frontale de la structure pour moduler et optimiser la résistance totale

de la cellule solaire.

Dans I’étude numérique, la conception et I’optimisation d’une nouvelle cellule solaire
multicouches prenne plus d’avantage sur la conception utilisant les multi-tranches dans la
couche supérieure du Si intrinséque, afin de moduler et d’optimiser la résistance totale de la
cellule solaire [66-67], et le SiGe utilis¢ comme couche intrinséque inférieure permettant ainsi

une absorption maximale du spectre solaires et générant ainsi un photo-courant maximal.
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Electrode supérieure Verre

Tranches
P-a-Si:H

Electrode inférieure

Figure I1.2 : Coupe transversale de la cellule solaire double-jonction en

couches minces a base de SiGe étudiée.

La vue schématique de la coupe transversale de la cellule solaire double jonction en
couches minces a base de SiGe amorphe incluant la région multi-tranches est proposée sur la

figure I1.2.

I1.4. Cellule solaire triple jonction en couches minces a base de a:SiGe

On propose une nouvelle conception de cellules solaires triple jonction en couches minces
a base de SiGe amorphes incluant la région multi-tranches, dans la couche intrinséque de la
sous-cellule supérieure. L’objectif derriére cette approche est d'améliorer les performances
¢lectriques des cellules solaires amorphes en couches minces. Dans la conception proposée, la
région multi-tranches est créée et implantée dans la couche intrinséque supérieure et remplie de
Si amorphe type p.

La structure proposée est analysée a l'aide du simulateur bidimensionnel ATLAS [69].
En optimisant la région multi-tranches, le champ électrique sera modulé et que le rendement
¢lectrique maximal peut €tre obtenu. Les résistances shunt et série appropriée peuvent &tre
mentionnées comme les principaux parametres de cette cellule solaire, ce qui peut affecter le
comportement électrique. Les résultats démontrent 'augmentation du rendement électrique et
du facteur de forme comme prévu par rapport a une cellule solaire conventionnelle triple

jonctions en couches minces a base de SiGe sans région multi-tranches [70, 71].
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Dans notre modele de cellule solaire, nous avons choisi une couche de silicium amorphe
comme couche intrinséque frontale pour absorber des photons a haute énergie et une couche de
SiGe amorphe comme couches arriére (cellules secondaires moyennes et inférieures) pour
absorber des photons a faible énergie. Les jonctions triples ont été sé¢parées a I'aide d'une couche
ITO, afin de réduire la résistance shunt de la cellule solaire étudiée.

La section transversale de la conception de la cellule solaire triple-jonction en couches
minces a base de SiGe proposée est représentée sur la figure I1.3. Dont on remarque,
I’emplacement de la région multi-tranches dans la couche intrinséque de la sous-cellule

supérieure.

Electrode supérieure Verre
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Figure I1.3 : Coupe transversale de la cellule solaire triple jonction en couches

minces amorphe a base de SiGe proposée.

I1.5. Etude numérique
Dans cette partie de I’étude numérique, la densité totale d’états (DOS : density of states)

est donnée comme une combinaison de quatre composantes : deux queues de bandes et deux
niveaux profond de bandes, qui sont modélisées par des distributions exponentielles et

gaussiennes, respectivement [58-59].
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Pour les répartitions exponentielles de la queue, la DOS est décrite par ses densités
d'interception de la limite de la bande de conduction et de la bande de valence et par son énergie
de décomposition caractéristique. Pour les distributions gaussiennes, la DOS est décrite par son
énergie de pic, son énergie de décomposition caractéristique et sa densité totale d'états [60-63]

Pour le processus de modélisation, un simulateur numérique 2D Silvaco [69] a été utilisé
pour modéliser et étudier le comportement de performance de la conception proposée. Cette
modélisation numérique est basée sur la solution simultanée des équations de Poisson, des
équations de continuit¢é (qui sont considérées comme mécanisme de génération /
recombinaison) et des équations de densité de courant pour les €lectrons et les trous. La densité
nette des porteurs de charge est principalement affectée par les densités des trous et des
¢lectrons libres, la concentration d'accepteur et de donneurs ionisés et la densité de charge nette
due au piégeage de trous et d'¢lectrons dans les états de queue et les états de liaison
pendantes[64]. La densité de charge nette peut étre calculée a partir des niveaux d'énergie et de
la densité totale des donneurs et des accepteurs, ainsi que des concentrations spatiales variables

des porteurs libres dans les trois types des cellules solaires.

I1.6. Résultats et interprétation

Etant donné que I'étude numérique se concentre sur la quantification de l'impact de la
conception proposée sur les performances des cellules solaires (figures 11.1, I1.2 et 11.3), nous
menons une investigation de sensibilité basée sur certains parametres de la conception, afin de

comprendre le comportement de la cellule solaire.

Au début de 1'¢laboration de la cellule solaire proposée a 'aide du simulateur 2D Silvaco,
nous devons choisir la structure de simulation soit dans le modéle de densité d'états (DOS), soit
le modele de durée de vie. Le modele DOS est essentiel lorsqu'il s'agit de matériaux ayant des

densités de défauts significatives telles que SiGe amorphe [64]

Dans ce qui suit, on étudie l'effet des parameétres géométriques et électriques sur le
rendement de chacun des mode¢les des cellules solaires. Le rendement doit étre le plus élevée
possible, alors que le colit des cellules solaires devrait étre aussi faible que possible, de sorte
que les matériaux a base de silicium amorphes soient utilisés. Les rendements électriques
fournis par chacune de ces conceptions de cellules solaires sont examinés en fonction de la
concentration du dopage de la tranche, de la fraction molaire du Ge dans la couche intrinseque

a base de a-SiGe, des épaisseurs de différentes couches et des parametres dimensionnels. On
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analyse ¢galement les variations des rendements ¢électriques en fonction du nombre de tranches

dans la région intrinséque.

Les courbes (a), (b) et (c) de la figure I1.4.1 ci-dessous illustre la variation du rendement

pour une cellule solaire mono-jonction en fonction du dopage, la largeur et I'épaisseur de la

tranche.
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Fig 11.4.1 : Cellule solaire mono-jonction

Nous constatons que le rendement est maximum pour un dopage de 1'ordre de 4.10%%m?,
par contre la largeur optimale se situe dans la gamme 50-100nm alors que le rendement tend a

se saturer a partir d'une épaisseur de l'ordre de 150 nm.

Pratiquement méme comportement pour la structure double jonction illustrée par les

courbes de la Fig.I1.4.2 sauf que le rendement maximum est passé de 10% a environ 18 %.
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Fig 11.4.2 : Cellule solaire double-jonction

Pour le comportement de la structure triple jonction illustré par les courbes de la Fig.
I1.4.3, on constate que le rendement maximum a grimpé vers 21% pour un dopage qui se situe
dans la gamme 5.10'%cm™ et se sature autour de cette valeur pour des largeurs et des épaisseurs

a partir de 50 nm pour les premieres et 400 nm pour les secondes.
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Fig 11.4.3: Cellule solaire triple-jonction

Figure I1.4 : Variation du rendement des cellules solaires en fonction de (a) la concentration

du dopage, (b) la largeur et (c) de I’épaisseur de la tranche.

Les courbes de la figure I1.4. indiquent que la conception proposée améliore le rendement

¢lectrique par rapport a la structure conventionnelle sans tranches.

Les valeurs ¢levées du rendement sont le résultat de 1’amélioration du photo-courant, de
la réduction de la résistance série et de I'augmentation de la résistance shunt de la cellule solaire
congue. Par conséquent, le champ ¢électrique et la distribution du potentiel dans la région
intrinséque frontale sont considérés comme des paramétres importants pour améliorer le
comportement de la cellule solaire. L'utilisation de la région de la tranche de type p dans la
couche intrinseéque augmente le nombre de porteurs de charge libre et la conduction électrique

dans des conditions opérationnelles et par conséquent la résistance série et le photo-courant sont
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modulés, ou la meilleure de ces valeurs peut étre controlée en modifiant les parameétres des

multi-tranches.

C'est ainsi qu'on a obtenu une augmentation du rendement en fonction de la densité du
dopage des tranches (courbes (a)) et cesse dés que la densité du dopage des multi-tranches
dépasse une certaine valeur (dans le cas de la cellule solaire double-jonction on a NA=5.10°
cm->, par contre dans le cas de la cellule solaire mono-jonction et la triple-jonction NA = 4.10'¢
cm™®) pour générer une pente négative dans son profil. En outre, le contrdle de la pénétration de
la région de déplétion dans les couches P et N peut étre assuré par les valeurs du dopage. Ce
dernier facteur peut améliorer les parameétres électriques (résistances shunt et série) par rapport
aux structures des cellules solaires conventionnelles. La région multi-tranches se présente pres
de la limite de la jonction frontale pres de 1’émetteur et de 1’absorbeur, donc lorsque la région

de tranche type p est située pres de l'interface de la jonction, le rendement diminue.

Par conséquent, un emplacement appropri¢ de la région multi-tranches devrait étre
calculé. Dans cette conception, la position optimale est obtenue au milieu de la région
intrinséque frontale. Lorsque la largeur des multi-tranches est supérieure a une valeur
particuliére (100 nm dans le cas de la cellule mono-jonction et 50 nm dans le cas de la cellule
solaire tandem), la distribution du potentiel dans la région intrinseéque frontale sera distordu et
l'effet de la tranche de type p sur I'amélioration de la distribution du champ électrique aux bords
de 1'émetteur et de la base sera plus bas. Par conséquent, I'effet des largeurs ¢levées des multi-
tranches sur la réduction du champ ¢lectrique et la résistance totale (résistances série et shunt)
sera diminué. A mesure que la largeur des multi-tranches augmente, la région de déplétion créée
par les multi-tranches augmente également. En conséquence, un fort photo-courant est obtenu
en augmentant la longueur des multi -tranches. Les valeurs du rendement obtenues en fonction
des différentes largeurs et épaisseurs des multi-tranches sont représentées sur les courbes (b) et

(c) de la figure 11.4.

Sur la figure I1.5, I'impact du nombre des tranches sur le rendement des cellules solaires

est remarquable.
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Figure IL.5 : Variation du rendement des cellules solaires étudiées en fonction du nombre de
tranches selon les trois cas étudiés : (a) mono-jonction, (b) double-jonction et (c)
triple-jonction.
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Le nombre de tranches (N) varie de zéro (conception sans tranches) a huit. On peut voir
que si N augmente, le rendement augmente a mesure que l'absorption augmente et que la
résistance en série diminue, en raison de la modulation de la distribution du champ électrique
dans la région intrinséque frontale. Donc, nous pouvons voir I'importance de l'intégration d’une
région multi-tranches, dans la couche intrinséque frontale, afin de produire de meilleures
cellules solaires amorphes double jonction a couche mince. Mais, la tension en circuit ouvert
n'est presque pas affectée par le nombre (N) de tranches, qui dépend principalement de la bande
interdite du matériau. Cela permet d'augmenter le rendement jusqu'a une valeur maximale
d'environ 10,2% pour les cellules solaires mono-jonction, 18,15% pour les cellules solaires
double jonction et 21,2% pour les cellules solaires triple-jonction. Par conséquent, le nombre
optimal de tranches propos¢ pour la conception serait égal a trois, pour lequel la valeur

significative du rendement atteindra sa valeur maximale.

Afin d’optimiser les cellules solaires, une investigation détaillée est effectué¢e autour de
I’impact de la région multi-tranches sur les performances ¢lectriques des différentes
configurations des cellules solaires. Le tableau II.1 présente les valeurs optimisées des
parametres de la couche multi-tranches utilisés dans cette étude qui sont obtenues apres
plusieurs simulations, pour une large gamme des valeurs des parameétres sur la base des valeurs
optimisées, d’une cellule solaire double jonction en couches minces a base de SiGe amorphe
comprenant une région multi-tranches. Les caractéristiques [-V des cellules solaires proposées
et des cellules solaires conventionnelles (sans tranchées) sont retracées sur les figures I1.6, ou
on remarque la baisse de la densité du courant des cellules solaires conventionnelles par rapport
aux cellules solaires proposées. A partir de la figure IL.6, on remarque que la région multi-
tranches a un effet sur le champ électrique de la région de déplétion de la couche intrinséque.
Un faible champ électrique fait décroitre la résistance totale avec une augmentation du facteur
de forme. Par conséquent, I’étude révele qu'une augmentation dominante du facteur de forme
jusqu'a une limite tolérable de N, de préférence égale a trois (afin de minimiser le rapport prix/

rendement), entrainerait une amélioration du rendement.

Tableau II.1 : Valeurs des parameétres optimisées des cellules solaires proposées.

Valeurs optimales | Valeurs optimales | Valeurs optimales
Paramétres de la cellule solaire | de la cellule solaire | de la cellule solaire
mono-jonction double-jonction triple-jonction
cellule du haut cellule du haut
épaisseur de la région | t;=20nm t1=20nm t1=20nm

a-Si:H (n)
épaisseur de la région | t-=600nm
a-Si:H (P)
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a-Si:H (P")

épaisseur de la région | t3=100nm

a-Si:H (P

épaisseur de la région | t4=550nm t=950nm t=950nm
intrinséque a-Si:H (i)

épaisseur de la région t=50nm t3=50nm

dopage de la région
a-Si:H (n)

Ni=5.10"%cm™

Ni=5.10"°cm

Ni=5.10"%cm™

dopage de la région
a-Si:H (P)

N»=4.10"°cm™

N>=5.10"cm

N»=5.10"cm™

dopage de la région
a-Si:H (P

N3=10"cm™

a-Si:H (P")

fraction molaire en | x=0.1
Ge (a-Si:H(1))
largeur de la tranche | ts=100nm t4=50nm t4=50nm
épaisseur de la te=150nm ts=700nm ts=700nm
tranche
dopage de la tranche | N4=5.10'%cm™ N3=4.10"%cm™ N3=4.10"%cm™
a-Si:H (P)
Nombre de tranche | N=3 N=3
N)
ITO te=10nm

cellule du bas cellule du milieu
épaisseur de la région t7=50nm t7=50nm
a-Si:H (n)
¢épaisseur de la région ts=250nm ts=650nm
intrinséque a-Si:H (1)
¢épaisseur de la région to=50nm to=50nm

dopage de la région
a-Si:H (n)

N4=5.10"cm"

N4=5.10"cm™

dopage de la région
a-Si:H (P™)

N5=10*cm™

Ns=10*cm™

a-Si:H (P")

fraction molaire en x=0.5 x=0.4
Ge (a-Si:H(1))
ITO te=10nm

cellule du bas
épaisseur de la région t11=50nm
a-Si:H (n)
épaisseur de la région t12=250nm
intrinseque a-Si:H (i)
épaisseur de la région t13=50nm

dopage de la région
a-Si:H (n)

Ne=5.10""cm™

dopage de la région
a-Si:H (P

N=10*cm™

fraction molaire en
Ge (a-Si:H(1))

x=0.5
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Tableau I1.2 : Performances optimisées des cellules solaires proposées : (a) mono-jonction, (b)

double-jonction, (¢) triple-jonction.

Icc(mA/ | Voc(V) | F.F. Rendement | Résistances | Résistance
Paramétres .
cm?) (%) séries (Rs) | Shunt (Rsh)

Cellule solaire mono-jonction
conventionnelle 8.2 1.016 0.59 8.47 3.46 37.24
sans tranches [58]
a multi-tranches 8.59 1.022 0.7 10.16 2.73 72.77
Amélioration 4.75 0.6 18.6 |20 21.1 95.4
relative (%)

Cellule solaire double-jonction
sans tranches 7.74 1.73 0.47 10.70 8.54 44.00
a multi-tranches 8.70 1.73 0.72 18.15 3.37 130.90
Amélioration 12.40 0 53.10 | 69.60 60.50 197.40
relative (%)

Cellule solaire triple-jonction
sans tranches [70] | 7.05 2.48 0.56 16.2
a-Si:H/a- 9.43 2.24 0.77 16.3
SiGe:H/nc-Si:H
[48]
Cellule étudice 7.01 2.50 0.71 21.2

La comparaison entre les performances des cellules solaires conventionnelle et les

cellules solaires a multi-tranches optimisées, est détaillée sur les tableau I1.2 ou on constate

clairement que dans le cas de la cellule solaire mono-jonction (tableau I.2 (a)), la fraction

molaire du Ge et des parametres des cellules solaires appropriées (de chaque couche et de

chaque tranche), le rendement de la cellule solaire mono-jonction en couches minces a base de

SiGe amorphe augmente de 20% par rapport a la cellule solaire conventionnelle. Un rendement

maximal de 10,16% a été atteint, avec une densité du courant de court-circuit de 8,6 mA / cm?,

la tension en circuit ouvert de 1,022 V et un facteur de forme de 0,7. La résistance totale subit

aussi des améliorations qui se présentent comme suit : La résistance shunt augmente de 37,24
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Q (la structure conventionnelle) a 72,77 Q (la conception proposée), ce qui se traduit par une
amélioration de 95,4%. En outre, la résistance séric diminue de 3,46 Q (la structure

conventionnelle) a 2,73 Q (la conception proposée).

En passant a la structure de la cellule solaire double-jonction a base de SiGe amorphe
(Tableaull.2. (b)), le rendement augmente de 69,6% par rapport a la cellule solaire
conventionnelle a couches minces. Le rendement maximal de 18,15% est atteint, avec la densité
du courant de court-circuit de 8,7 mA / cm?, la tension en circuit ouvert de 1,73 V et le facteur
de forme de 0,72. D’autres améliorations sont observables au niveau de la résistance totale
(résistances shunt et série). La résistance shunt de la structure conventionnelle est de 44 Q,
tandis que la conception proposée bénéficie d’une augmentation qui atteint 130,9 Q, ce qui
signifie une amélioration de 197,4%. Concernant la résistance série de la structure
conventionnelle de valeur est égale a 8,54 Q, elle diminue jusqu’a ce qu'elle atteint 3.37 Q (la

conception proposée).

En poursuivant avec la cellule solaire triple-jonction en couches minces (tableau I1.2 (¢)),
le rendement a augmenté de 25% par rapport aux structures conventionnels. Un rendement de
21,2% est atteint, avec la densité du courant de court-circuit de 7 mA/cm?; la tension en circuit

ouvert de 2,5V et le facteur de forme de 0,71.

