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Introduction Générale

Introduction Générale:

La croissance rapide de la population mondiale, I’industrialisation et 1’épuisement progressif
des ressources fossiles ont entrainé une augmentation significative de la demande énergétique. Dans
ce contexte, les énergies renouvelables, et en particulier I’énergie solaire, apparaissent comme des
alternatives durables, propres et abondantes. L’énergic solaire photovoltaique, qui permet de
convertir directement le rayonnement solaire en électricité¢ a 1’aide de dispositifs appelés cellules
solaires, joue un role de plus en plus central dans la transition énergétique mondiale [1].

Traditionnellement, les cellules photovoltaiques ont été dominées par le silicium cristallin,
un matériau semi-conducteur efficace mais dont la production reste énergivore et colteuse. Afin de
dépasser les limitations associées aux technologies classiques, de nouvelles générations de cellules
solaires ont émergé, basées sur des matériaux organiques, hybrides ou entierement inorganiques.
Parmi celles-ci, les cellules solaires inorganiques suscitent un intérét croissant en raison de leur
stabilite chimique, leur durabilité a long terme, et leur compatibilité avec des procédés de
fabrication a faible codt[2].

Les cellules solaires inorganiques utilisent des semi-conducteurs tels que le CuO, ZnO,
Sn0O-, CdSe, ZnSe ou encore les pérovskites inorganiques comme le Cs2AglnBrs, qui combinent de
bonnes propriétés optoélectroniques a une faible toxicité. Contrairement aux cellules solaires
organiques ou hybrides, les dispositifs inorganiques présentent généralement une meilleure
résistance aux conditions environnementales extrémes (température, humidité, UV), ce qui les rend
particulierement attrayants pour des applications extérieures a long terme [3].

L’optimisation de ces cellules passe par une ingénierie fine des matériaux, notamment en ce
qui concerne les couches de transport de charges (électrons et trous), I’absorbant photoactif, et les
interfaces. Ainsi, I’étude et la simulation de différentes architectures de cellules inorganiques
permettent de mieux comprendre les mécanismes de conversion photovoltaique et d’identifier des
combinaisons de matériaux plus performantes et plus stables.

Les cellules solaires a base de Cs2AgInBr6, un halogénure pérovskite unique, présentent un
potentiel significatif pour l'innovation dans le domaine des technologies photovoltaiques. Ces
cellules exploitent la structure cristalline particuliere du Cs2AgInBr6, qui combine des éléments tels
que le césium, l'argent, I'indium et le brome, afin d'optimiser les propriétés optiques et électroniques
essentielles a la conversion de I'énergie solaire en électricité. Grace a leur bande interdite
relativement large et leur capacité a absorber efficacement la lumiere visible, ces cellules solaires
peuvent atteindre des rendements intéressants. Cependant, les rendements expérimentaux varient en
fonction des conditions de fabrication et de la qualité des matériaux. Bien que ces cellules montrent
des performances prometteuses, elles doivent encore surmonter des défis liés a la stabilité et au codt

pour rivaliser avec les technologies photovoltaiques plus établies, telles que celles en silicium ou en
2



Introduction Générale

pérovskites hybrides. Les recherches en cours visent & améliorer ces aspects afin d'optimiser le
rendement et la durabilité des cellules solaires a base de Cs2AgInBr6.

L’objectif principal de ce mémoire est de simuler la cellule solaire SnO- / Cs:AglnBrs / CuO
a I’aide de I’outil AMPS-1D, reconnu pour son efficacité dans la modélisation des structures
photovoltaiques en couches minces. L’étude se divise en deux volets.

Dans un premier temps, elle vise a analyser 1’impact de paramétres clés tels que 1’épaisseur
des couches, la température de fonctionnement et le niveau de dopage sur les performances de la
cellule.

Dans un second temps, elle s’intéresse a I’effet du remplacement de la couche de transport
d’¢lectrons SnO: par d’autres matériaux semi-conducteurs alternatifs, notamment CdSe et ZnSe,
afin d’évaluer les possibilités d’optimisation du rendement.