Cela signifie que les conceptions proposées jouissent des performances électriques

¢levées par rapport aux structures conventionnelles.

I1.7. Conclusion

L’'é¢tude numérique et I’optimisation des différents paramétres physiques et géométriques
des structures proposées en couches minces a base de SiGe, nous ont permis d’améliorer les
performances électriques, grace a la nouvelle approche concernant I’insertion de multi-tranches
dans la couche intrinséque (en SiGe) introduite dans la structure. Cela a permis d’améliorer les
rendements de chaque type de cellules solaires, soit les mono-jonctions ou les tandems. Cette
amélioration des performances conduit a maximiser le rendement (rendement/ colt de
fabrication). Malheureusement, le déséquilibre au niveau du réseau entre les couches du Si et
du SiGe peut entrainer une formation de dislocation et des défauts d'interface, ce qui affecte les
performances de transport d'électrons. Aucun de ces effets n'a €té pris en considération dans ce
chapitre. Dans ce contexte, afin de poursuivre le méme objectif, I’impact des défauts
d’interfaces sur les performances des cellules solaires en couche mince sera mis sous projection

au prochain chapitre.
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Chapitre 111 Impact des défauts d’interface de I’hétéro-structure SiGe/Si

II1.1. Introduction

Afin d’améliorer les performances ¢€lectriques et réduire le colit de fabrication de la

cellule solaire, les concepts de cellules solaires a couche mince sont largement explorés.

Dans ce contexte, de nombreuses recherches ont été menées pour étudier I'impact de
la diminution de I’épaisseur du matériau sur le comportement des cellules solaire afin de

produire des cellules photovoltaiques a haut rendement [72-74].

Récemment, I'hétéro-structure SijxGex/Si est considérée comme une alternative
attrayante pour les applications photovoltaiques en raison de la structure de leurs bandes
d’énergies, qui se répercute sur I’amélioration du rendement de la cellule solaire. Cependant,
la croissance de ce matériau n'est pas totalement controlée, et la présence de défauts
d’interfaces est plus qu'estimée apres un cycle de croissance du matériau. Par conséquent,
de nouvelles recherches expérimentales et numériques qui canalisent le comportement de
I'hétéro-structure SiixGex/Si sont développées afin de construire un modele de cellule solaire

a base de Si1xGex/Si complet pour les applications photovoltaiques.

En effet, l'introduction du SiGe permet de moduler la fenétre optique par l'ingénierie
de la bande interdite suggérée par l'éventuelle teneur de la fraction molaire du Ge dans le
matériau SiGe [75, 76]. Cela peut ouvrir la voie a un meilleur rendement de conversion grace
I’amélioration du comportement d'absorption de 1'alliage SiGe dans la gamme du spectre
proche-infrarouge [77-83]. Malgré cette amélioration, le rendement de la conversion est
encore faible en raison de la dégradation des performances induite par les dislocations, qui
sont principalement attribuées au grand désaccord de maille entre les deux matériaux Si et
Ge [83, 84]. Dans ce contexte, plusieurs études expérimentales ont confirmé le contrdle
difficile de la croissance du SiGe sur le matériau Si, ou une densité de pieges €élevée localisée

au niveau du Si/SiGe peut se produire [82-84].

Malgré cela, l'incapacité a surmonter le compromis entre la suppression des effets de
dégradation liés aux dislocations et 1'amélioration du rendement des cellules solaires a base

de Si/SiGe persiste et n'a pas encore de solution claire.

A travers ce chapitre, nous allons dévoiler les conséquences résultantes de 1’admission
de la couche de SiGe a teneur constante de fraction molaire de Germanium au sein de
I’hétéro-structure SiGe/Si, ainsi que les effets portés par 1’insertion de la couche de SiGe a
teneur graduelle de Ge variant de 0% a 100%, sur les cellules solaire en couche mince a base

de SiGe, a travers deux parties.
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La premiére partie vise a souligner I'impact de défauts d’interface au niveau
nanométrique (simuler a I'aide du simulateur Atlas 3-D) sur le comportement de la cellule

solaire (hétéro-structure SijxGex/Si).

Dans la seconde partie se trouve la solution du probléme cité ci-dessus, via I’utilisation

de couche de Sii«Gex a teneur graduelle en germanium (0<x<1).

IIL.2. Premiére partie : Etude numérique de 1'hétéro-structure SiGe/Si

incluant les défauts d’interfaces pour des applications photovoltaiques.

La cellule solaire a base de SiGe est trés prometteuse pour les applications
photovoltaiques a haut rendement [79, 80]. L'utilisation d'un matériau a faible bande, dans
la région de base active de la cellule solaire a hétérojonction, a base de SiGe, est un candidat
potentiel étant donné leur compatibilité avec le procédé développé pour les cellules de Si pur

[78].

En outre, la forte augmentation du photo-courant en raison de l'absorption accrue de
la lumiére proche-infrarouge dans le matériau de SiGe est attendue. Cependant, la croissance
de ce matériau n'est pas totalement controlée, et la présence de défauts est plus que prévu

apres un cycle de croissance de ce matériau.

En outre, une chute de la tension en circuit-ouvert ne peut pas, non plus étre évité en
raison de I'augmentation de la concentration intrinséque du support due a la plus petite bande

de SiGe que celle du Si [83, 84].

Par conséquent, afin d'obtenir une vision globale de la performance des cellules
solaires basées sur le SiGe dans des conditions critiques, les approches numériques
d'investigation et d'optimisation sont indispensables pour la compréhension des
fondamentaux de ces caractéristiques. De plus, en fonction de ces approches, il est possible
de déterminer quels sont les parameétres les plus susceptibles de provoquer des défaillances

critiques au niveau des performances des cellules solaires.

Sur la base de l'analyse numérique d'une cellule solaire hétéro-structure, comprenant
les défauts d’interface dans la région active, le modéle numérique des caractéristiques
courant-tension, en incluant les défauts d’interface, apres avoir considéré I'approximation de

la fonction uniforme pour la distribution des défauts d'interface, est élaboré afin de
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développer I'immunité de la structure solaire de la cellule solaire a base de SiGe contre les

défauts.

Les modeles numériques proposés seront utilisés comme fonction objective pour

optimiser les performances ¢lectriques des cellules solaires a base de SiGe.

L'idée clé de cette approche est de trouver de meilleures dimensions ainsi que des
parametres ¢lectriques de la cellule solaire étudiée pour faciliter et améliorer la stratégie de

conception des circuits photovoltaiques.

L'optimisation de la conception, qui est adoptée dans ce travail, consiste a trouver le
maximum de rendement de conversion de puissance (PCE) appelée fonction objective et doit

¢galement satisfaire un certain nombre d'exigences spécifiées dans les contraintes [54-57].
I11.2.1. Structure proposée et simulations numériques

Sur la figure III.1, la vue schématique en coupe transversale de la cellule solaire de
I'hétéro-structure SiGe/Si étudiée est illustrée. Les techniques de procédé de fabrication

utilisées pour élaborer ce dispositif sont bien représentées dans [65].

Le profil de dopage de la cellule solaire de 1'hétéro-structure SiGe/Si dans chaque
couche est congu et déterminé par le gaz in-situ dans la chambre pendant le procédé de
fabrication. La concentration du Ge dans la couche mince de SiGe peut étre vérifiée par
différentes méthodes, telles que la microanalyse aux rayons X (EXD) et les spectres Raman
[62-64]. Aprés le dépdt de différentes couches de film mince de Si et de SiGe congues, un
film d'oxyde d'étain d'indium (ITO) peut étre formé en tant que couche antireflet (AR) par
pulvérisation cathodique [62-64]. Le contact du champ de la surface arriere peut étre formé
en imprimant I'aluminium (Al) collé sur la face arriere de la cellule solaire, tandis que le
contact avant des doigts inter-dégités peut €tre disposé, en tirant de 1'argent collé dans le film

ITO [61].

Les défauts de l'interface sont situés sur toute l'interface SiGe/Si et peuvent étre
exprimés par des charges positives [80]. Il faut noter que la recombinaison des porteurs sur
les défauts est le principal phénomeéne limitant la performance des cellules solaires. Par
conséquent, les approches numériques d'investigation et d'optimisation, y compris les effets
de défauts d’interface, sont indispensables, afin d'améliorer la qualité du matériau SiGe et

d'améliorer ainsi le rendement des cellules solaires de I’hétéro-structure SiGe/Si.
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Figure IIL.1 : Coupe transversale de la cellule solaire hétéro-structure a base de SiGe/Si

proposée.

Tableau IIL.1: Les valeurs des parametres de conception utilisées pour la simulation

numérique (N~=10'% cm™).

Paramétres Valeurs
dopage de la région Si (p-Si) Ni=10"cm™
dopage de la région SiGe (n-SiGe) N>=10"cm
dopage de la région Si (n*-Si) N3=10"7cm™
épaisseur de la région Si (p-Si) t;=100nm
épaisseur de la région SiGe (n-SiGe) t2=50nm
épaisseur de la région Si (n*-Si) t3=5nm
Fraction molaire en Ge 0.2

Au cours du processus de simulation, lI'impact des parametres de conception sur la
performance ¢€lectrique de la cellule solaire proposée est ¢tudié, sous une source lumineuse

du simulateur solaire AM 1.5 (100 mW/cm?) et a température ambiante.

Dans le tableau I11.1, les différents parameétres de conception utilisés pour la simulation
sont résumes, avec le maximum d’effets introduits dans I’étude numérique pour tenir compte
de contraintes supplémentaires telles que la mobilité dépendante du champ qui est nécessaire

pour modéliser I'effet de saturation de la vitesse.
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I11.2.2. Résultats et interprétations

Sur la figure II1.2, les caractéristiques I-V de la cellule solaire étudiée, y compris les
défauts d’interface, présentent clairement un décalage des courbes du photo-courant sous

I’influence des différentes intensités des défauts d’interface.

Ce résultat signifie que le courant direct dans les cellules solaires a base de SiGe est

dominé par un mécanisme de recombinaison a un niveau profond.
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Figure IIL.2 : Courbes caractéristique I-V pour différentes valeurs de densité de

défaut d'interface.

Sur la base du comportement variable du photo-courant en fonction des défauts
d’interface, nous pensons qu'il est possible de déterminer 1'équation du comportement
général, qui décrit la variation de la dégradation du photo-courant (Ipnd), en tenant compte
des effets des défauts de I’hétéro-structure SiGe/Si. Nous pouvons voir cette expression dans

I'équation (II1.1) ci-dessous,
Iphd = IphO - aNf (III])
Avec lueg représente le courant de dégradation donné par : [y = alNy.

Lyna représente le photo-courant global (incluant les effets de la dégradation), Zyno est le
photo-courant, a représente un parametre d’ajustement et Nyest la concentration de défauts

d’interface.
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Figure I11.3 : Circuit ¢électrique équivalent de la cellule solaire (a) avant I'implantation de

notre modele et (b) aprés I'implantation du mode¢le de la dégradation.

Les modéles existants de la cellule solaire dans les simulateurs électroniques (Silvaco,
PCI1D, ..) ne prennent pas en compte le phénomene de dégradation des défauts d’interfaces.
Ce dernier est purement expérimental et trés efficace dans le traitement des phénomenes de
vieillissement et de fiabilité. Compte tenu de 1'importance de ces phénomenes, nous avons
développé un modele lié a l'effet de dégradation. Le circuit électrique équivalent de la cellule
solaire avant et apres la mise en place de I'effet de dégradation des défauts est représenté sur
la figure II1.3. Sur cette figure, les parametres des cellules solaires sont donnés par: Iyno
représente le photo-courant sans effet de dégradation; lqeg est le courant de dégradation, qui
dépend principalement des défauts d’interfaces, Rs et Rp représentent respectivement la
résistance série et la résistance paralléle, lor et Io2 sont les densités de courant inverse pour

les deux diodes.

Dans cette partie, nous proposons une approche basée sur 1'algorithme génétique (GA :
Genetic Algorithm) afin d'améliorer les performances et la fiabilité des dispositifs, y compris
les effets des défauts d’interface pour les applications photovoltaiques. Dans le but
d'optimiser les performances électriques de la cellule solaire étudiée par GA, des routines et
des programmes pour le calcul des GA ont été développés en utilisant MATLAB 7.2, et
toutes les simulations ont été réalisées sur un ordinateur Pentium IV 3 GHz de 1 Go. Un
processus d'optimisation a été réalisé pour une taille de population de 20 et un nombre

maximum de générations égal a 100, pour lequel la stabilisation de la fonction de fitness a
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¢été obtenue. La base de données utilisée pour 1'optimisation de la configuration de la cellule
solaire est développée en utilisant SILVACO 2D [69]. Les paramétres de 1’algorithme
génétique multi-objectif (MOGA : Multi-Objective Genetic Algorithm) (voir annexe A) ont
été modifiés et l'erreur d'optimisation associée a été enregistrée. Pour la configuration
optimisée, la fonction objective globale était de 2,70 x 107 et presque 100%, des cas soumis
ont été appliqués correctement. La diminution constante du rendement de conversion de
puissance (the power conversion efficiency : PCE) de la meilleure solution a chaque
génération (jusqu'a atteindre la meilleure valeur possible) peut étre attribuée a la procédure
de sélection utilisée, c'est-a-dire une sélection de roue de tournoi. Les parameétres optimaux

des cellules solaires optimisées sont résumés dans le tableau I11.2.

L'approche basée sur l'algorithme génétique développée peut étre utilisée comme
interface entre la modélisation des cellules solaires et les simulateurs des circuits tels que
SPICE et PC1D afin d'optimiser les performances du circuit photovoltaique. Un apercu

simplifié est arboré sur la figure I11.4.

Introduction des paramétres de conception (ti, t2, t3, Ni, N2, N3 et x)

v

Formulation de la fonction objective

v

Optimisation de la cellule solaire a base de GA

v

Implémentation de la conception optimisée a 1’intérieur de la librairie du simulateur

v

Simulateur de circuit photovoltaique

Figure II1.4 : Approche proposée pour l'optimisation du circuit photovoltaique.

Tableau II1.2 : Paramétres de conception de cellule solaire optimisés (N=10'% cm™).

Paramétres de conception Cor.lce.pti(?n sans Conception optimisée
optimisation

Dopage de la région Si (p-Si) N;=10"cm’ N1=4x10%cm™
Dopage de la région SiGe (n- SiGe) | N>=10'"°cm™ N=8x10"cm™
Dopage de la région Si (n"-Si) N3;=10"cm™ N3=5x10"cm™
Epaisseur de la région Si (p-Si) t1=100nm t1=90nm
Epaisseur de la région SiGe (n- SiGe) | b=50nm t7=38nm
Epaisseur de la région (n"-Si) t3=5nm t3=8nm
Fraction molaire en Ge x=0.2 x=0.1
Fonction objective
Rendement (%) | 12.4 | 14.8
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Aprés avoir proposé, une ¢tude numérique compléte et efficace sur le plan
informatique afin d’¢tudier I'immunité de la cellule solaire SiixGex/Si contre 1'effet de
dégradation des défauts au niveau de 1'échelle nanométrique. Les modeles numériques ont
¢été utilisés pour prédire la performance et I'immunité du dispositif contre les effets des
défauts, ou le comportement des caractéristiques de la cellule solaire a base de SiixGex/Si
montre que la dégradation de la performance ¢€lectrique est due aux effets de défauts

d’interface.

Par conséquent, des approches alternatives sont en fait requises et restent inévitables
pour améliorer les performances optiques et électriques des cellules solaires a base de

S1/SiGe.

Intuitivement, l'utilisation d'une couche de SiGe avec une teneur graduelle en
germanium associée a l'augmentation de I'épaisseur de la couche de SiGe peut étre une
solution substantielle pour éviter la densité de défauts, dans le but d’améliorer les
performances ¢€lectriques des cellules solaires a hétéro-structure SiixGex/Si..Cette approche

est présentée dans la partie qui suit avec plus de détails

IT1.3. Seconde partie : Le role du profil de concentration de Ge non-
uniforme dans I'amélioration du rendement des cellules solaires a

hétérojonction basées sur le SiGe/Si

L'utilisation d’une couche de SiGe avec une concentration de Ge graduée au lieu d'un
alliage de SiGe a couche mince est une solution avantageuse, puisqu’elle offre I'opportunité
de réduire le décalage de maille a l'interface Si/SiGe. Ce qui permet d’éliminer 1’effet de la
dégradation 1ié¢ aux dislocations, afin d’améliorer le rendement de la photo-conversion des

cellules solaires a base de Si/SiGe.

Accompagner d’une analyse minutieuse, 1'étude numérique démontre 1’impact de
I’utilisation de la couche de SiGe a teneur de Ge graduelle, ainsi que la variation de

I'épaisseur de la couche de SiGe, sur le rendement de conversion des cellules solaires.

De plus, I'augmentation progressive de la teneur en Ge, suggere l'aspect de modulation
de la bande interdite qui permet d'améliorer 1'absorption optique des cellules solaires et la

résistance totale.
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Par conséquent, la conception proposée jette la lumiere sur une nouvelle voie, la
prohibition des pertes suite aux effets de recombinaison, grace a la suppression des effets de
dislocation liés a la dégradation, qui est une éventuelle alternative pour des cellules solaires

a base de Si a haut rendement.

Le but est principalement de diminuer la densité des défauts d’interface entre le
Si/SiGe par I’augmentation progressivement du Ge a I’égard de 1'épaisseur du film absorbeur

de SiGe.

I11.3.1. Principe de I’approche proposée

L’étude expérimentale a démontré la difficulté de controler la présence des défauts
d’interface ou la localisation de la densité des pieges, durant la croissance de la couche de

SiGe sur la couche de Si.

A partir de la fine coupe transversale de la cellule solaire a base de Si/SiGe proposée
et représentée sur la figure III.5 , on remarque que la partie la plus importante dans la
structure ¢étudiée est I’insertion du film absorbeur de SiGe en teneur de Ge amplifiée
graduellement, suivi de I’évolution de 1’épaisseur de la méme couche, afin d’atteindre son

maximum, associé a la cristallisation du Ge a l'interface SiGe/P-Si.

La structure proposée est une hétérojonction P-N ou le film absorbeur du SiGe est
empilé sur la couche de Si. De plus, une région en Si fortement dopée ou se crée une barriere
de potentiel sur la face arriére de la cellule solaire, formant ainsi un champ électrique de
surface (a back surface field contact : BSF) qui agit comme réflecteur d’électrons, assurant
ainsi un bon contact avec le contact métallique arriére qui peut étre concu en aluminium
(Al). Tandis que le contact avant prend 1’aspect des doigts inter-dégités déposé sur la couche
(Indium Tin Oxide : ITO), qui se comporte comme un parfait oxyde transparent conducteur

(transparent conductive oxide : TCO).
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Figure IIL.5 : Vue de la coupe transversale de la cellule solaire hétéro-structure a base de

SiGe/Si avec fraction molaire graduelle en Ge
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Figure I1.6 : Profile de la fraction molaire graduelle en Ge dans le film absorbeur du SiGe

D'apres la figure I11.5, le parameétre tsige symbolise I'épaisseur de la couche de SiGe,
XGe la fraction molaire de Ge et Nsice indique la concentration de dopage du film absorbeur
en SiGe. De plus, le profil de teneur graduelle en Ge en fonction de I'épaisseur de SiGe optée
dans la conception proposée en SiGe/Si est considéré avec un modele linéaire, tel que décrit
dans la figure II1.6, oU Xmin €t Xmax sont les limites maximum et minimum de la fraction

molaire de Ge de la couche SiGe étudiée, respectivement.

55



Chapitre 111 Impact des défauts d’interface de I’hétéro-structure SiGe/Si

De toute évidence, la modélisation précise de la cellule solaire proposée a base de
SiGe/Si, impliquant l'aspect de la fraction molaire graduelle en Ge, requiert la variation des
propriétés optiques du film absorbeur en SiGe dans la direction verticale. Ce fait peut
conduire au niveau de la modélisation, associée au comportement d'absorption de la cellule
solaire et a la complexité du transport des porteurs photo-générés dans la couche de SiGe
¢tudiée. En outre, une modélisation minutieuse de la dégradation de la cellule solaire incluant
les effets de dislocation, implique des systémes complexes d'équations, résultent de la
nécessité de prendre en compte le piégeage des porteurs de charge photo-générée a l'interface
Si/SiGe. Suite a cette ampleur, les équations non linéaires infligent plusieurs problémes
mathématiques, ce qui peut a son tour causer certaines difficultés pour 1’éventuelle
modélisation analytique de la conception de la cellule solaire proposée. Suite aux raisons
avancées ci-dessus, les techniques numériques peuvent étre la meilleure solution pour traiter
ces problémes critiques, ce qui permet de modéliser avec précision les performances

optiques et ¢lectriques des cellules solaires a hétérojonction a base de SiGe/Si étudiées.

Dans ce contexte, le simulateur des dispositifs ATLAS 2D utilisant les modules
LUMINOUS et BLAZE est apparu ces derniéres années comme un outil puissant et réaliste
pour la modélisation des cellules solaires, impliquant les alliages, ainsi que, la précision
d'analyse des cellules solaire, liée aux effets de dégradation causées par les dislocations [66].
De méme, il offre la possibilité de prédire la dégradation de la performance des cellules
solaires, incluant la densité des pieges pour diverses interfaces de matériaux. Les effets de
dégradation liés aux dislocations sont associés a l'aide des commandes INTDEFECTS et
INTERFACE, qui permettent de prendre en compte la présence de la densité des pieges au
niveau de l'interface SiGe/Si, pouvant ainsi dégrader fortement les performances €lectriques

de la cellule solaire étudiée.

Il est important de signaler que dans le modele numérique développé, le célébre
modele de transport par dérive-diffusion est exploité pour modéliser le transport des porteurs
de charge dans la cellule solaire a base de SiGe/Si étudiée. De plus, des modeles de
mécanisme de recombinaison dominant dans le silicium (Shockley-Read-Hall : SRH),
Auger et recombinaison de surface) sont €¢galement adoptés [85]. En fait, la mobilité¢ des
porteurs de charge, dépend notamment de trois effets (dépendance du champ électrique
transversal et parallele, dopage et effet de température) [72-76]. En outre, la dégradation de
la mobilité¢ des porteurs de charge en fonction du niveau de dopage du canal est prise en

compte et le modele de rétrécissement de la bande interdite (Band gap Narrowing : BGN)
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est également utilisé¢ en simulation. Au cours de 1'étude numérique, l'impact des parametres
de conception proposés, tels que 1'épaisseur de couche de SiGe, sur le rendement des cellules
solaires est analysé¢; avec une source lumineuse du simulateur solaires AM 1,5

(100mW/cm?).

Tableau II1.3 : Valeurs des parameétres de conception utilisées pour la simulation

numérique.
Paramétresde conception Valeurs
Epaisseur de la région Si (n") th-si=Snm
Epaisseur de la région SiGe (n) tsice=50nm
Epaisseur de la région Si (P) tp.si=100nm

tp+-5i=200nm
Nnsi=10"7cm™
Nsige=10"cm?
Np.si=10"7cm
Np+.si=5%10"7cm

Epaisseur de la région Si (P")
Dopage de la région Si (n")
Dopage de la région SiGe (n)
Dopage de la région Si (P)
Dopage de la région Si (P")

Fraction molaire de Ge (SiGe (n*))

XGe:20%

Fraction molaire minimum de Ge

Xmin=0%

Fraction molaire maximale de Ge

Xmax=100%

A travers le tableau III.3, on retrouve les valeurs des paramétres utilisés dans la
simulation numérique, de la conception de la cellule solaire étudiée, d’ou on fixe I’épaisseur
du film absorbeur en SiGe a 50nm. Par ailleurs, certains parametres de la conception variés
afin d’avoir une vue intégrale sur le comportement €lectrique de la cellule solaire proposée,

quand le profil de la fraction molaire de Ge est fixe.

Au début, 1’épaisseur du film absorbeur de SiGe est variable entre 25nm et 200nm,
avec un pas de 25nm afin d’évaluer les performances de la cellule solaire étudiée avec

précision, on incorpore 1’effet de la dégradation liée aux dislocations.

I11.3.2.Présentation et interprétation des résultats

L’objective derriere la modification de la couche du SiGe en teneur graduelle de Ge

est d’éviter I’effet de dégradation liée aux dislocations.
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Figure II1.7 : Caractéristiques I-V de la structure solaire a hétérojonction a base de SiGe/Si
avec et sans défauts d’interface comparée a la structure proposée avec la
fraction molaire graduelle en Ge (sans défauts d’interface) avec tsige=50nm,

Nsice=4.10"%cm™, N=10"3cm™ and xsige=20%.

La figure I11.7 affiche le résultat des courbes courant-tension (I-V)de chacune des deux
structures, la structure conventionnelle incluant les défauts de dégradation liée aux

dislocations et la structure proposée.

D’apres les résultats, on remarque que la structure conventionnelle présente une baisse
de la valeur du courant généré, suite a la présence des picges, par contre, la conception
proposée offre la possibilité d'éviter les effets de dégradation liés aux dislocations, ce qui lui
permet de fournit un courant de court-circuit beaucoup plus élevé que la cellule solaire
conventionnelle a base de SiGe/Si, d’ou la valeur de la fraction molaire de Ge est uniforme

(xGge = 0,2). Ce comportement peut étre expliqué par la présence de certains mécanismes :

e  d'une part, l'augmentation progressive de la fraction molaire de Ge en méme
temps que 1'épaisseur de la couche de SiGe, qui réduit I’inégalité des paramétres de maille,

qui peut a son tour supprimer les pieges a l'interface Si/SiGe.
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e  Et d’autre part, I'aspect de la fraction molaire de Ge peut étre bénéfique au
niveau de I'absorption des cellules solaires, ou I'augmentation progressive du Ge suggere la
modulation de la bande interdite, conduisant ainsi a améliorer amplement la génération

d'électrons/trous.

Afin d'évaluer parfaitement la cellule solaire étudiée selon la performance électrique,

nous analysons l'impact du profil de la fraction molaire de Ge sur le comportement électrique

des cellules solaires.
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Figure I11.8 : Caractéristiques I-V de la cellule solaire a base de SiGe/Si avec et sans défauts
d’interface comparée a la conception proposée associer aux différents

profils de la fraction molaire du Ge, avec tsige=50nm, Nsige=10"cm™ et

XsiGe=20%.

Grace aux résultats obtenus sur la figure I11.8,la courbe courant-tension (I-V) de la
conception proposée dont la teneur en Ge varie entre Xmin = 0 et Xmax = 1, fournit un
remarquable photo-courant, par rapport aux autres conceptions proposées des différentes
valeurs du profil de la fraction molaire de Ge. Ce comportement peut étre attribué¢ a
I’augmentation de l'absorption tout au long du spectre de lumicre, particulierement au niveau

de la région du proche-infrarouge, en augmentant la teneur en Ge dans la couche de SiGe.

De plus, la conception proposée présente une amélioration au niveau du facteur de
forme par rapport a la conception conventionnelle a base de SiGe/Si, ce qui peut s'expliquer
par l'aspect technique de la bande interdite offerte par la structure proposée. Ce phénomene

suggere la modulation de la résistance totale des cellules solaires. Cependant, on peut voir
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d'apres la figurelll.8 que I’augmentation de la fraction molaire de Ge, diminue la tension de
circuit-ouvert, ce qui est principalement di au rétrécissement de la bande interdite, induit

par I’augmentation de la teneur en Ge optée dans la structure proposée.
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Figure II1.9 : Rendement de conversion des deux cellules solaires basées sur le SiGe/Si
avec la fraction molaire de Ge graduelle et la conception conventionnelle en
fonction de 1’épaisseur de la couche du SiGe avec Xmin=0, Xmax=100%,

Nsice=10"cm™ et Np.si=5.107cm™.

Pour l'exhaustivité de ce travail, il semble utile d'¢lucider I'impact de 1'épaisseur de la
couche de SiGe proposée avec la fraction molaire de Ge graduelle sur le rendement de la
photo-conversion des cellules solaires. Pour ce faire, la figure I11.9 présente les résultats
obtenus des courbes du rendement des deux cellules solaires ; la conception proposée et la

structure conventionnelle a base de SiGe/Si.

Il est clairement démontré qu’a partir des résultats de la figure I11.9, I’augmentation de
I'épaisseur de la couche de SiGe, le rendement de conversion des cellules solaires augmente
pour la structure conventionnelle autant que pour la structure proposée. De plus, on peut voir
que le rendement fournie par la conception proposée présente une bonne sensibilité d’ou une
rapidité a 'augmentation, par rapport a la structure conventionnelle. Ce phénomene peut étre
attribu¢ au fait qu’une forte épaisseur implique une amélioration de I'absorbance et donc un

courant de court-circuit accru.
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Mais il faut noter qu’a une certaine épaisseur de la couche de SiGe (tsige = 100 nm), le
rendement de la cellule solaire est saturé ; suite aux effets de recombinaison résultant de
l'augmentation de I'épaisseur de la couche de SiGe, d’ou elle impose un taux de
recombinaison plus ¢levé dans la couche de SiGe, qui est principalement li¢ a la longueur

de diffusion du porteur.

I est important de noter que la possibilité d'augmenter 1'épaisseur de SiGe n'est pas
réalisable avec la méthode de la fraction molaire uniforme en Ge, due a la haute densité de
défauts a l'interface SiGe/Si. En revanche, 1'approche proposée de la fraction molaire de Ge
graduée, offre 'opportunité d’utiliser d’épaisses couches de SiGe sans défauts a I’interface,

ce qui permet d'atteindre d’excellents rendements.

Afin d'avoir une idée sur 1’étude qualitative des performances de la cellule solaire
proposée, les valeurs métriques de la structure solaire proposée, ainsi que la structure

conventionnelle de la cellule solaire a base de SiGe sont illustrées sur le Tableau 111.4.

I1 est clairement démontré que la conception proposée offre plusieurs avantages, dont
une augmentation du rendement de photo-conversion a 28,2%, le facteur de forme est
¢galement amélioré a 80,5%, le photo-courant délivré est de 62 mA/cm?, ce qui produit 98%
d'amélioration relative, par rapport a la cellule solaire conventionnelle a base de Si/SiGe

[79].

Ces améliorations sont attribuées a la modulation de la bande interdite, suggérée par
I’adoption de l'aspect graduelle de la fraction molaire, qui peut en fait moduler la résistance

totale de la cellule solaire étudiée, afin d’obtenir une faible résistance série.

En fin de compte, notre étude révele que 'approche fondée sur la fraction molaire
graduée en Ge, agit sur I’amélioration de la performance des cellules solaires a base de
SiGe/Si, permettant non seulement de supprimer efficacement les effets de dégradation liés
aux dislocations, mais aussi agréant a plus de diffusion de la lumiére, qui peut a son tour

améliorer le comportement d'absorption des cellules solaires a base de Si/ SiGe.
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Tableau I11.4 : Comparaison globale des performances des cellules solaires a base de

SiGe/Si entre la conception conventionnelle et la conception proposée, y

compris l'aspect de la fraction molaire graduelle.

Résultats Cellule solaire
expérimentaux proposée a base
Symbole de la cellule de SiGe avec

conventionnelle | fraction molaire
a SiGe [56]. graduelle en Ge.

Variable de la conception :

Si (n+) épaisseur de la région t,-s; (nm) 5 5

SiGe (n) épaisseur de la région tsiG. (nm) 100 100

Si (P) épaisseur de la régiontp.s; (nm) 100 100

Si (P+) épaisseur de la région tp+.s; (nm) 200 200

Si (n+) dopage de la région N,.si (cm™) N type 5x10!7 N type 5x10!7

SiGe (n) dopage de la région Nsige (cm™) P type 10% P type 10%

Si (P) dopage de la région Np.si (cm™) P type 8x10" P type 8x10"

Si (P+) dopage de la région Np-.s; (cm™) P type 5x10'8 P type 5x10'8

Défauts d’interface Ny(cm™) 5x10'2 -

Fraction molaire de Ge xg. (%) 20 -

Maximum de la fraction molaire de Ge xnax(%0) | - 100

Minimum de la fraction molaire de Ge xmin(%) | - 0

Paramétres de performance :

Courant de court-circuit(mA/cm’) 28 62

Tension circuit-ouvert (mV) 68 50

Facteur de forme(%) 74 80.5

Rendement(%) 16.4 28.2

I11.4. Conclusion

Apres avoir effectué un travail approfondi dans la premiére partie du chapitre, portant
sur une ¢étude numérique complete et efficace sur le plan de modélisation numérique de
I'immunité de la cellule solaire Sii.xGex/Si contre l'effet de la dégradation au niveau de
I'échelle nanométrique. Les modeles numériques ont été utilisés pour prédire les
performances et 1''mmunité du dispositif contre les effets des défauts d’interface, ou le
comportement des caractéristiques de la cellule solaire montre que la cellule solaire Sij.
xGex/Si présente une dégradation de la performance électrique due aux effets des défauts
d’interface. Par conséquent, des efforts visant a réduire l'effet de ce type de défauts sont
entrepris, afin d'améliorer la fiabilité de la cellule solaire. Dans ce contexte, une nouvelle

approche de conception basée sur les algorithmes génétique (GA) afin d’optimiser les
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performances ¢électriques des cellules solaires Sii«Gex/Si pour des applications

photovoltaiques ultra-minces a été proposée.

Dans la seconde partie du chapitre, une nouvelle vision de la cellule solaire a
hétérojonction a base de Sii1-xGex/Si utilisant un aspect de fraction molaire de Ge graduelle
est proposée afin d’améliorer la fiabilité de la cellule solaire contre les défauts d’interface.
L’analyse indique que la structure adoptée améliore le comportement optique comme un
modulateur de bande interdite optique qui conduit a améliorer le comportement d'absorption
des cellules solaires. De plus, 1'approche proposée suggére la possibilité de surmonter le
probléeme des effets de dislocation liés a la dégradation en adaptant progressivement le
désaccord du réseau a l'interface Si/SiGe. De plus, l'impact des parametres de conception de
la couche de SiGe proposé, tels que : I'épaisseur de la couche et le profil de la fraction
molaire de Ge suggéré, sur les propriétés des cellules solaires sont ¢galement réalisés. On a
constat¢é que les caractéristiques des cellules solaires a base de SiGe/Si sont
significativement améliorées par rapport a la conception conventionnelle. Il a également été
révélé que la conception proposée ouvre la voie a la modulation de la bande interdite optique,
ce qui permet d'améliorer a la fois le courant de court-circuit et le facteur de forme des
cellules solaires. Par conséquent, la conception proposée s’ouvre sur de nouvelles
opportunités pour éviter les pertes de recombinaison en supprimant les défauts d’interface
entre SiGe/Si, ce qui est en fait une alternative potentielle pour fournir des cellules solaires

a hétérojonction SiGe/Si a haut rendement.
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IV.1. Introduction

Les cellules solaires a base de silicium cristallin ont permis une croissance énorme du
rendement de photo-conversion, malgré un cotit de fabrication 1égérement élevé [78-79, 82, 87-
88]. Pour une performance photovoltaique distincte, une amélioration du rapport
rendement/colt doit étre obtenue. Comme les cellules solaires a couche mince a base de
silicium amorphe hydrogéné constituent une alternative viable en raison de leurs faibles cofits
avec un rendement de photo-conversion acceptable. Malheureusement pour la croissance
parfaite du silicium amorphe, le dépdt assisté par plasma est nécessaire, ce qui peut compliquer
le processus de fabrication [88-90]. Dans cette optique, la conception holistique de structures
de cellules solaires a faible colit avec une compréhension approfondie des propriétés optiques
des matériaux, conduit la performance photovoltaique a des niveaux sans précédent. A cet effet,
l'utilisation de bicouche basée sur des matériaux a large bande interdite tels que 1’oxyde de zinc
(ZnO) et I’oxyde de zinc dopé a l'aluminium (AZO) avec une haute conductivité, développée

sur la couche absorbante p-Si pourrait améliorer le rapport rendement/cofit [91, 92].