Ce mémoire est organisé comme suit : apres une introduction générale, le premier chapitre
est consacré aux generalités sur les cellules photovoltaiques. Le deuxieme chapitre présente les
propriétés fondamentales des matériaux semi-conducteurs utilisés dans cette étude, a savoir : SnO-,
CdSe, ZnSe, Cs2AgInBrs et CuO. Le troisiéme chapitre décrit ’outil de simulation AMPS-1D, ses
fonctionnalités ainsi que son intérét pour la modelisation des structures photovoltaiques. Le
quatriéme chapitre est dédié a la simulation de la cellule solaire, & I’analyse des résultats obtenus et
a leur interprétation. Enfin, une conclusion générale viendra clore ce travail, accompagnéee de

quelques perspectives pour des recherches futures.
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Chapitre | Généralités sur les cellules photovoltaiques

I. 1. Introduction :

Le soleil est une source énergétique quasiment illimitée, il pourrait couvrir plusieurs
milliers de fois notre consommation globale d’énergie. C'est pourquoi, I'homme cherche depuis
longtemps & mettre a profit cette energie importante et diffusée sur I'ensemble de la planéte, il est
arrivé a réaliser ce but par le moyen dit cellule photovoltaique.

La conversion de I’énergie solaire par processus appelé couramment 1’effet photovoltaique

nous perm et d’avoir de 1’énergie électrique dans une installation photovoltaique.

Le photovoltaique fut utiliser pour I’alimentation en énergie de petites mais on s isolées
et d’équipements de télécommunications.

Aujourd’hui, grace a sa fiabilité et a son concept respectueux de I’environnement, le
photovoltaique prend une place prépondérante.
Pour comprendre ce phénoméne, nous Avon rappelé dans ce chapitre quelques notions de base
sur le rayonnement solaire et les propriétés des semi-conducteurs ; matériaux de base des cellules

photovoltaiques[1].

I. 2. Historique :

Le terme "Photovoltaique™ trouve son origine dans le grec, ou il est composé de deux
élements : "Photos" signifiant lumiére et "Volt", unité de mesure de la tension électrique, nommée
ainsi d'apres Alessandro Volta. En placant deux électrodes métalliques dans un matériau
conducteur et en exposant I'ensemble a la lumiére solaire, on observe une faible tension, ce qui
mena a la découverte de l'effet photovoltaigue en 1839 par le physicien francais Antoine
Becquerel. C'était la premiere fois que I'énergie solaire était transformée en énergie électrique.
Dans les années 1880, lI'américain Charles Fritts développa les premieres cellules solaires en
utilisant du sélénium. Les recherches sur le silicium, visant a l'isoler, le purifier et exploiter ses
propriétés physiques, commencerent bien avant 1910. Albert Einstein expliqua les mécanismes
sous-jacents en 1912, mais ce n'est qu'entre 1930 et 1945 qu'un premier procédé industriel de
purification du silicium par refroidissement progressif fut mis au point. En 1954, deux chercheurs
des laboratoires Bell aux Etats-Unis, Darryl Chapin et Carl Fuller, annoncérent la fabrication de
cellules solaires en silicium avec un rendement de 6 % [2].

Bien que ces deux scientifiques aient par la suite réussi a fabriquer des cellules avec un
rendement de 15 % en laboratoire, ils se heurtérent a des obstacles économiques, et les

laboratoires Bell cessérent leurs recherches pour réduire les colts de production. L'intérét pour
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I'énergie photovoltaique se raviva dans les années 1950, notamment lors des premiers lancements
spatiaux de satellites comme Vanguard | en 1958. Les crises économiques des années 1970, en
particulier la hausse des prix du pétrole en 1973, ainsi que les accidents nucléaires comme ceux
de Three Mile Island (USA, 1979) et de Tchernobyl (URSS, 1986), accentuerent l'intérét pour les
énergies renouvelables, et notamment pour I'énergie photovoltaique, considérée comme l'une des
sources d'énergie renouvelables les plus prometteuses. Aujourd'hui, deux technologies dominent le
marché mondial : les cellules photovoltaiques a couches minces et celles a base de silicium
cristallin. Les cellules a couches minces utilisent principalement du silicium amorphe hydrogéné,

tandis que celles cristallines se composent de silicium monocristallin et polycristallin.

Actuellement, plusieurs axes de recherche émergent dans le domaine de I'énergie
photovoltaique, tels que l'utilisation de nanotubes de carbone pour améliorer le rendement,
I'exploration de nouveaux nanomatériaux pour optimiser l'absorption de la lumiere solaire, et la

création de cellules solaires flexibles [3].

I. 3. Le principe de la conversion Photovoltaique :

Une cellule solaire est un dispositif semi-conducteur qui transforme la lumiére incidente en
énergie électrique. Ce processus, appelé effet photoélectrique, crée une différence de potentiel en
générant des porteurs de charge via l'excitation lumineuse pres d'une jonction. La cellule solaire
repose sur une jonction PN et fonctionne grace a l'absorption de la lumiére solaire. L'effet
photovoltaique, exploité dans les cellules solaires, permet de convertir directement I'énergie
lumineuse des rayons solaires en électricité en produisant et en transportant des charges électriques

positives et négatives dans un matériau semi-conducteur sous l'influence de la lumiére[4] .

I. 4. Notions préliminaires sur le rayonnement solaire :

Le développement, I’optimisation et la caractérisation de cellules photovoltaiques
impliquent une certaine connaissance de la source d’énergie utilisée : le soleil. La surface de celui-
ci se comporte comme un corps noir a la température d’environ 5800 K. Ceci conduit un pic
d’émission situé a une longueur d’onde de 0,5 um pour une puissance d’environ 60 MW/m2, soit un
total de 9,5.10%° W [5]. En tenant compte de la surface apparente du soleil et de la distance entre
celui-ci et la terre, cela conduit a un éclairement moyen dans ’année de 1,36 kW/m? hors
atmosphere. Cette irradiance est pondérée par divers facteurs a la surface de la terre : absorption par

les molécules des différentes couches de I’atmosphére, conditions climatiques, latitude du lieu
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d’observation et saison. Des gaz comme 1’0zone (O3), pour des longueurs d’ondes inférieuresa 0,3
pm, le dioxyde de carbone (CO2) et la vapeur d’eau (H20), pour les infrarouges au- dessus de 2
pm, absorbent les énergies proches de leur énergie de liaison, ce qui conduit a des « trous » dans le
spectre solaire visible au sol. Par ailleurs, les poussiéres et aérosols présents dans I’atmosphére
conduisent & une absorption répartie quasiment sur toute la gamme spectrale, ce qui conduit a une
baisse globale de la puissance incidente. Afin de comparer et d’unifier les performances des cellules
photovoltaiques élaborées dans les différents laboratoires du monde, il a été institué la notion d’Air
Mass (AM). Elle quantifie la quantité de puissance absorbée par 1’atmosphére en fonction de I’angle

8 du soleil par rapport au zénith :

1
cos(d ( Il)

AM =
j]
Si le soleil est au zénith du lieu d’observation, 6=0°, AM=1 : la notation utilisée est AM1.

AMO correspond a I’irradiance hors atmosphere, et est surtout utilisée pour prédire le comportement
des cellules pour applications spatiales. Le spectre standard le plus étudié est AM1.5G, G signifiant
global car il tient compte a la fois des radiations directes et diffuses,par opposition a AM1.5D qui
ne tient compte que des directes. AM1.5G donne une irradiance de 970 W/m?, mais a été arrondi a
1kW/m?. L’intensité Ip recue a la surface de la terre peut étre calculée gréace a la formule empirique

suivante [5] :

Ip = 1,353 (0,7AM)0678 (1.2)
Avec ID en kW/mz2, pour une surface perpendiculaire aux rayons incidents. Les spectres

AMO et AML1.5 sont représentés sur la figure(l.1).