Fondamentalement, le dépot direct a basse température de la couche ZnO sur la couche
absorbante c-Si constitue le principal avantage de cette structure alternative [91-94]. Cet
avantage permet de réduire les colits de fabrication par rapport aux technologies de cellules
solaires c-Si et & couches minces. Par ailleurs, la bicouche ZnO/AZO offre la possibilité de
doubles fonctionnalités, ou elle réagit comme un TCO, et en méme temps tel qu’un émetteur
de cellules solaires avec un contact ohmique parfait. Malgré la rentabilité de la cellule solaire a
base de n-ZnO/p-Si, le faible rendement d'absorbance représente le probléme le plus important

a résoudre pour obtenir d’excellentes performances photovoltaiques.

Dans cette perspective, plusieurs travaux récents se sont concentrés sur l'amélioration du
rendement de photo-conversion des cellules solaires a base de n-ZnO/p-Si en proposant des
conceptions innovantes [93-95]. Cependant, I'incapacité d'améliorer fortement le comportement
d'absorption des cellules solaires, en particulier dans les régions de la lumicre visible et la
lumiére proche-infrarouge, persiste, ce qui conduit a réduire son rendement électrique. A cet
égard, il est trés important de développer de nouvelles méthodologies de conception pour
achever 1'amélioration souhaitée concernant la performance optique des cellules solaires. A
notre connaissance, aucune étude n'a été effectuée pour améliorer les performances optiques du
n-ZnO/p-Si en introduisant a la fois des paradigmes de texturisation d'interface et
d’incorporation de nanoparticules métalliques d’argent (Ag). Dans ce cadre, nous proposons
une nouvelle approche basée sur la gravure de l'interface n-ZnO/p-Si et ’intégration des

nanoparticules métalliques pour I’amélioration de la capacité de piégeage de la lumiére.
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Les avantages de l'utilisation des nanoparticules d'argent et la gravure de l'interface

ZnO/p-Si est d’améliorer les performances photovoltaiques de la cellule solaire.

On trouve que la structure proposée assure une double fonctions : ’amélioration de la
diffusion de la lumiére dans la couche absorbante du Si et I'amélioration de 1'absorption dans la
couche mince du ZnO a travers le spectre ¢lectromagnétique. De plus, 'approche basée sur
'optimisation par essaim de particules (PSO) (voir annexe B) est exploitée afin d’optimiser
géométriquement la conception proposée en vue d'atteindre I’objectif de la performance

optique.

Les résultats obtenus indiquent que la cellule solaire a hétérojonction n-ZnO/p-Si
optimisée offre un rendement de photo-conversion ¢élevé et a faible colt, ce qui la rend plus

adaptée a l'application photovoltaique.

IV.2. Effet plasmon des nanoparticules

La spécificité¢ des matériaux métalliques est que leurs électrons de conduction sont
faiblement liés au noyau des atomes. Ces ¢€lectrons peuvent se déplacer facilement autour de
leur position d’équilibre et €tre aisément excités sous 1’effet d’une onde électromagnétique. La
réponse optique d’un matériau sous I’effet d’un champ électromagnétique incident est décrite
par sa permittivité relative. De plus dans le cas des nanoparticules leurs tailles deviennent
comparables a la longueur d’onde électromagnétique. En conséquence, 1’ensemble des
¢lectrons conducteurs des nanoparticules interagit avec le champ ¢électromagnétique incident,
ce nuage ¢lectronique (ou plasma) peut se retrouver délocalisé, et il en résulte une distribution
de charges non uniforme dans le métal. Cette non-uniformité induit la création d’un champ
¢lectrique qui exerce une force de rappel sur le gaz d’électrons délocalisé, qu’il tente de le
ramener a 1’équilibre. Il en découle alors une oscillation collective des ¢€lectrons libres autour
de la position d’équilibre, et c’est cette oscillation du plasma qui est désignée sous le terme de

plasmon. Les plasmons sont les quasi-particules élémentaires de la plasmonique.

Pour trouver la fréquence de résonance des plasmons de volume, soit la fréquence
d'oscillation collective des charges ¢lectrique, on introduit tout d'abord la fréquence

plasmonique w,, [108] :

w, = | N V.1

p EoMo

Avec:

mo : La masse effective d'un électron de conduction.
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& : La constante diélectrique du vide.
N : La densité volumique d'électron.
q : La charge d'électron.

Généralement on utilise cette fréquence pour calculer la valeur de la permittivité &, -

2
@p

em(@) =1— V.2

w*—iw
y est la constante de relaxation, si on prend €1 la partie réelle de la permittivité et € la
partie imaginaire on aura [108] :

2

e(w)=1-=% V.3
wy
ez(w) = F V4

En considérant que les nanoparticules sont tres inférieures de taille de la longueur d'onde
incidente, on peut appliquer le modele de Mie qui consiste a résoudre les équations de Maxwell.
La résolution des équations nous donne le coefficient d'extinction de Mie qui est exprimé par

'expression suivante [108] :

K (w) = 2eVea@)’? £2(®) V.5

c [£1(w)+2£q(w)]2+£ (w)?
Avec :
V : Le volume de la nano bille.
C : La célérité de la lumiére dans le vide.
& : La permittivité complexe du milieu diélectrique environnant.

Le coefficient d'extinction k(w) est la valeur de la perte d'énergie d'un rayonnement
¢lectromagnétique, il est donc équivalent a un coefficient d'absorption et peut étre considéré
comme la part de 1'énergie incidente, d' aprés 1'équation précédente la valeur maximale de k(w)

est obtenue lorsque [108] :

[e1(w) + 2e4(W)]? + £,(w)? =0 V.6
D’ou:

leg (@) >> &;(w)

La condition de résonnance devient [108] :

& (w) = —2¢4(w) V.7
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On déduit donc théoriquement la fréquence maximale de 1’onde de surface wg, qui peut se
propager le long d’une interface « métal/vide » qui est [108] :

Wp

Wy = \/?ng IV.8

La résonnance du plasmon est sensible a I’environnement diélectrique et a la géométrie
de la nanoparticule, ceci permet de dégager les paramétres les plus cités dans la littérature [101]

(figure IV.1) :

IV.2.1. Le milieu environnant

Les interactions a I’origine des résonances plasmoniques ont principalement lieu au
voisinage de I’interface entre la particule et le milieu environnant. L’augmentation de 1’indice
de réfraction du milieu environnant provoque un décalage vers le rouge de la longueur d’onde
de résonance. Ce décalage du pic de résonance est prédit par la théorie de Mie comme étant
linéaire, ce qui a bien été vérifié expérimentalement par ailleurs [ 103- 106]. Le décalage spectral
du pic de résonance peut s’expliquer de la fagon suivante : a la résonance, la forte exaltation du
champ électrique qui prend place au voisinage de la particule induit une polarisation du milieu
environnant dans ces mémes régions. Cette derniére va venir compenser la polarisation de la
nanoparticule métallique supportant la résonance, avec pour conséquence une décroissance de
la densité¢ de charges a la surface de celle-ci. Dés lors, la force de rappel qui s’exerce est

moindre, et ceci se traduit par un décalage de la fréquence de résonance vers le rouge [105].

IV.2.2. La nature des nanoparticules

Le choix du métal est également un point important car les changements de constantes
diélectriques d’un métal a ’autre vont induire des modifications de la condition de résonance
pour une méme taille et une méme forme de nanoparticule. De nombreux métaux tels que Pd,
Pt, Al, Au, Ag présentent des résonances plasmoniques. Toutefois, 1’or et 1’argent sont les
métaux les plus choisis car ils présentent des résonances plasmoniques trés intenses dans la
gamme spectrale du visible. De plus, pour la nanoparticule d’Ag, le pic d’extinction est plus de
deux fois plus grand que celui de I’ Au, avec une contribution de la diffusion presque totale pour
ce diametre (alors que dans le cas de 1I’Au, c’est I’absorption qui contribue majoritairement au
pic d’extinction). Pour des applications basées sur le photovoltaique, on cherchera a obtenir une
section efficace de diffusion bien supérieure a celle d’absorption. De ce fait, 1’utilisation de

I’Ag, qui est plus efficace en terme de diffusion [108], sera privilégiée dans notre étude.
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IV.2.3. La forme et la taille des nanoparticules

Quand la symétrie d’une nanoparticule se réduit, la distribution de la charge sur la surface
peut se traduire non seulement par des modes dipolaires avec des fréquences de résonances
différentes, mais aussi par des modes multipolaires d’ordre supérieur. Par exemple : sur la
figure IV.1 une nanoparticule sphéroidale présente trois résonances plasmoniques, une pour
chaque axe, et le spectre d’extinction présente alors trois maxima distincts correspondant a
chacune des résonances plasmoniques. La résonance plasmonique dont la longueur d’onde est
la plus faible correspond a 1’axe le plus court de la nanoparticule alors que la résonance
plasmonique de longueur d’onde la plus grande correspond a 1’axe le plus grand. De plus,
lorsque la dimension d’un axe diminue par rapport aux autres, on observe alors un décalage
vers le bleu de sa résonance plasmonique. A I’inverse, 1’augmentation de la dimension d’un des

axes induit le décalage vers le rouge de la résonance plasmonique.

Lorsque la taille des nanoparticules est beaucoup plus petite que la longueur d’onde
incidente, seule I’oscillation dipolaire contribue a la section d’extinction puisque les électrons
vibrent de fagon cohérente avec la lumiére [91]. Cependant, pour des nanoparticules plus
grandes, ’approximation dipolaire devient invalide car la lumiére ne peut plus polariser les
nanoparticules de fagon homogene, par conséquent, la taille de la nanoparticule est un troisieme

parametre clé qui gouverne la condition de résonance.

IV.2.4. La densité des nanoparticules

Un dernier parametre géométrique va influencer la position de la résonance plasmonique.
Si I’écart entre les nanoparticules est tres faible par rapport a la longueur d’onde incidente, leurs
champs ¢lectriques induits par leurs plasmons de surface peuvent se coupler, conduisant des
lors a une modification de la résonance totale. De ce fait, une diminution de 1’écart entre les
nanoparticules conduit & un décalage de la résonance plasmonique vers le rouge pour un champ
incident polarisé le long de I’axe de couplage, tandis qu'un décalage vers le bleu est observé

pour une polarisation perpendiculaire [107].
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Figure IV.1 : Principaux parametres influengant la position de la RPSL [102].

IV. 3. Modélisation numérique

L'idée clé de la cellule solaire basée sur n-ZnO/p-Si réside principalement dans
l'utilisation de matériaux bicouches a larges bandes, tels que I’oxyde de zinc (ZnO) et I’oxyde
de zinc dopé a l'aluminium (AZO) développés sur la couche absorbante p-Si. Dans la
conception proposée, des modifications de conception polyvalentes sont adoptées afin

d'améliorer le comportement optique des cellules solaires a base de n-ZnO/p-Si.

1°) L’intervention au niveau de la conception est faite au niveau de l'interface ZnO/p-Si,
en supposant que la morphologie de la couche de c-Si est texturée cristallographiquement avec

des gravures, ou w et h sont la largeur et la hauteur.

2°) En proposant d'introduire des nanoparticules métalliques d'Ag a l'intérieur de la

couche de ZnO dans le but d'améliorer la performance optique des cellules solaires.

Dans ce contexte, la figure IV.2 illustre des schémas a la fois de la cellule solaire
conventionnelle a base de n-ZnO/p-Si et de la conception proposée incluant les deux
suggestions en méme temps : I’incorporation des nanoparticules métalliques et la texturisation
de I’interface avec gravure. Pour notre modélisation numérique ; les épaisseurs de chacune des
couches p-Si, ZnO et AZO sont désignées respectivement comme suit : ts, t, et t,, tandis que le

rayon et la position des nanoparticules sont définis en R et P.

Les modifications de conception proposées sur la cellule solaire a base de n-ZnO/p-Si
entrainent de nombreuses difficultés mathématiques pour une modélisation analytique
¢éventuelle, dont elles sont associées a la complexité structurelle qui peut brouiller la solution

analytique des équations d'absorbance.
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Figure IV.2 : Coupe transversale des cellules solaires a hétérojonction a base de n-ZnO/p-Si :
a) structure conventionnelle, b) conception proposée avec texturation d'interface

en méme temps que 1’adjonction des nanoparticules d'Ag.

De plus, pour la modélisation précise de la conception proposée, on ne peut ignorer a la
fois les effets de diffraction et les effets plasmoniques qui conduisent & un point de modélisation
limitant les performances principalement liés a la précision de détermination des équations de
Maxwell. Ainsi, en conséquence de ces équations, nous pouvons déduire les équations de

Helmholtz comme suit :

V?E 4 usw?E =0 IV.9(a)
V?H + pew?H =0 IV.9(b)
ou :

E et H sont les intensités du champ ¢électrique et du champ magnétique ;
u est la perméabilité et € représente la permittivité du matériau.

Dans notre cas on suppose que 1’onde incidente est dans le mode du champ électrique
transversal, seul le champ électrique dans la direction z doit étre estimé. Par conséquent,

'équation de Helmholtz peut étre réduite a :
V2E + usw?E =0 V.10

L'absorbance de la structure peut €tre définie comme le rapport entre la puissance dissipée
et la puissance incidente. Par conséquent, en intégrant le vecteur de Poynting par rapport a la

surface de la structure, nous pouvons estimer la puissance incidente a la surface de la structure.

Considérant que, la puissance absorbée peut étre calculée en intégrant le vecteur de

Poynting dans le volume du matériau, dont il décrit la puissance dissipée dans la méme couche.
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De ce fait, les vecteurs de Poynting et de la densité absorbée de puissance peuvent étre exprimés

comme suit [95] :

1. ,»
Pus = E |E, (F)|*c V.11
1 - - —*) -
Pyoyting = ERe{ E, ® xH" (P} V.12
Ou:

o représente la conductivité de la couche mince déduite de la formule suivante :
o = wepe (A) V.13

" représente la partie imaginaire de la constante di¢lectrique du matériau complexe et g fait

référence a la permittivité du vide.

E_Z)(F) désigne la composante verticale des champs électriques.
H" le conjugué du champ magnétique complexe.

Re{E_Z)(F) X H_*)(F)} représente la partie réelle du vecteur résultant du produit vectoriel des deux

composantes ¢lectrique et magnétiques de I’onde.

Dans ce cadre, les techniques numériques peuvent traiter les problémes cruciaux
susmentionnés et offrent la possibilité de modéliser efficacement le comportement optique de
la structure proposée. A cet effet, la discrétisation des équations de Maxwell en utilisant la
méthode des différences finies dans le domaine temporel (FDTD : Finite Difference Time
Domain) (voir annexe C) fournie par le simulateur du dispositif ATLAS-2D en utilisant le
module LUMINEUX 2-D [96], totalement efficace pour modéliser parfaitement le
comportement optique des cellules solaires proposées, incorporant ainsi l'impact des deux
interventions : Texturisation et nano particules d’Ag. De plus les matériaux (AZO, c-Si et ZnO)
et les constantes optiques (n, K) utilisées dans la modélisation numérique dépendent de la

longueur d'onde et sont extrais de la base de données SOPRA.

Pour la procédure de modélisation, on suppose qu’une onde plane transportée a une
incidence normale a la surface AZO. Aussi, la périodicité est exprimée par I’établissement des
conditions aux limites périodiques. De plus, les détails concernant la méthodologie de calcul de
l'estimation des parameétres optiques du dispositif, a savoir la réflectance totale et I'absorbance
moyenne sont fournis dans [97], [98]. Ainsi, les formulations finales de 1'absorbance moyenne

et de la réflectance peuvent étre données dans les équations suivantes [97, 98] :
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Iy 1Bz Pweoe’ Mav

AN = S G V.14
Js 5 Re{Ez(F)xH* (H)}ds
Joore1(Ec—E1)E1dA ; 1A
R(ﬂ) — -portl vrt pu.lssance?”ef.lechl V15
fport1(E1EDdA1 puissance incidente

Ou:

E. représente le champ électrique calculé sur le port, qui se repose sur l'excitation ajoutée au

champ réfléchi et E; désigne le champ ¢électrique sur le port 1.

Afin d’approfondir la notion du rendement de photo-conversion des cellules solaires, il
est important d'estimer le rendement d'absorption totale (TAE : Total Absorbance Efficiency)

exprimé comme suit :

fmaxl qayiayaa
TAE = Znin

Amax A
) P (Dda

IV.16

IV 4. Résultats et discussions

Afin d’avoir un apercu détaillé de 1'impact de I’existence des gravures a I’interface et de
I’incorporation des nanoparticules d'argent, sur I'amélioration de la performance photovoltaique
des cellules solaires a hétérojonction a base de ZnO/p-Si, il est crucial de dévoiler les spectres

d'absorbance de la structure proposée.

100

e Cellule solaire conventionelle a base de n-ZnO/p-Si
\ == Conception proposée avec texturisation d'interface
Conception proposée avec nanoparticules d'Ag
e Conception proposée avec nanoparticules d'Ag
et texturisation d'interface

90
80 I
ol
60 —
50 —

40 |
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0 . ! . ! . ! . ! . ! . ! .
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Figure IV.3 : Courbes d’absorbance en fonction de la longueur d'onde sur tout I’étendue de
I’ensemble du spectre électromagnétique ; pour la conception conventionnelle,
aupres des conceptions incluant la texturation d'interface et les nanoparticules

d'Ag, avec h =100 nm, w = 100 nm, R =20 nm et P = 100 nm.
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Dans cette perspective, la figure IV.3 compare les courbes du spectre d'absorption de la
cellule solaire conventionnelle a hétérojonction a base de ZnO/p-Si avec ceux de la structure

proposée, sur la base de différentes interventions au niveau de la conception.

Il apparait clairement que la réponse des spectres présente une amélioration au niveau du
comportement d'absorbance grace a 1’incorporation a la fois des gravures a l'interface et a
I’adjonction des nanoparticules d'Ag, par rapport a la réponse offerte par la cellule solaire
conventionnelle a base de n-ZnO/p-Si. De plus, la conception proposée avec texturation
d'interface présente un rendement d’absorption total (TAE) supérieur a celui fourni par la
cellule solaire a base de ZnO/p-Si avec des nanoparticules d'Ag. En outre, on peut également
remarquer a partir de cette figure que certains pics d'absorption sont apparus dans les plages du
visible et du proche-infrarouge. Ces pics peuvent étre attribués a l'effet d'interférence de
couches minces, produites par la propagation d'ondes cohérentes imposées par l'interface

7Zn0O/c-S1 texturée.