2500 —

» Domaine de fonctionnement .
des cellules en silicium

2000 —

1500 BTaN :
£ "j :
a 1000 /\IWO =
b= } :
| == .
S . :
E  soo AM1.5 [T
: e
LW i
___________________ - &5 C’(}“—
8} T T T L T L T . T % T . T L} T 1 L T L 1
0,25 0,50 0,75 1,00 1525, 1.50 1,75 Z,00 D25 2,50 Z.75 3,00

Longueur d’'onde (jum)

Figure 1. 1 : Représentation graphique des spectres AMO et AM1.5 d’apres [3].

Le domaine spectral utile aux cellules en silicium est mis en évidence. Il apparait que la
partie la plus importante du spectre solaire a la surface de la terre concerne le domaine du visible et
du proche infrarouge. Les irradiances définies par le nombre AM ne tiennent toutefois pas compte
de la variété des conditions climatiques, et de I’altitude du lieu. La terre présente ainsi de grandes

disparités dans la répartition de la puissance solaire : les ensoleillements moyens sur I’année
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peuvent atteindre 7 kWh/m?/jour dans le nord de I’ Australie et au Botswana. En Europe occidentale,
la puissance se situe autour de 3 kWh/m?/jour pour les pays comme I’Espagne, a moins de 1
kWh/m?/jour pour le sud de la Suéde. La France est soumise a une moyenne annuelle comprise

entre 1,5 et 3 kWh/m?/jour selon les régions.

I. 5. Principe de fonctionnement de la cellule photovoltaique :

Le principe d’une cellule photovoltaique est de transformer des photons absorbés par un semi-
conducteur en porteurs de charges électriques (électrons et trous). Cette création de charges va
entrainer la création d’une différence de potentiel aux bornes d’électrodes et d’un courant électrique
dans un circuit connecté aux ¢électrodes. La Figure 1.2 présente le principe de fonctionnement d’un

générateur photovoltaique d’électricité.

Lumiére

du soleil

Contact
Revétement frontal
anti-reflets X /
Matériau - —

semi-conducteur __/ | e
spécialement

traité (

Contact arriére

Figure 1. 2 : Principe de fonctionnement d'une cellule photovoltaique.

Une cellule photovoltaique comporte deux parties, I’'une présentant un exces d’électrons et
I’autre un déficit en électron, dites respectivement dopée n et dopée p. Lorsque la premiére est mise
en contact avec la seconde, les électrons en exces dans le matériau n diffusent dans le matériau p.
La zone initialement dopée n devient chargée positivement et la zone initialement dopée p chargée
négativement, il se crée donc entre elles un champ électrique qui tend a repousser les électrons dans
la zone n et les trous dans la zone p. Une jonction dite (p-n) a été formée. En ajoutant des contacts
métalliques sur les zones n et p, une diode est obtenue. Lorsque la jonction est éclairée, les photons
d’énergie supérieurs ou égale a la largeur de la bande interdite Eg (1,12 eV pour le silicium)
communique leurs énergies aux atomes ou chacun fait passer un électron de la bande de valence a la
bande de conduction et laisse aussi un trou capable de s’émouvoir. Ce dernier, engendre ainsi une
paire électron/trou [6].

Si une charge est placée aux bornes de la cellule, les électrons de la zone n rejoignent les
trous de la zone p via la connexion extérieure donnant naissance a une différence de potentiel :

le courant électrique circule (Figure 1.3).
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Figure 1. 3 : Structure d'une cellule (a gauche) et son diagramme de bande (a droite) [6].