Dans cette mesure, l'interface comprenant des gravures, permet d'obtenir une excellente
capacité de piégeage de la lumiére conduisant a faciliter la diffusion de la lumiére a l'intérieur
de la couche absorbante. De méme, les nanoparticules d'Ag introduites dans le matériau n-ZnO
produisent 1'effet de résonance plasmatique de surface localisé qui peut, a son tour, améliorer
les performances optiques des cellules solaires. Par conséquent, les modifications de conception
proposées ont une importante implication dans la modulation du comportement optique de la

cellule solaire a base de ZnO/p-Si.

La figure IV .4 illustre la distribution du champ électrique au niveau de la conception
conventionnelle et des conceptions proposées, y compris l'impact de la texturisation de
l'interface et des paradigmes de nanoparticules métalliques pour la valeur de longueur d'onde
de 500nm. a partir de cette figure Il est évident de déduire que des changements significatifs
dans le profil du champ électrique peuvent étre obtenus en introduisant les améliorations
proposées. De plus, les modifications de conception adoptées engendrent de fortes intensités de
champs électriques principalement confinés dans la région de I'absorbeur de Si conduisant a
améliorer le TAE des cellules solaires. Dans cette mesure, la conception proposée offre des
possibilités plus larges pour obtenir une excellente capacité de piégeage de la lumicre, et pour
moduler le comportement du champ électrique dans la région du Si qui joue le rdle de
I’absorbeur a travers l'effet de confinement optique. Ce phénomeéne permet d'atteindre des
améliorations potentielles du comportement optique des cellules solaires, donc une

amélioration du rendement de photo-conversion.
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Figure IV.4 : Le profil du champ électrique de : (a) la conception conventionnelle comparé a

celui de la conception proposée comprenant : (b) une texturation d'interface,

(c) des nanoparticules d'Ag et (d) les deux en méme temps, pour une longueur

d'onde spécifique (A = 500nm), avec t,=150 nm, t,=20 nm et ts;=500nm.

Les résultats obtenus indiquent que les parametres géométriques de la conception
proposés ont un impact important dans 1'amélioration de la performance optique des cellules
solaires a base de ZnO/p-Si. Dans cette perspective, 1'utilité des modifications de conception
proposées dépendent de la capacité a concevoir les gravures et a incorporer les nanoparticules
métalliques afin d’augmenter la capacité de piégeage de la lumicre. Dans ce cadre, l'ajustement
soigneux des parametres géométriques de la conception proposée telle que : la largeur et la
hauteur des gravures ainsi que la position et le rayon des nanoparticules d'Ag peuvent étre utiles
dans I’amélioration du rendement total de l'absorbance. A cette fin, de nouvelles connaissances

basées sur une approche d'optimisation globale peuvent étre intuitivement efficaces pour
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améliorer la caractéristique optique des cellules solaires qui constitue 1'objectif principal de la

sous-section suivante.

IV.4.1. Optimisation de la performance optique des cellules solaires a
hétérojonction a base de ZnO / p-Si

L'optimisation géométrique de la cellule solaire a base de ZnO/p-Si proposée, comprenant
a la fois une ingénierie d'interface et des nanoparticules métalliques, apparait comme une
solution primordiale pour augmenter le rendement de 1'absorbance totale des cellules solaires.
A cet égard, 'approche de l'optimisation par essaim de particules (PSO) semble étre d'une aide
précieuse pour l'enregistrement du comportement optique désiré de la structure étudiée. Dans
cette perspective, I'approche PSO est un algorithme heuristique initié ces derniéres années par
Eberhart et Kennedy [99]. Fondamentalement, cet algorithme reproduit la métaphore du
comportement social naturel du flocage des oiseaux. Notamment, I'approche basée sur PSO
démontre une grande capacité a fournir la solution globale & des problémes mathématiques trés
difficiles et complexes dans un vaste espace de recherche. De plus, cet algorithme heuristique
a confirmé sa capacité a étre implémenté pour résoudre divers problémes d'optimisation

associés aux champs d'ingénierie [97-100].

Principalement, 1'approche basée sur le PSO suggere ['utilisation de techniques aléatoires
pour minimiser une fonction de fitness bien définie qui permet d'atteindre la solution globale
du probléme d'optimisation. En outre, les particules candidates sont affectées par deux facteurs
dans I'espace de recherche, a savoir la meilleure position de chaque particule dans I'essaim (P{f )
et la meilleure position du groupe de particules (P;i). A cet égard, afin d’ajuster et mettre a jour
la position et la vitesse des particules, 1’utilisation de la relation inspirée des modéeles
comportementaux du flocage des oiseaux est primordiale. Dans cette optique, la particule i qui

comprend le vecteur de paramétres de conception géométrique de cellules solaires a base de

ZnO/p-Si Xi = Cazoste-sis Reores Ropearr P ta-Si:H), la position et la vitesse de chaque particule

peuvent étre calculés en utilisant les équations suivantes :

VIt = wivf + erf (pff — XI) + corf (0l — X) IV.17(a)
k+1 _ k k+1

X =X"+V, IV.17(b)

Avec:i=1...n
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Ou:

n se réfere a la taille de 1'essaim, X%‘et Vik indiquent respectivement la position et la vitesse de
la particule, ¢ et ¢ sont les facteurs d'accélération cognitive et sociale, 11 et r» dénote les

nombres aléatoires répartis dans la gamme de [0,1] et X}‘ est la position réelle de la particule

dans l'essaim.

Par conséquent, pour atteindre le rendement de photo-conversion la plus élevée possible,
les paramétres géométriques de la cellule solaire proposée, y compris l'interface texturée et les

nanoparticules d'Ag, seront optimisés en ce qui concerne les aspects suivants :

* Maximiser le rendement totale de 'absorbance

*  Minimiser la réflexion totale

Dans cette perspective, la "méthode d'approche a somme pondérée" bien connue peut étre
exploitée pour formuler la fonction de fitness en incluant des coefficients de pondération. Ainsi,

la fonction objectif pour I'optimisation géométrique peut étre donnée par :
F(Xi)= wi(1/R(A))+w2TAE IV.18
Avec : wj(j=1,2) est le coefficient de pondération égal a 1/2.

Pour le développement d'optimisation géométrique, on considere I'essaim de 30
particules, la génération de stalle du processus d'optimisation globale est égale a 500, quant a
l'erreur est considérée comme infinitésimale avec 1’aboutissement d’une stabilisation rapide de

la fonction de fitness.
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Figure IV.5 : (a) L’absorbance en fonction de la longueur d'onde pour la cellule solaire a base

de n-ZnO/p-Si proposée incluant la texturation d'interface et les nanoparticules
d'Ag avec et sans optimisation a 1'égard de la conception conventionnelle.

(b) Répartition du champ électrique de la conception optimisée.

Comme prévu, apres avoir effectu¢ I'optimisation géométrique globale de la cellule
solaire a base de ZnO/p-Si, y compris les modifications de conception adoptées, un
comportement d'absorbance amélioré peut étre obtenu comme il est révélé sur la figure IV.5
(a). De plus, la cellule solaire optimisée présente un TAE supérieur a celui offert par la
contrepartie conventionnelle. Le comportement optique obtenu confirme le rendement de
I'optimisation globale suggérée dans la sélection des parametres géométriques appropri€s pour
lesquels une amélioration avantageuse de la diffusion de la lumiére par rapport a la structure
classique peut étre atteinte. Plus important encore, le profil du champ électrique de la
conception optimisée peut donner une idée approfondie du comportement optique obtenu. Dans
ce contexte, la figure IV.5 (b) montre la répartition du champ ¢électrique de la cellule solaire a
base de ZnO/p-Si optimisée. Il est évident a partir de cette figure que la conception optimisée
présente un comportement de champ électrique amélioré, ou les intensités de champs
¢lectriques extrémement denses a l'intérieur de la couche d'absorbeur de Si peuvent expliquer

les caractéristiques d'absorbance améliorées.

Afin d'avoir une idée globale de la performance optique optimisée de la structure des
cellules solaires, le Tableau IV.1 compare les mesures de performance obtenues a partir de notre

conception optimisée avec celles de la cellule solaire a hétérojonction a base de ZnO/p-Si
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conventionnelle. A partir de ce tableau, il est clairement démontré que la cellule solaire
optimisée produit un rendement d'absorption totale de 43% de 1'amélioration relative par rapport
a la contrepartie conventionnelle. Par conséquent, les performances optiques et électriques
globales des cellules photovoltaiques pour les applications photovoltaiques peuvent étre

consolidées en introduisant la conception optimisée.

Tableau IV.1: Comparaison des performances optiques globales entre la cellule solaire
conventionnelle a base de n-ZnO/p-Si et la conception proposée< en tenant compte

de la texturation de l'interface et en présence de nanoparticules d'Ag avec ou sans

optimisation.
Cellule solaire = Conception proposée  Cellule solaire
conventionnelle avec traitement optimisée a base
Symbol a base de n- d’interface en de n-ZnO/p-Si
ZnO/p-Si comportant des

nanoparticules d’Ag

Variables de la conception :

Longueur d’onde A (nm) 400 400 400
tc-si (nm) épaisseur de la 500 500 415
couche p-c-Si

tzno (nm) épaisseur de la 150 150 112
couche ZnO

tazo (nm) épaisseur de la 20 20 23
couche AZO

R (nm) rayon de la / 20 30
nanoparticule d’Ag

P(nm) position de la / 100 26
nanoparticule d’Ag

T(nm) période de la / 100 145
nanoparticule d’Ag

w(nm) largeur de la gravure / 100 140
h(nm) hauteur de la gravure / 150 253
Paramétres de performance :

Absorbance (%) 60 90 99
Réflexion (%) 0.31 0.05 0.00012
Rendement total de 19 42 75
I’absorbance TAE (%)

En substance, il est évidemment confirmé que la cellule solaire a hétérojonction a base de
ZnO/p-Si optimisée comprenant les caractéristiques proposées peut considérablement
améliorer les caractéristiques optiques des cellules solaires, non seulement permettre une
absorption efficace de la lumiere solaire, mais également conduire a des améliorations de la

diffusion par rapport a la conception conventionnelle.

79



Chapitre IV Optimisation des performances optiques des cellules solaires a hétérojonctions

IV.5. Conclusion

Dans ce travail, I’accent est mis sur le role de la texturisation d'interface et en méme temps
I’incorporation des nanoparticules métalliques, sur I'amélioration de la performance optique des
cellules solaires a hétérojonction a base de n-ZnO/p-Si, qui a été analysée numériquement en
exploitant la méthode FDTD. L’étude s'est concentrée sur le comportement optique des cellules
solaires intégrant l'effet des caractéristiques proposées. Il a été révélé a partir des résultats
obtenus que les modifications de conception adoptées ont une implication profonde dans la
réalisation d'une capacité de piégeage de lumicére importante, qui permet la possibilité
d'améliorer le rendement d'absorbance totale. Afin de stimuler la performance optique des
cellules solaires, une nouvelle technique métaheuristique basée sur l'approche PSO a été
développée avec succes dans le cadre de notre étude. Des résultats prometteurs ont été¢ obtenus
ou la conception de cellule solaire optimisée surpasse largement la cellule solaire a base de n-
ZnO/p-Si conventionnelle. Il a ét¢ démontré que le TAE a été amélioré d'environ 40% en
incluant l'approche d'optimisation adoptée. On a également déduit que le comportement optique
amélioré de la conception optimisée offre 1'opportunité de surmonter le compromis entre les
cellules solaires a haut rendement et le faible cotit de fabrication. Les résultats rendent la cellule
solaire a hétérojonction a base de n-ZnO/p-Si optimisée un candidat potentiel pour le

développement de cellules solaires a haute performance optique et a faible coft.
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Chapitre V Elaboration d’hétéro-structures a base de métal/TCO/p-Si

V.1. Introduction
Les oxydes conducteurs transparents (Transparent Conductive Oxides :TCO) tels que

Zn0, Ti02 et ITO ont attiré beaucoup d'attention en raison de leur potentiel a combler le fossé
entre les propriétés de haute transparence et de faible résistivité [109-111]. Cette caractéristique
pourrait potentiellement offrir de nouvelles fonctionnalités et de meilleures performances dans
divers composants optoélectroniques conventionnels tels que les diodes électroluminescentes
organiques (Organic Light Emitting Diodes : OLED), les cellules solaires, les photodétecteurs
et les diodes a barriére Schottky (Schottky Barrier Diodes : SBD) [110-114]. Ces derniers sont
constitués d'une structure métal/semiconducteur (M/S) dont les performances électriques sont
fortement influencées par différents parametres comme la hauteur de la barriere Schottky
(Schottky Barrier Height: SBH), le dopage et la qualit¢ de l'interface M/S [115-117].
Malheureusement, la mauvaise qualité de cette interface, la haute résistance série et la faible
SBH associée a la structure conventionnelle métal/p-Si, constituent les inconvénients les plus
prononcés des SBDs a base de Si [116-119]. Par conséquent, la connaissance approfondie des
propriétés de l'interface et les principales raisons de la dégradation du composant sont
particuliérement un probléme essentiel pour identifier la combinaison approprié¢e de matériaux
qui permet d'améliorer les performances des SBDs basés sur le Si. Dans ce contexte, le contrdle
et l'ingénierie efficaces de cette interface offrent des possibilités plus larges non seulement de
moduler la SBH, mais aussi de développer des interfaces avec un minimum de défauts qui

pourraient améliorer le comportement redresseur du composant.

Au cours des dernieres années, les chercheurs se sont concentrés sur ces problémes
persistants pour améliorer les propriétés électriques des SBDs a base de Si en insérant plusieurs
inter-couches telles que des polymeéres, des oxydes métalliques et méme des matériaux
organiques [120-124]. En outre, des tentatives ont été faites jusqu'a présent pour améliorer les
propriétés des SBDs a base de Si en utilisant divers contacts métalliques tels que Au, Pt et le
métal hybride afin de moduler efficacement la SBH [125-129]. Grace a l'insertion d'une couche
intermédiaire, les SBDs a base de métal/Si permettent d'éviter 1'effet de dégradation li¢ a la
dislocation. Bien que cette réalisation soit étonnante, il existe un manque d'informations
concernant le comportement de stabilité thermique des SBDs a base de Si, ou peu d'études sont
mengées sur ce sujet, si important dans le cas des applications photovoltaiques et d’électronique
de puissance. Par conséquent, réaliser des améliorations prometteuses concernant les propriétés
¢lectriques du composant, tout en assurant la stabilité thermique élevée, semble étre d'une
importance vitale pour développer des conceptions SBDs compétitives basées sur le Si pour la

détection, les cellules solaires et les applications électroniques de puissance.
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A notre connaissance, aucune conception de SBD a base de Si basée sur différentes inter-
couches (ZnO et ITO) et des contacts métalliques (Au et Al) n'a été introduite pour réaliser
simultanément des composants thermiquement stables et des performances électriques
améliorées. Sur la base d'une étude expérimentale, nous réalisons dans ce travail une étude
comparative des performances électrique et de stabilit¢ thermique associées a différentes
structures de SBD a base de Si, a savoir : Auw/ITO/p-Si, Al/ZnO/p-Si et la structure
conventionnelle Au/p-Si. Ces structuress ont été élaborées au moyen de la technique de
pulvérisation cathodique magnétron RF. Une caractérisation €lectrique efficace des structures
SBDs ¢laborées a base de Si est réalisée, ou leurs parametres €lectriques sont extraits avec
précision. De nouveaux parameétres de facteurs de mérite (Figures of Merit : FoMs) combinant
a la fois des performances de stabilité ¢lectrique et thermique sont proposés afin d'évaluer a la
fois la fiabilit¢ du composant vis-a-vis des effets thermiques y compris les performances
¢lectriques. Il est révélé que les conceptions proposées avec des inter-couches de TCO peuvent
potentiellement améliorer les caractéristiques SBD a base de Si, conduisant non seulement a
des performances électriques fondamentalement améliorées, mais leur permettant également
d'éviter efficacement les effets thermiques liés a la dégradation. De plus, les résultats obtenus
permettent ainsi d'acquérir un résumé complet des compromis de conception SBD a base de Si
par rapport aux différents FoMs du composant. Cela rend la conception proposée avec inter-
couche TCO précieuse pour fournir des SBDs a base de Si, thermiquement stables et a hautes
performances pour la détection, les cellules solaires Schottky et les applications d'¢lectronique

de puissance.

V.2. Aspects expérimentaux et caractérisation électrique

Principalement, le point fort des structures SBDs a base de Si proposées est d'introduire
une couche mince de TCO intermédiaire distincte (ZnO et ITO) a l'interface M/S afin
d'améliorer les performances du composant. De plus, nous suggérons l'utilisation de différents
contacts métalliques (Au et Al) au sommet des structures SBDs proposées afin de montrer
I'impact de travail de sortie du métal sur le parametre SBH. L'épaisseur des couches minces de
TCO introduites est considérée comme trés mince (trco = 10 nm). La figure V.1 montre le
schéma de la conception de SBD a base de métal/TCO/p-Si proposée, ou trco et tsi décrivent

respectivement les épaisseurs de TCO et du semi-conducteur qui est le silicium dans notre cas.
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Figure V.1 : Schéma proposé de I'hétéro-structure de la SBD a base de métal/TCO/p-Si.

V.2.1. Expérience

Les SBDs a base de Si étudiées avec et sans couches d'interface TCO ont été élaborées
sur une plaquette de Si de type p de 1 cm? de surface et d'orientation (100), avec 500pum
d'épaisseur, 10 Qcm de résistivité et 2x10°cm™ de dopage. Avant de réaliser les conceptions
métal/TCO/p-Si proposées, les plaquettes ont été nettoyées dans le détergent commercial et
ensuite passées dans un bain a ultrasons dans 1'ordre suivant : 25 min dans I'éthanol puis rincées
dans de 1'eau déionisée chauffée a 90 °C et apres, plongées pendant 25 min dans I'acétone,
ensuite rincé avec de I'eau désionisée. Finalement, les plaquettes sont plongées dans 1’acide HF
pour retirer la fine couche oxyde natif puis rincées a I’eau désionisée et séchées sous un jet
d'azote. Apres le processus de nettoyage, une épaisseur de 50 nm en Au a haute pureté a été
évaporée thermiquement sur la face arriere du substrat. Ensuite, des contacts en Au circulaires
de 2 mm de diametre ont ét¢ déposés sur la couche de p-Si en utilisant un masque métallique
perforé. Par conséquent, les processus de conception et de fabrication de la SBD

conventionnelle en Au/p-Si ont été achevés avec succes.