I.6. Caracteéristique électrique et parametres de la cellule photovoltaique :

La partie principale d’une cellule photovoltaique est une jonction PN [6,7]. C’est
I’éclairement de cette jonction qui va générer des porteurs de charges et permettre de récupérer une
puissance électrique. On distingue deux régimes de fonctionnement qui dépendent de la polarisation
de la diode : la polarisation directe qui correspond au régime passant (si le potentiel appliqué est
supérieur a celui de la barriére de potentiel VVO) et la polarisation inverse qui correspond au régime
blogué (Figure 1. 7) : courbe sous obscurité). En régime passant, la barriere de potentiel est levee,
les porteurs majoritaires peuvent traverser la jonction sans étre blogués, un courant apparait. En
régime bloqué, seuls les porteurs minoritaires peuvent créer un courant dans la diode car ils n’ont pas de

barriere de potentiel qui les retiennent. Ce courant est le courant 10 ou courant de saturation. Sous

éclairement :
Les photons incidents vont générer des paires électron/trou dont le comportement va différer selon
la zone d’absorption :

- Dans la zone de charge d’espace (ZCE) engendrée par la jonction p-n, les pairs électron/trou
créées sont dissociées par le champ électrique. Les électrons sont accélérés puis injectés
dans la zone n (émetteur) et les trous dans la zone p (base). Un courant photo-courant de
génération est créé ;

- Dans les zones de base et d’émetteur, les porteurs minoritaires générés (trous dans
I’émetteur et électron dans la base) vont diffuser vers la ZCE. S’ils atteignent cette derniere
avant de se recombiner, ils sont injectés dans la zone n pour les électrons et dans la zone p
pour les trous et deviennent majoritaires. Un photo-courant de diffusion est créé.

Ces deux contributions s’ajoutant pour donner le photo-courant de porteurs minoritaires résultant

9
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Ioh. Qui est proportionnel a I’intensité lumineuse.

Sous obscurité :
Le courant dans une telle structure de type jonction p-n est appelé courant d’obscuritéet

ila la forme suivante :

qrw

Tobs = Io. ( 1-enET) (1.3)
Avec:

q est la charge élémentaire (q = 1.6.10-19 C),
V est la tension aux bornes de la jonction,

K est la constante de Boltzmann (k = 1.38.10-23 J.K-1) et T est la température (K) n

facteur d’idéalité de la diode.

Ce courant d’obscurité correspond au courant de diode (Id), le courant délivre sur une

charge parune cellule photovoltaique éclairée s’écrit alors :
1(v) = Ipn — Lops(V) (1.4)
Soit:
I(v) = Iph - IS (1.5)
cellule solaire, deux courants s’opposent : le courant d’éclairement et le courant d’obscurité. La

caractéristique d’une cellule sous obscurité est identique a celle d’une diode tandis que sous

éclairement la caractéristique a 1’allure présentée sur la Figure (1. 4).

45 |
30 Sowus obscurite
=X -
= 15 1 /
< ° e Voa
g -15 - 1 Puissance utile
L =
. Sous eclairement
-30 n
- .EE
A5

0,2 ©0O0 ©O,2 04 0.6 0.8 1.0
Tensiomn (V)

Figure 1. 4 : Caractéristiques courant-tension de la cellule photovoltaique

sous éclairement et sous obscurité.
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L’intersection de la caractéristique courant-tension du dip6le associé a la cellule
solaire avec la droite de charge définit le point de fonctionnement de ce circuit. Les deux
régimes extrémes sont la tension de circuit (Voc) ouvert mesurée aux bornes de la cellule sous
éclairement et sans circuit dSe charge et le courant de court-circuit (Icc) mesuré sous
éclairement et en annulant la tension aux bornes de la cellule. Quand on se place au plus pres
du point de la caractéristique courant-tension pour lequel la puissance électrique (Pm) délivrée

a la charge est maximum.

Pm=Vnln (|6)

Avec Im et Vm: courant et tension qui correspondent a la puissance maximale. Cette puissance

s’accroit d’autant plus que le rapport de facteur de forme (FF) augment.