D'autre part, les couches intermédiaires de TCO associées aux SBDs a base de Si
proposées ont ¢ét¢ déposées au moyen de la technique de pulvérisation cathodique RF magnétron
en utilisant le bati MOORFIELD MiniLab 060. En optimisant a la fois la puissance de
pulvérisation et la distance cible-substrat, nous avons pu contrdler 'uniformité et 'homogénéité
des couches minces de TCO déposées. L'épaisseur des couches minces de TCO pulvérisée dans
les structures Au/ITO/p-Si et Al/ZnO/p-Si était d'environ 10 nm. Apres le dépdt des couches
intermédiaires TCO, des contacts a géométrie circulaire de 2 mm de diamétre a base de métaux
Au et Al ont été déposés respectivement sur le dessus des couches minces de TCO des deux
hétéro-structures ITO/p-Si et ZnO/p-Si élaborés et nous avons ainsi obtenu les hétéro-structures

Al/ZnO/p-Si et Au/ITO/p-Si.
84



Chapitre V Elaboration d’hétéro-structures a base de métal/TCO/p-Si

V.2.2. Pulvérisation cathodique magnétron RF (MOORFIELD MiniLab 060)

Le phénoméne de pulvérisation cathodique a été observé pour la premiére fois en 1852 par
Grove puis en 1858 par Plucker. Ils ont constaté que lorsqu’une décharge électrique est
appliquée entre deux ¢lectrodes en présence d’un gaz inerte sous pression réduite, il se forme
sur la surface de 1’anode une fine couche du matériau constituant la cathode. Cette observation
de laboratoire est restée un siecle inexploitée a cause des difficultés technologiques liées a ce
procédé. Dans les années 1950, les conditions expérimentales de la pulvérisation cathodique
ont commencé a étre définies. En 1965, des films ont été réalisés de maniére industrielle. C’est
en 1972 que le véritable développement de pulvérisation commencait a germer grace a

I’invention de la cathode magnétron [130].

La vaporisation du matériau source (espece a déposer) est réalisée sous vide afin de
conférer une grande pureté aux couches. Plus la pression est basse (< 10 Pa), plus les trajectoires
des particules vaporisées seront rectilignes. Dans ce cas, seules les parties du substrat

directement en regard de la source seront recouvertes.

Dans le cas de la pulvérisation cathodique, on applique une tension électrique entre les
deux ¢lectrodes. Lorsque cette tension est suffisante, il y a ionisation de 1’atmosphére
(composée en général d’argon) et création d’un plasma de décharge luminescente. Les ions
présents sont alors accélérés jusqu’a la cathode (la cible ou source du matériau a déposer). La
mise en phase vapeur se fait alors suivant un processus purement mécanique, par transfert de

I’énergie cinétique des ions aux atomes de la cible qui seront &jectés.

En général, la synthése des revétements par pulvérisation cathodique se déroule suivant

trois grandes étapes [131] :
e création d’une vapeur métallique a partir d’une source solide (ou cible),
e transport de la vapeur vers le substrat a revétir au sein d’une atmosphere raréfice,

e condensation de cette vapeur a la surface du substrat, aboutissant a la formation

d’une couche par germination et croissance.

Pour obtenir une décharge a plus basse pression avec une densité ionique plus importante
et des especes incidentes de plus forte énergie, mais en méme temps augmenter la vitesse de
dépot, il est indispensable d’équiper la cathode d’un dispositif magnétron. Ce dernier est
composé d’aimants permanents de polarités inverses installés a 1’arriere de la cathode [131].
Ces aimants créent un champ magnétique (E) parallele a la surface de la cible,
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perpendiculairement au champ électrique (E ). Les ¢électrons émis par la cathode (électrons
secondaire) et présents dans le gaz sont alors piégés par les lignes de champ magnétique. Il
permet ainsi de confiner les électrons au voisinage de la cathode. Les électrons s’enroulent
autour des lignes de champ magnétique (figure V.2), augmentant considérablement les

probabilités d’ioniser une molécule de gaz ce qui permet d’accroitre le taux d’ionisation du gaz.

ANODE (+) Trajets des:
B — Atomes d’argon

- Pieces — Jons argon

i X — Atomes de la cathode
| v + Electrons

{Ar)/ ( ;\J' )
s d 1—_____________ =
‘ ® I  w ((Ar)
] — S
. l TV - =% B
CATHODE ()
Aimant
Enceinte sous vide

Figure V.2 : Principe de la pulvérisation cathodique magnétron RF [131]

Les principaux paramétres influengant la qualité du dépdt sont la pression, la nature du

gaz, la puissance de l'alimentation et la température du substrat.

Forte heureusement pour nous, la salle blanche de I’université de Batna 2 est équipée des
systémes MiniLab de Moorfeld offrent ainsi ces performances de revétement supérieures, avec
la flexibilité et la modularité de la conception pour répondre a une vaste gamme d'exigences
des chercheurs. La gamme MiniLab se compose de plusieurs plates-formes. Chaque plate-
forme est généralement associée a une taille de chambre a vide spécifique. Alors que toutes les
chambres sont construites selon les mémes normes et permettent un fonctionnement a vide
¢levé, les chambres plus grandes permettent plus de techniques et de flexibilité que leurs

homologues plus petites.

Les systemes MiniLab 060 (figure V.3) sont des systémes sous vide a fond plat pour le
dépot de métal, de diélectrique et de matieres organiques minces. Tous les systémes contiennent
une chambre en acier inoxydable de type boite avec porte avant pour le chargement /
déchargement. La chambre est cubique et idéalement adaptée a la pulvérisation cathodique a
magnétron. Un systéme de pompage turbo-moléculaire est standard, pour des pressions de base

a vide poussé supérieures a 5x107 mbar.
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Figure V.3 : Pulvérisateur cathodique MiniLab 060

V.2.3. Caractérisation électrique

Les caractéristiques I-V des SBDs fabriquées a base de Si avec différentes hétéro-
structures a savoir Au/p-Si, Al/ZnO/p-Si et Au/ITO/p-Si ont été mesurées en utilisant le systéme
Keithley 4200 SCS . L'impact de la variation thermique entre 20°C et 80°C sur les
caractéristiques I-V des structures ¢laborées a également été réalisé afin d'évaluer la stabilité
thermique des structures réalisées. Tout au long de la mesure, la tension balaye 1’intervalle 0-
1V. Ensuite, les parametres électriques de base (¢b, n, Rs et Rgn) qui régissent la performance
des SBDs a base de Si ont été extraits en utilisant les caractéristiques I-V mesurées associées
aux modeles ¢étudiés sous variations thermiques. L'équation courant-tension a polarisation
directe et inverse qui est régie par le modele d'émission thermo-ionique peut étre donnée comme

suit [132-135]

I =1 ex
s XD n KT

(V.1)

ou q désigne la charge d'¢lectrons, k et T représentent la constante de Boltzmann et la

température absolue, respectivement.

En utilisant le modele d'émission thermo-ionique, le courant de saturation peut étre

exprimé par l'équation suivante [132-135]
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* _Q¢B
1 =S AT? exp| ——= V.2
s . xp[ T ] (V.2)

ou, A: est la constante de Richardson effective pour le semi-conducteur et S est la zone

circulaire du contact métallique.

Sur la base de plusieurs travaux publiés qui s'intéressaient a 1'analyse du comportement
¢lectrique de la conception des SBDs a base de Si, nous avons utilisé la caractéristique In (I) =
f(V) pour calculer les parameétres électriques du composant [127-129]. Dans cette
caractéristique, nous pouvons fondamentalement trouver deux régions linéaires. La pente de la
premicre partie donne la possibilité d'extraire le facteur d'idéalité, tandis que la pente de la
seconde partie est exploitée pour calculer la résistance série des structures de SBD ¢étudiées a
base de Si. Sinon, l'intersection entre I'axe courant et la ligne interpolée de la premiére région
linéaire permet d'identifier le courant de saturation. Aprés avoir estimé le courant de saturation,

le parametre SBH peut étre calculé en utilisant 1’équation. (V.2).

V.2.4. Extraction des parametres FoMs

En fait, les effets thermiques liés a la dégradation sont considérés comme I'un des
problémes les plus importants qui empéchent l'obtention de SBD thermiquement stables et a
haute performance. Dans ce contexte, 1'é¢tude exhaustive de la stabilité thermique des SBDs a
base de Si reste d'une grande importance et complémentaire de leurs caractéristiques
¢lectriques. En conséquence, il semble crucial de proposer de nouveaux parametres de FoMs
de composants appelés facteurs de stabilité thermique qui combinent a la fois la performance
¢lectrique et, lI'immunité du composant contre la variation thermique. Ces parameétres de

performance peuvent étre donnés par les formules suivantes :

1
- V3.
& n(An/AT) (V-32)
4 - ?, (V.3.b)
* (ag,/AT)
Ry, —— (V.3.c)
® R.(AR,/AT) o
R
Rsh, = ——" V3.d
o (AR, /AT) (V-3.9)

I1 est important de noter que ces parametres de performance doivent étre maximisés afin

d'obtenir des SBD a base de Si thermiquement stables et a haute performance.
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V.3. Résultats et discussion

Dans cette section, nous avons des objectifs polyvalents. Tout d'abord, il est essentiel de
faire une comparaison entre les différentes hétéro-structures élaborées afin de révéler le role
des couches minces de TCO introduites sur les performances ¢électriques des SBDs a base de
Si. Deuxiémement, nous proposons une nouvelle étude efficace en utilisant les paramétres de
FoMs proposés pour évaluer le comportement électrique des conceptions de SBD a base de
métal/TCO/p-Si fabriqués sous variation thermique. Cela pourrait permettre d'identifier
I'hétéro-structure la plus favorable qui offre une performance électrique supérieure avec une

caractéristique de stabilité thermique €levée.

La figure V.4 montre les caractéristiques I(V) mesurées associées a la conception Au/p-
Si conventionnelle et aux SBDs a base de Si proposés avec différentes hétéro-structures
(AW/ITO/p-Si et Al/ZnO/p-Si) avec trco = 10nm. Il est clairement distingué qu’a partir de cette
figure que les conceptions proposées avec couches intermédiaires TCO offrent une capacité du
courant de dérive supérieur et un courant de fuite réduit par rapport a la conception de SBD
Au/p-Si conventionnelle. Ceci peut potentiellement fournir la possibilit¢é d'obtenir un
comportement €lectrique amélioré, ou les conceptions de SBD a base de Si proposées avec des
structures hétéro-¢lectriques Al/ZnO/p-Si et Au/ITO/p-Si présentent respectivement un rapport
de redressement de I’ordre de 144dB et 129dB nettement supérieur a celui de la structure
conventionnelle Au/p-Si (70dB). Afin d'explorer l'origine d'une telle amélioration, nous avons
extrait les parametres ¢€lectriques associ€s aux conceptions SBDs élaborées a base de Si. On
trouve que les SBDs a base de Al/ZnO/p-Si proposés présentent un facteur d'idéalité proche de
I'unité (n = 1,23) par rapport aux hétéro-structures fabriquées avec Auw/ITO/p-Si (n = 2,1) et
Au/p-Si (n = 2,4), ce qui explique I’amélioration du comportement correcteur de cette

conception.

D'un autre c6té, un SBH amélioré¢ de 0,75 et 0,72 eV est enregistré pour les deux
conceptions de SBD a base de Si proposées avec des couches intermédiaires de ZnO et ITO
contre 0.96 eV pour la structure conventionnelle, ce qui confirme I'efficacité des conceptions
proposées pour moduler le SBH et réduire ainsi les fuites actuelles. L'insertion de couches
minces de TCO peut modifier les alignements de bandes de 1'hétérostructure conduisant a
déplacer les bandes a l'interface M/S, ce qui permet une amélioration substantielle dans la SBH.
Les valeurs de résistance en série des structures ¢laborées sont également extraites. Il est révélé
que les conceptions proposées avec des couches minces TCO montrent une capacité
exceptionnelle a améliorer le comportement résistif des SBDs a base de Si, ou seulement 27 Q

de résistance série peut étre obtenue en considérant 1'hétéro-structure Al/ZnO/p-Si. Cette
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réussite peut étre attribuée a 1'amélioration de la qualité de I'interface M/S, ou l'insertion de la
couche intermédiaire TCO offre 1'opportunité d'élaborer des interfaces avec un minimum de
défauts. Ceci explique également la capacité du courant de dérive amélioré, obtenu par les

conceptions proposées.

§—ISBDslAu/p-éi conventionnelle’ ' ' '

0,01 éSBDs a base de Si proposée avec TCO inter-couche
[ hétérostructure Au/ITO/p-Si
1E-3 E hétérostructure Al/ZnO/p-Si

1E-4 [TCO™10MM

1E-5 i /_;
1E-6 ;— \ ";
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Figure V.4 : Caractéristique I-V semi-logarithmiques de la conception conventionnelle de la
SBD Au/p-Si et de la conception proposée métal/TCO/p-Si a différentes inter-
couches (ZnO et ITO) pour trco= 10 nm.

V.3.1. Analyse de la stabilité thermique des SBDs a base de métal/TCQ/p-Si

En fait, I'exploration de I'impact des couches minces intermédiaires de TCO introduites
sur le comportement de stabilité thermique des SBDs a base de Si semble intéressante. Dans ce
cadre, la Figure V.5 représente la variation du rapport de redressement en fonction de la
température ambiante (Ton) pour les SBDs conventionnels et proposés a base de Si avec des
hétérostructures dissemblables (Au/ITO/p-Si et Al/ZnO/p-Si) avec trco = 10 nm. On peut
remarquer a partir de cette figure que le rapport de redressement de la conception de SBD Au/p-
Si conventionnelle diminue de 70 dB a 40 dB pour I'augmentation de température de 30 a 80 °
C, respectivement. Cela peut souligner le comportement de stabilité¢ thermique réduite de la
structure conventionnelle, qui peut s'expliquer par les dommages considérables a l'interface
M/S induits par les effets de chauffage. D'autre part, la figure V.5 montre aussi que les
conceptions proposées avec des couches intermédiaires de TCO présentent un comportement
amélioré¢ de stabilité thermique ; ou une légére diminution du taux de redressement est
démontrée lorsque la température du milieu augmente. Les résultats expérimentaux mettent en
¢vidence la propriété de haute stabilité thermique offerte par l'insertion de couche mince
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intermédiaire TCO, qui ouvre la voie a la suppression de la dégradation liée aux effets
thermiques. Le comportement de stabilité¢ thermique obtenu des conceptions proposées peut
étre attribué a ’amélioration de la qualité et a 'homogénéité de l'interface M/S, ou les couches

minces de TCO insérées se comportent comme de bonnes couches de passivation.
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—#— SBDs Al/ZnO/p-Si proposée
—@— SBDs Au/ITO/p-Si proposée

m 100 |- ! ] i
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Figure V.5 : Variation du rapport de redressement en fonction de la température pour la
conception Au/p-Si conventionnelle et des SBDs a base de Si proposés avec des

inter-couches de TCO.

La figure V.6 compare le facteur d'idéalité et la SBH en fonction de la température de la
conception hétérostructure proposée Al/ZnO/p-Si avec la structure conventionnelle SBD Au/p-
Si. La figure V.6 montre clairement que les couches minces de TCO introduites présentent un
meilleur comportement de stabilité thermique par rapport a la conception conventionnelle. En
d'autres termes, la conception proposée montre une treés lente aptitude a la hausse du facteur
d'idéalité et de la SBH en fonction de l'augmentation de la température ambiante par-rapport a

la réplique conventionnelle.
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Figure V.6 : Variation a la fois du facteur d'idéalité et de la SBH en fonction de la température
pour les SBD’s conventionnelle a base de Au/p-Si et la conception proposée a

hétérostructure Al/ZnO/p-Si.

Le but de ce travail est également d'¢élucider l'impact de la variation thermique sur le
comportement résistif des SBDs élaborés a base de Si, ce qui peut nous donner un apergu global
pour sélectionner I'hétéro-structure appropri¢e pour concevoir des cellules solaires Schottky a
Barriere efficaces. Dans cette mesure, la figure V.7 (a) illustre la variation des résistances
paralléle et série en fonction de la température de la conception conventionnelle Au/p-Si, tandis
que la figure V.7 (b) compare le comportement résistif de la SBD a base de Si avec des
hétérostructures Métal/TCO/p-Si en variation thermique. En observant cette figure, nous
pouvons remarquer que les conceptions proposées offrent un meilleur comportement résistif
par rapport a la structure conventionnelle, ou une résistance série réduite et une résistance shunt
améliorée sont obtenues en insérant des couches minces de TCO. De plus, avec l'augmentation
de la température, la résistance série est diminuée pour les conceptions étudiées, ce qui est
principalement da a l'amélioration de I'homogénéité a l'interface M/S. La conception étudiée
avec couche intermédiaire ZnO offre la résistance shunt la plus élevée (Rsn = 2 MQ) et la
résistance série la plus faible (Rs = 20 Q) sous variation thermique. Cela prouve I'efficacité de
la conception de SBD a base de Si proposé€e avec une hétérostructure Al/ZnO/p-Si pour la

conception de cellules solaires a haute performance et thermiquement stables.
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Figure V.7 : Variation des résistances série et shunt en fonction de la température de la (a) SBD
conventionnelle a base de Au/p-Si, (b) conceptions proposées a différentes

couches intermédiaires de TCO (ZnO et ITO) avec trco = 10nm.

Pour I'exhaustivité de ce travail, il est important d'évaluer les conceptions élaborées
concernant les performances de stabilité électrique et thermique. Pour ce faire, nous calculons
et comparons les FoMs proposés, associés a la conception conventionnelle et aux SBDs étudiées
a base de Si a différentes couches intermédiaires de TCO. Dans cette perspective, nous
extrayons les facteurs de stabilité thermique proposés des caractéristiques I-V, mesurées
associées aux conceptions étudiées. La figure V.8 compare les FoMs de stabilité thermique des

hétérostructures de la SBD fabriquées a base de Si. D'apres cette figure, il est évidemment
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démontré que les conceptions ¢laborées avec des couches intermédiaires de TCO présentent
une amélioration des paramétres FoMs par rapport a la structure conventionnelle Au/p-Si, ce
qui confirme leur potentiel a fournir des SBDs a haute performance avec une stabilité thermique

améliorée.

1.4 - |l SBDs Al/ZnO/p-Si proposée —

I SBDs Au/ITO/p-Si proposée :
1,2 - [ SBDs Au/p-Si conventionnelle -
tco=10nm

FoMs normalisé

Facteur d'idéalité Barriére Schottky Résistance Shunt Résistance série

parameétres de stabilité thermique FoM

Figure V.8 : Comparaison entre les différents paramétres FoMs de stabilité thermique
concernant la SBD conventionnelle a base de Au/p-Si et les modeles proposés

comprenant les couches intermédiaires de TCO.

Plus important encore, cette figure révele que la conception proposée en Au/ITO/p-Si
offre des parameétres de FoM plus ¢élevés associés au facteur d'idéalité et a la SBH, tandis que
la SBD a base de Si proposée en Al/ZnO/p-Si fournit d’excellent FoMs a résistances shunt et
série. Cette observation indique le comportement complexe des conceptions proposées avec des
couches interfaciales en TCO, ou l'identification du matériau approprié a l'interface M/S semble
trés difficile. En outre, le Tableau V.1 résume une comparaison des mesures de performances
entre les conceptions de SBD conventionnelles et proposées a base de Si. D'apres ce tableau, il
est clairement démontré que la structure proposée avec des couches minces de TCO présente
des propriétés €lectriques supérieures a celles de la conception conventionnelle. Il est confirmé
expérimentalement qu'une amélioration de 20% du SBH peut étre atteinte. En outre, la
conception proposée donne une valeur de facteur d'idéalité la plus faible, n = 1,23. De plus, la
structure élaborée Al/ZnO/p-Si offre la possibilité d'atteindre une valeur de résistance série
extrémement faible de 27Q. De plus, les conceptions proposées offrent une progression de la
stabilité¢ thermique par rapport a la réplique conventionnelle, ou des FoMs des composants

améliorés sont enregistrés en insérant des couches intermédiaires de TCO.
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Tableau V.1

: Comparaison globale des indicateurs de performance entre la SBD

conventionnelle a base de Au/p-Si et les modeles proposés avec les

différentes hétérostructures (Au/ITO/p-Si et Al/ZnO/p-Si).

SBDs Au/p-Si

SBDs Au/ITO/p-Si

SBDs Al/ZnO/p-Si

Symbol conventionnelle  proposées proposées
Parameétres de
conception :
Epaisseur de I'TCO / 10 10
trco(nm)
Epaisseur du Silicium 200 200 200
Isi(um)
Dopage du Silicium 2x10% 2x10" 2x10%
Li(em™)
Paramétres de
Performance :
facteur d’idéalité (n) 2.37 2.26 1.23
résistance séries (QQ) 9.64x10° 257 27.15
Resistance Shunt () 1.51x107 4x10° 7x10°
Hauteur de la barriere 0.69 0.75 0.72
Schottky (V)
Courant de derive Iyax 2.7x107 1.3x107 7x1072
(4)
Currant de saturation 5x107 8x10™ 2.67x1073
Is(ud)
Rapport de 72 140 142
redressement (dB)
Stabilit¢  thermique
FOMs:
facteur d’idéalité (n:s) 10.16 255.1 47.35
Hauteur de la barriere 308.53 1125 700
Schottky (¢ss)
Résistance séries (Rsi;) 107 4x1073 0.21
Résistance Shunt 60 60.5 65.37
(Rshis)
Stabilité thermique Trés lent Tres élevé Trés élevé
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En fait, cette ¢tude comparative utilisant les parameétres FoMs peut permettre au
concepteur de sélectionner I'hétéro-structure la plus appropriée aux applications distinctives. Le
choix d'une conception SBD a base de Si par rapport a une autre impose des informations de
haut niveau sur les facteurs liés a 1'application potentielle, ou les composants SBDs peuvent
étre utilisés pour concevoir différents circuits ¢électroniques a semi-conducteurs. Par exemple,
pour les applications photovoltaiques, la conception proposée avec la structure Al/ZnO/p-Si
semble plus appropriée car son comportement résistif amélioré ainsi que son faible colt de
fabrication. De plus, les performances é€lectriques ¢élevées obtenues en termes de facteur
d'idéalité et de résistance en série améliorent le comportement du facteur de forme, ce qui fait
de I'hétéro-structure proposée une solution alternative pour les cellules solaires Schottky a base
de Si. D'autre part, la conception de SBD Au/ITO/p-Si étudiée pourrait étre une bonne
alternative pour concevoir un circuit électronique de puissance a haute performance dans lequel
une stabilité¢ thermique €levée concernant les parametres €lectriques et un SBH supérieur sont

extrémement nécessaires.

En fin de compte, il est clairement démontré que l'introduction d’une couche mince
intermédiaire TCO peut fortement améliorer les performances des SBDs a base de Si et apporter
non seulement I'avantage d'obtenir un comportement résistif amélioré et un SBH ¢élevé, mais
conduit également a des composants thermiquement stables avantageux pour les applications

de détection haute performance, photovoltaique et électronique de puissance.

V.4. Conclusion

Dans ce chapitre, le role de l'insertion de différentes couches minces intermédiaires de
TCO (ZnO et ITO) afin d’accomplir le double avantage d'une amélioration au niveau de la
performance ¢électrique et de la stabilité thermique des SBDs a base de Si est expérimentalement
étudié. Les conceptions proposées ont €té fabriquées en utilisant une technique de pulvérisation
cathodique magnétron RF. Les avantages apportés par les hétérostructures proposées
concernant les performances électriques et la stabilité thermique du composant ont été
démontrés au moyen d'une étude comparative efficace, ou il a été confirmé que les conceptions
¢laborées des SBDs a base de Si ouvrent ainsi la voie a de culminante performance. Les
conceptions proposées avec des couches intermédiaires de TCO offrent le bénéfice technique
de la SBH, qui permet d'enregistrer un taux de redressement ¢levé. De plus, la caractérisation
¢lectrique révele que la conception proposée avec la couche d'interface ZnO présente un
comportement résistif amélioré et un facteur d'idéalité réduit. Plus important encore, nous avons
proposé de nouveaux parametres FoM appelés facteurs de stabilité thermique qui combinent les

performances de stabilité électrique et thermique. Il a ét¢ démontré que les hétéro-structures
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proposées donnent des parametres FoMs (Figures of Merit) supérieurs a la structure
conventionnelle Au/p-Si, ce qui confirme leur efficacité pour fournir une nouvelle voie vers
I'obtention de meilleures performances de stabilité électrique et thermique. Les résultats
obtenus montrent que de la conception proposée peut étre considérée comme une alternative
potentielle pour 1'élaboration de SBD thermiquement stables pour des applications de détection,

photovoltaique et électronique de puissance de haute performance.
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Conclusion générale

Dans [D’éventail des ¢énergies qu’on peut qualifier de renouvelables, 1’énergie
photovoltaique posséde de nombreux atouts ; une majeure partie des technologies solaires
développées a ce jour tente de remplir un objectif commun: améliorer le rapport
rendement/cofit des cellules photovoltaiques. Augmenter les rendements et diminuer les cotits
de fabrication ce qui devrait donner plus de poids a 1’énergie solaire et accélérer ainsi son

exploitation.

En réduisant ’épaisseur des cellules solaires, la génération des photovoltaiques en
couche-minces utilisée réduit les couts de fabrication, ainsi que la quantité¢ de matiere utilisée.
Cependant, a cette réduction d’épaisseur de la couche absorbante des cellules sont liées des
problématiques de baisse de rendement. Pour contrer ces effets indésirables, le travail de thése

détaillé dans ce manuscrit s’est donc déroulé par étapes.

La premiére phase de 1’étude a été menée durant le développement et I’analyse des
cellules solaires en hétéro-structures a base de SiGe, comprendre les mécanismes dont ils sont
le siege et éventuellement les optimiser. Les capacités du matériau SiGe pour la détection
proche infra-rouge sont notamment entrevues dans le chapitre suivant. Le deuxi¢éme chapitre a
présenté une synthése compléte des parametres nécessaires pour la simulation physique des
couches SiGe/Si et a également dévelopé un modele complet de cellule solaire a multi-
tranches a base de SiGe en fonction de la fraction molaire x de Germanium. Des structures
photovoltaiques a multi-jonctions SiGe, voire mono-jonction SiGe, ont été présentées, sous un
nouveau aspect, grace a ’insertion de la couche intrinseéque i-a-SiGe:H munie des multi-
tranches (p-a-Si:H). A travers I’optimisation des parameétres géométriques et physiques de ces
multi-tranches, cela a permis d’améliorer les parametres électriques des cellules solaires
hétéro-structures en couches minces, ce qui confirme, I’augmentation du rendement relative

de 20% pour la mono-jonction et de 69,60% pour la double-jonction.

Certes, les améliorations sont satisfaisantes a un certain seuil, mais incomplétes,
puisque les défauts d’interface ont leur lot d’influences sur les paramétres électriques, ce qui
fait que le troisieme chapitre leur a été consacré. Aprés avoir mis le point sur les mécanismes
de défaillance causés par leur présence, la solution pour les détourner a été 1’application
graduelle de la fraction molaire en germanium tout au long de 1’épaisseur de la couche de
SiGe. Grace a cette technique, on a pu passer d’un rendement de 16,4% pour une structure de
cellule solaire conventionnelle a base de SiGe/Si, vers un rendement de 28,2% sur une cellule

solaire hétéro-structure a fraction molaire graduelle en germanium suite a une amélioration du
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courant de court-circuit de 62 mA/cm? tout en s’affranchissant ainsi des pertes de

recombinaison.

L’augmentation du rendement des cellules solaires ne s’arréte pas uniquement a
I’amélioration des propriétés électriques, mais le perfectionnement des propriétés optiques a
sa part dans cette étude, ce qui a conduit au quatriéme chapitre dédiée au piégeage optique de
la lumiere. L’une des méthodes envisagée pour améliorer le piégeage optique de cellules a
couches minces en Si est de tirer parti des effets plasmoniques qui apparaissent en présence de
nanostructures métalliques. Ces effets plasmoniques sont fortement dépendants des
parametres géométriques du réseau métallique, ainsi que la texturisation d'interface. Devant la
multitude des paramétres pouvant influer sur la réponse plasmonique d’un réseau de
nanostructures métalliques, des simulations numériques sont nécessaires. Pour réaliser cette
¢tude, la méthode de calcul FDTD a été retenue. Les premiers calculs réalisés ont montré qu’il
¢tait préférable d’introduire ces nanoparticules au sein méme de la couche absorbante. Une
analyse finement détaillée a alors été réalisée, avec un calcul de 1’absorption dans chacun des
matériaux (AZO, ZnO, Si et Ag). En faisant varier principalement le diameétre des
nanoparticules, ainsi que leur espacement, nous définissons ainsi les contours du design a
réaliser par la suite, avec des nanoparticules de rayon de 30 nm, avec un espacement

conséquent entre chacune d’elles de I’ordre de 26nm.

Afin de respecter les conditions de simplicité des dispositifs et de compatibilité avec les
technologies industrielles existantes, nous avons donc cherché a explorer les potentialités de
structures de cellule solaire hétéro-structure a travers la conception d’échantillon qu’on
retrouve dans la partie expérimentale dédiée au travail de these, présentée dans le cinquiéme
chapitre de ce manuscrit. Il consiste en ’exploitation de la technologie basée sur la jonction
Schottky, qui est largement utilisée ailleurs dans le monde des dispositifs de puissance et des
photo-détecteurs a base de Si, mais elle est trés récente dans la technologie photovoltaique
AWITO/Si. 11 a été constaté que la conception modifiée des diodes Schottky a une implication
profonde dans I'amélioration de la fiabilité du dispositif vis-a-vis des variations thermiques.
L’analyse expérimentale est réalisée en intégrant l'impact de I'épaisseur ITO sur la
performance du dispositif, ou une valeur d'épaisseur ITO appropriée peut améliorer les
performances de stabilité électrique et thermique. Cela fait de la structure Au/ITO/Si une
alternative potentielle pour des applications électroniques et photovoltaiques de puissance

performantes et fiables.
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Ce travail a permis d’identifier la plupart des verrous technologiques liés a
I’amélioration des propriétés électriques et optiques des cellules solaires a hétéro-structures.
Certains des verrous les plus limitant ont pu étre levés, en alliant résultats expérimentaux et
modélisations. La poursuite de I’étude devra concilier ’augmentation du rendement des
cellules solaires a hétéro-structures avec un procédé de fabrication progressivement

industrialisable.
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Annexe A

Les algorithmes génétiques

Le concept d’algorithme génétique (de facon plus générale : algorithmes d’évolution) a été
proposé par Holland en 1975 pour décrie les systemes adaptatifs. Les algorithmes génétiques,
¢galement appelés algorithmes évolutionnaires, sont inspirés du concept de sélection naturelle
proposée par Charles Darwin. Le vocabulaire employé est directement calqué sur celui de la
théorie de I’évolution et de la génétique. Nous parlerons donc ici d’individus (solutions
potentielles), de populations, de génes (variables), de chromosomes, de parents, de descendants,
de reproductions, etc. Les points de I’espace de recherche sont alors les individus d’une
population et la fonction a optimiser correspond a leur adaptation. Ces algorithmes font évoluer
une population de maniére itérative. Certains individus se reproduisent, d’autres mutent ou
encore disparaissent et seuls les individus les mieux adaptés sont supposés survivre. L héritage
génétique des générations doit permettre a la population d’étre de mieux en mieux adapté et
donc de mieux répondre au critere d’optimisation. Les principales étapes d’un algorithme
génétique sont :

Etape 1 : Génération de la population initiale

Etape 2 : Constitution d’une nouvelle population
- Mesure de I'adaptation de chacun des individus
- Reproduction des individus en fonction de leur adaptation.
Les plus performantes se reproduisent en priorité.
- Croisement de paires de séquences choisies aléatoirement
- Mutation de séquences tirées de maniere aléatoire.

Etape 3 : Critere d’arrét
- Il peut étre défini en fonction du nombre de
génération, de I'adapation du meilleur individu, etc.

FIGURE A.1 — Les différentes étapes des algorithmes génétiques

Algorithme Génétique a plusieurs objectifs : Multiple Objective Genetic Algorithm
(MOGA)

En 1993 Fonseca a proposé une méthode dans laquelle chaque individu de la population est
rangé en fonction du nombre d’individus qui le dominent. Ensuite, ils utilisent une fonction de
notation permettant de prendre en compte le rang de I’individu et le nombre d’individus ayant
méme rang.

Soit un individu xi a la génération t, dominé par pi(t) individus. Le rang de cet individu est :

rang(xi, t) = 1 + pi(t)

Tous les individus non dominés sont de rang 1. Ils calculent la fitness de chaque individu de la
facon suivante :

- Calcul du rang de chaque individu.

- Affectation de la fitness de chaque individu par application d’une fonction de changement
d’échelle sur la valeur de son rang.
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L’utilisation de la sélection par rang a tendance a répartir la population autour d’un méme
optimum. Or cela n’est pas satisfaisant pour un décideur car cette méthode ne lui proposera
qu’une seule solution. Pour éviter cette dérive, les auteurs utilisent une fonction de sharing. Ils
esperent ainsi répartir la population sur I’ensemble de la frontiére de Pareto. Le sharing utilisé
dans cette méthode agit sur I’espace des objectifs. Cela suppose que deux actions qui ont le
méme résultat dans 1’espace des objectifs ne pourront pas étre présentes dans la population.

D’une maniere générale, cette méthode obtient des solutions de bonne qualité¢ et son
implémentation est facile. Mais les performances sont dépendantes de la valeur du parametre
Oshare Utilisé dans le sharing. Dans leur article, Fonseca et Fleming expliquent comment choisir
au plus juste la valeur de Gshare.

Optimisation multi-objective

L’optimisation multi-objective est un domaine fondamental de 1’aide a la décision multicritere,
nécessaire aux nombreux milieux scientifiques et industriels. Au cours des deux dernicres
décennies, un trés grand nombre de travaux, a la fois théoriques et appliqués, ont été publiés
dans ce domaine. La résolution d’un probléme d’optimisation multi-objective consiste a
déterminer la solution correspondante au mieux aux préférences du décideur parmi les solutions
de bon compromis. L’une des questions les plus difficiles est donc liée a 1’identification de
I’ensemble Pareto optimal, ou d’une approximation de celui-ci pour des problémes complexes.

Cette partie a pour but d’introduire les prérequis nécessaires a la bonne compréhension de cette
theése. Ainsi, dans un premier temps, nous présenterons le contexte de 1’optimisation multi-
objective, les principales définitions, et les problématiques essentielles liées a ce domaine de
recherche, surtout vis a vis des approches de résolution pour lesquelles nous allons essayer
d’apporter un regard critique sur chacune d’elles.

a) Formulation d’un probléme multi-objectif

Un probléme multi-objectif ou multicritére peut étre défini comme un probléme ou on cherche
a optimiser plusieurs composantes des vecteurs de la fonction objectif, toute en satisfaisant un
ensemble de contraintes. Contrairement a un probléme mono-objectif, la solution n’est pas
unique mais constituée d’un ensemble de solutions dites de Pareto optimales.

La formulation mathématique d’un probléme d’optimisation multi-objectif est donnée comme
suit :

Minimiser F(z) = (fi(z), ..., fo(z))T
Sous les contrainte
POM hi(z) =0 Jdi=1,...,m,
GilE) 20 5= Lose
zp <z <zy

avec x € IRd est le vecteur des variables de décision, {fl, ..., fl} est I’ensemble des fonctions
objectif.

La difficulté principale d’un probléme multi-objectif est qu’il n’existe pas de définition de la
solution optimale. Le décideur peut simplement exprimer le fait qu’une solution est préférable
a une autre, mais il n’existe pas une solution meilleure que toutes les autres. Dés lors, résoudre
un probléme multi-objectif ne consiste pas a rechercher la solution optimale mais 1’ensemble
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des solutions satisfaisantes pour lesquelles on ne pourra pas effectuer une opération de
classement. Les méthodes de résolution des problémes multi-objectifs sont donc des méthodes
d’aide a la décision car le choix final sera laissé au décideur.

Pour répondre a ce probléme, la communauté scientifique a adopté deux types de
comportement.

* Ramener un probléme multi-objectif a un probléme mono-objectif en utilisant des
pondérations.

» Tenter d’apporter des réponses au probleme en prenant en considération I’ensemble des
fonctions objectif.

Il est tres difficile de recommander & 100 % un comportement par rapport a I’autre. La
différence entre ces deux comportements s’exprime dans la figure ci-dessous. Soit le décideur
intervient des le début de la définition du probléme, en exprimant ses préférences, afin de
transformer un probléme multi-objectif en un probléme mono-objectif. Soit le décideur effectue
son choix dans I’ensemble des solutions proposées par la méthode d’optimisation multi-
objective.

La principale qualit¢ d’une méthode d’optimisation multi-objective est donc de rendre les
décisions plus faciles et moins subjectives.

‘ Ensemble Pareto Optimal l(—1 Solveur Multi-Objectif |(— Probléme Multiobjectif minimiser f1
minimiser f2

Choix de la solution la plus convenable Choix de la solution Ia plus convenable

| Cloixdedécidewr | | Choix de décdeur |

‘ Solution du Probléme ](—‘ Solveur Mono-Objectif |(———| Probleme Mono-Objectit |

FIGURE A.2 — Schéma des deux types de comportement en optimisation multi-objectif

b) Classification des méthodes d’optimisation multi-objectives
Ce classement s’articule autour des notions de transformation et d’optimum de Pareto :

* Les méthodes agrégées ;

e Les méthodes fondées sur Pareto ;

* Les méthodes non agrégées et non Pareto.

Les méthodes agrégées ou ’utilisation de la dominance de Pareto traitent les objectifs simultanément,
alors que, les méthodes dites non agrégées et non Pareto possédent un processus de recherche qui traite
séparément les objectifs.
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Annexe B

La méthode des essaims particulaires

L’optimisation par essaim particulaire (OEP) est une métaheuristique d’optimisation née en
1995 aux Etats-Unis sous le nom de Particle Swarm Optimization (PSO). Elle a été inventée
par Russel Eberhart (ingénieur en électricité) et James Kennedy (socio-psychologue).
Initialement, ces deux concepteurs, cherchaient 2 modéliser des interactions sociales entre des
« agents » devant atteindre un objectif donné dans un espace de recherche commun, chaque
agent ayant une certaine capacité de mémorisation et de traitement de 1’information. La régle
de base était qu’il ne devait y avoir aucun chef d’orchestre, ni méme aucune connaissance par
les agents de I’ensemble des informations, seulement des connaissances locales. Un modé¢le
simple fut alors ¢laboré.

Dés les premieres simulations, le comportement collectif de ces agents évoquait celui d’un
essaim d’étres vivants convergeant parfois en plusieurs sous-essaims vers des sites intéressants.
Ce comportement se retrouve dans bien d’autres modeles, explicitement inspirés des systémes
naturels. Ici, la métaphore la plus pertinente est probablement celle de 1’essaim d’abeilles,
particuliérement du fait qu’une abeille ayant trouvé un site prometteur sait en informer certaines
de ses consoeurs et que celles-ci vont tenir compte de cette information pour leur prochain
déplacement Finalement, le modéle s’est révélé étre trop simple pour vraiment simuler un
comportement social, mais par contre trés efficace en tant qu’outil d’optimisation.

Les différentes étapes de I’algorithme sont présentées dans la figure ci-dessous :

1 — Initialiser la population de particules avec des positions et vitesses aléatoires.
2 — Evaluer la fonction objectif pour chaque particule et calculer g.
3 — Pour chaque individu i, L, est initialisée a F,.
4 — Répéter jusqu’au critere d’arrét
4.1 — Mettre a jour les vitesses et les positions des particules;
4.2 — Evaluer la fonction objectif pour chaque individu;
4.3 — Calculer les nouveaux L; et g.
5 — Afficher le meilleur état rencontré au cours de la recherche.

FIGURE B.1 : Les différentes étapes de la méthode des essaims particulaires

L’algorithme commence avec une initialisation aléatoire de I’essaim de particules dans 1’espace
de recherche. Chaque particule est modélisée par sa position dans 1’espace de recherche et par
sa vitesse. A chaque instant, toutes les particules ajustent leurs positions et vitesses, donc leurs
trajectoires, par rapport a leurs meilleures positions, a la particule ayant la meilleure position
dans I’essaim et a leur position actuelle. En réalité, chaque particule est influencée, non
seulement par sa propre expérience, mais aussi par celle des autres particules. La position et la
vitesse d’une particule dans un espace de recherche a N dimensions sont définies par :

Pi=(pi,1, ..., pi,N) et Vi= (vi, 1, ..., vi,N), respectivement. Chaque particule est caractérisée
par sa meilleure position Li = (Ii,1, ..., li,N) a I’itération t.

La meilleure position qu’atteint I’essaim est sauvegardée dans le vecteur G = (g1, ..., gN). La
vitesse de chaque particule est mise a jour selon 1’expression suivante :

vij(t+ 1) = K[w.vij(t) + e Lrl.(lij - vij() + c2.r2.(gj - vij(t)]
vi;(t + 1) = Kw.vi;(t) + c1.r1-(Lij — vi (1)) + c2.r2.(g5 — vi;(t))]
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et

2
K = ‘
2 - —/¥? -4y

ou ¢ =cl +c2 et ¢ > 4. Dans, les auteurs suggerent les valeurs suivantes j = 1, ..., N, w est une
constante appelée facteur d’inertie, cl et c2 sont des constantes appelées coefficients
d’accélération, rl et r2 sont des nombres aléatoires uniformément distribués dans I’intervalle
[0 1].

Si la vitesse calculée fait sortir une particule de I’espace de recherche, sa fitness n’est pas
calculée. Compte tenu de la nouvelle vitesse, obtenue a partir de (a) et (b), la position a
I’itération t + 1 est alors calculée : pij(t + 1) = pij(t) + vij(t + 1),j=1, ..., N.
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Annexe C

FDTD Method

Why Use FDTD Simulation Software?

While many electromagnetic simulation techniques are applied in the frequency-domain, FDTD
solves Maxwell’s equations in the time domain. This means that the calculation of the
electromagnetic field values progresses at discrete steps in time. One benefit of the time domain
approach is that it gives broadband output from a single execution of the program; however,
the main reason for using the FDTD approach is the excellent scaling performance of the
method as the problem size grows. As the number of unknowns increases, the FDTD approach
quickly outpaces other methods in efficiency. FDTD has also been identified as the preferred
method for performing electromagnetic simulations for biological effects from wireless devices
[1]. The FDTD method has been shown to be the most efficient approach and provides accurate
results of the field penetration into biological tissues.

A Brief Summary - FDTD Simulation Basics

In the FDTD approach, both space and time are divided into discrete segments. Space is
segmented into box-shaped cells, which are small compared to the wavelength. The electric
fields are located on the edges of the box and the magnetic fields are positioned on the faces as
shown in Figure 1. This orientation of the fields is known as the Yee cell [2, p. 37] and is the
basis for FDTD. Time is quantized into small steps where each step represents the time required
for the field to travel from one cell to the next. Given the offset in space of the magnetic fields
from the electric fields, the values of the field with respect to time are also offset. The electric
and magnetic fields are updated using a leapfrog scheme where first the electric fields, then the
magnetic, are computed at each step in time.

Figure 1: The Yee cell with labeled field components

When many FDTD cells are combined together to form a three-dimensional volume, the result
is an FDTD grid or mesh. Each FDTD cell will overlap edges and faces with its neighbors, so
by convention each cell will have three electric fields that begin at a common node associated
with it. The electric fields at the other nine edges of the FDTD cell will belong to other, adjacent
cells. Each cell will also have three magnetic fields originating on the faces of the cell adjacent
to the common node of the electric fields as shown in Figure 1.

Within the mesh, materials such as conductors or dielectrics can be added by changing the
equations for computing the fields at given locations. For example, to add a perfectly
conducting wire segment to a cell edge, the equation for computing the electric field can be
replaced by simply setting the field to zero since the electric field in a perfect conductor is
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identically zero. By joining numerous end-to-end cell edges defined as perfectly conducting
material, a wire can be formed. Introducing other materials or other configurations is handled
in a similar manner and each may be applied to either the electric or magnetic fields depending
on the characteristics of the material. By associating many cell edges with materials, a
geometrical structure can be formed within the FDTD grid such as the dielectric sphere shown
in Figure 2. Each small box shown in the figure represents one FDTD cell.

Figure 2: A dielectric sphere as meshed in an FDTD grid. The individual cell edges
(electric field locations) are displayed as overlapping grid lines.

The cell size, the dimensions of the small box, is the most important constraint in any FDTD
simulation since it determines not only the step size in time, but also the upper frequency limit
for the calculation. A general rule of thumb sets the minimum resolution, and thus the upper
frequency limit, at ten cells per wavelength. In practice the cell size will often be smaller than
this in order to resolve dimensions and features of the structure to be simulated such as the
thickness of a substrate or the length of a wire.

An excitation may be applied to an FDTD simulation in many different ways. One method
emulates exciting a geometry at discrete locations by applying a sampled waveform to the field
update equation at one or more locations. At each step in time, the value of the waveform over
that time period is added into the field value. The surrounding fields will propagate the
introduced waveform throughout the FDTD grid appropriately, depending on the characteristics
of each cell. A calculation must continue until a state of convergence has been reached. This
typically means that all field values have decayed to essentially zero (at least 60dB down from
the peak) or a steady-state condition has been reached.

Refinements to the Basic Yee Cell

The square Yee cell of Figure 1 can in general be rectangular. The spacings between cells in
the x, y, and z-directions can vary throughout the problem space. This allows more cell edges
to be placed in regions of strong fields, such as around small features of highly conductive
material. Within a cell, the standard update equations of FDTD may be refined in many ways,
for example to allow for wires that are thinner than a cell size. Another refinement can allow
for objects whose surface intersects the cell at arbitrary angles with respect to the principle axes.
These “conformal” cells can be further refined to account for curvature of the object surface
within the volume of the cell.

Figure 3 shows the geometry of a portion of a mobile phone. For clarity, the visibility of many
of the parts, including the outer case, has been turned off to show the region near the antenna.
A small portion of the FDTD mesh of the phone is shown in Figure 4a using simple rectangular
cells. In Figure 4b the same part of the phone mesh is shown, this time using a type of conformal
treatment for cells which contain portions of the surface of an object. Figure 5 shows a larger
view of the surfaces of the conformal mesh.
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Figure 4a: Mesh view of corner of antenna

Figure 3: Antenna section of mobile phone. using simple re

ctangular mesh.

Figure 4b: M}?Sh view of corner of antenna | Figyre 5: Conformal mesh of mobile phone
with conformal mesh. antenna.

Materials

FDTD simulation software is capable of simulating a wide variety of electric and magnetic
materials. The most basic material of course is free space. All FDTD cells are initialized as free
space and the fields at all cell edges are updated using the free space equations unless another
material is added to replace the free space.

Perfectly conducting electric and magnetic materials are simulated by setting the electric or
magnetic field to zero for any cell edges located within these materials. Because of the
simplicity of the calculation for these materials, it is better to use a perfect conductor rather than
a real conductor whenever feasible. Conductors such as copper can be simulated in FDTD, but
since the equations for computing the fields in copper material are more complicated than those
for a perfect conductor, the calculation will take longer. Of course for cases where only a small
percentage of the FDTD cells are defined as a conductor, the difference in execution time will
hardly be noticeable.

Frequency independent dielectric and magnetic materials are defined by their constitutive
parameters of relative permittivity and conductivity for the electrical material, or relative
permeability and magnetic conductivity for the magnetic material. In many cases, even when
performing a broadband calculation, these materials are appropriate since the parameters do not
vary significantly over the frequency range.

In some cases a frequency independent material is not appropriate and instead a frequency
dependent, or dispersive, material should be substituted. Some common examples of frequency
dependent materials are high water content materials such as human tissues, metals when
excited at optical frequencies, and dielectrics over wide bandwidths. Included in XFdtd is the
capability to simulate electric and magnetic Debye and Drude materials such as plasmas,
Lorentz materials, and anisotropic magnetic ferrites, as well as frequency independent
anisotropic dielectrics. These materials may have permittivities or permeabilities that are
negative at some frequencies, making them effective for simulating metamaterials
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macroscopically. FDTD is also particularly effective at simulating nonlinear materials, several
of which are included in XFdtd.

Near-Zone Versus Far-Zone

For any given calculation the geometry of the structure being simulated is defined by setting
the cell edges at specific locations to certain materials. The entire FDTD geometry space,
commonly called the grid or the mesh, is composed of a three dimensional block of these cells.
This three dimensional volume is considered to be the near-zone region in FDTD in terms of
the data storage. The field value at any edge in the FDTD grid may be observed as a function
of time by saving a “near-zone” point in XFdtd. Other types of data such as steady-state field
magnitudes, specific absorption rates, S-parameters, or impedance may be stored as well for
appropriate points, surfaces, and volumes within the grid.

It is possible to make an FDTD grid that is large enough to allow sampling of points in the far
field of a geometry. In general this will be extremely costly in terms of computer memory and
calculation time since the number of unknowns (cells) will most likely be large. Note that each
FDTD cell has a maximum size of one-tenth of a wavelength, so moving many wavelengths
away from a structure will require a large number cells. In most cases this is not an appropriate
method of monitoring far field results.

A more practical method for transforming field values to the far-zone and for calculations of
radiation gain or radar scattering patterns is to use a transformation to convert the near-zone
values in the FDTD grid into a far field value at some location away from the grid. This is done
by enclosing the geometry in a box and storing the fields on the outer faces of this box for
general far-zone problems. The faces of the box are located five FDTD cells from each outer
edge of the FDTD grid. For the transformation to be valid, all parts of the FDTD geometry must
be contained within the box.

The polar coordinate system used in XFdtd is defined with the azimuthal (phi) angle referenced
from the x-axis and the elevation (theta) angle referenced from the z-axis, as shown in Figure
6. This coordinate system is used for locating far-zone positions and for defining the incident
plane wave direction.

Figure 6: Polar coordinate system used for far-zone and incident plane wave directions.

Broadband And Steady-State Calculations
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Generally a broadband calculation is performed with FDTD since a single calculation can yield
results for a wide range of frequencies without requiring extra computer resources. When data
at particular frequencies are required, steady-state data may be computed from the broadband
calculation by means of a Fourier transform.

Common examples of data vs frequency include antenna patterns at specific frequencies,
biological applications such as the Specific Absorption Rate (SAR), electric and magnetic field
magnitudes, magnetic flux magnitudes, conduction currents, and “circuit” type information
such as S-Parameters, group delay, impedance, power, efficiency, etc.

Sinusoidal excitation may be desired in certain occasional cases, such as when avoiding a strong
resonance near, but outside of, the frequency range of interest.

Outer Radiation Boundaries

A three-dimensional grid of cells forms the FDTD geometry and the fields updated at every cell
location are dependent on the neighboring fields. However, due to memory limitations the grid
must end at some point and because of this, the fields on the outer edges of the grid cannot be
updated correctly. To correct this situation, outer radiation boundary conditions are applied at
the edges of the FDTD grid.

The outer radiation boundary is a method for absorbing fields propagating from the FDTD grid
toward the boundary. By absorbing these fields, the grid appears to extend forever. The
performance of the outer boundaries is an important factor in the accuracy of an FDTD
calculation and care should be taken to correctly use them.

In some cases a reflecting boundary rather than an absorbing one is preferred. A perfectly
conducting boundary (either electric or magnetic) may be used to image the fields in an FDTD
calculation to take advantage of problem symmetries. A periodic boundary condition is useful
for simulating a single unit cell of a large symmetrical geometry.

Computer Resources

FDTD is a computationally intensive method and most reasonable calculations will need a fast
computer and at least a few Gigabytes of computer memory. For most applications it is fairly
simple to estimate the amount of computer memory required for a calculation. The most
important factor for the memory usage, and in large part the run time, is the number of FDTD
cells used to represent the structure under test. Each FDTD cell has six field values associated
with it: three electric fields and three magnetic fields. Additionally each cell has six flags
associated with it to indicate the material type present at each of the six field locations. The
field values are real numbers, each four bytes in length, while the flags may each be one byte.
This gives a memory usage per FDTD cell of 24 bytes for fields and 6 bytes for flags for a total
of 30 bytes. To estimate the total memory required, in bytes, simply multiply the number of
FDTD cells by the 30 bytes per cell value. There is some overhead in the calculation, but it is
generally quite small. One notable exception is the broadband far-zone angles that allocate six
one dimensional real value arrays per direction.

Estimating the execution time of an FDTD calculation is more complicated since performance
of computer processors varies. One method of estimating is to compute the total number of
operations to be performed. There are about 80 operations per cell, per time step during the
FDTD calculations. The total number of operations is found from the product of the number of
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cells, the number of time steps, and the factor of 80 operations per cell, per time step. If a value
of the floating-point performance of the processor is known, a value for execution time can be
computed. In general though, a better estimating method is to determine the execution time of
a simple problem on a given computer and then scale the time by the ratio of the number of
operations between the desired calculation and the simple one.

There are many ways to increase computation speed of FDTD, though some will require
considerable effort to program. Some of the most effective are to use multiple CPUs of a
computer in parallel, use multiple computers in parallel, optimize computation loops for cache,
or take advantage of parallel methods on CPUs such as SSE and AVX. FDTD software is
especially well suited to computation on GPU processors as the notion of many cells performing
a relatively small number of update algorithms in parallel fits well with the methods developed
for updating video displays.
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