FF_VDE]EE (I 7)
Une autre caracteristique électrique importante est le rendement de conversion (n) qui est le rapport

entre la puissance électriqgue maximale fournie par la cellule solaire et la puissance incidente (P;)

qu’elle recoit :

Vmlm
Fis

nY% = 100 (1.8)

S : la surface totale de la cellule solaire
Le rendement de conversion dépend du spectre solaire. En fonction des caractéristiques

d’absorption du matériau semi-conducteur, une partie plus

Ou moins importante de ce spectre sera utilisable pour la conversion photovoltaique. En effet, les
photons dont 1’énergie est inférieure a la largeur de la bande interdite ne sont pas absorbés par le
semi-conducteur. L’énergie en excés des photons absorbés se transforme en énergie cinétique, puis
se perd thermiquement par collision avec les atomes de réseau cristallin. D’autres facteurs tels que
les pertes par réflexion sur la surface éclairée malgré la texturisation et le dépot d’une couche
antireflet constitue une source importante de perte, les caractéristiques électriques propre a la
jonction comme le facteur de diode et la résistance série diminuent encore le rendement de

conversion des cellules solaires.
Rendement Quantique (QE)

Le rendement de collecte correspond au rapport entre le nombre de porteurs de charge

effectivement collectés et le nombre total photo-générés. Ce terme tient donc compte des
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recombinaisons de porteurs survenant dans le volume et en surface de la cellule, et il dépend
directement de la durée de vie des porteurs minoritaires (le temps moyen entre la génération et la

recombinaison d’un porteur minoritaire).

I(A
nombre d’electrons collectes Ne ¢ )/q

QE() = = (1.9)

nombre de photons incidents Ny )

I. 7. Les différentes filieres photovoltaiques :

I. 7. 1. Lafiliére silicium cristallin :

C’est la filiere dominante. L’élément du silicium est le plus abondant dans la croute terrestre apres
I’oxygéne, il a l’avantage de pouvoir étre produit a partir d’une ressource naturelle quasi
inépuisable, la silice, un composant de granit, des sables et des gres.

Il a été étudié pendant plus de 30 ans afin d’en améliorer le rendement, la premiére cellule solaire
au silicium a éte fabriqué en 1954 aux laboratoires Bell aux Etats-Unis avec un rendement de 6%.

Cette filiere a base de silicium cristallin comprend le monocristallin et le multicristallin (figure 1-5).

Figure 1. 5 : Cellules du silicium monocristallin et multicristallin

1.7.1. 1. Lesilicium monocristallin :

Ilest obtenu par croissance ou tirage d’un lingot cylindrique a partir d’un monocristal
« souche » selon le procédé Czochralski (CZ). Les cellules a base de Si monocristallin ont un bon
rendement mais la méthode de production est laborieuse et colteuse [8].
1.7.1. 2. Lesilicium multicristallin :

Il est obtenu par coulage en lingotiére dans laquelle s’opere un refroidissement lent, de
I’ordre de quelques dizaines d’heures. Sa mise au point est moins énergivore. C’est un

matériau moins pur. Par comparaison entre les deux, on trouve que la cellule de silicium
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monocristallin a un rendement de conversion des cellules légerement supérieur a celui du
multicristallin, mais le colt est élevé pour le premier par rapport au deuxiéme et le plus utilisé est le
Si multicristallin [8].

I. 7. 2. Lafiliere couches minces:

I. 7. 2. 1. Lafiliére silicium microcristallin/silicium amorphe :

Le potentiel des cellules photovoltaiques en couches minces n’est aujourd’hui plus a
démontrer. Un rendement maximal de conversion de 21,5% a en effet été obtenu par I’équipe de
Zhao [9] sur une cellule de 47 um d’épaisseur. Ce résultat est proche du rendement de conversion
record de 24,7% obtenu avec la méme technologie sur des plaques de silicium plus épaisses [10].
D’autres résultats sont venus par la suite confirmer la viabilité de cette voie technologique.

Dans un premier temps, la recherche s’est orientée vers la fabrication de cellules photovoltaiques
basées sur du silicium microcristallin (pc-Si), avec une taille de grains inférieure a 1um, élaborées
sur verre. Les rendements de conversion obtenus sont voisins de 10%. Puis les études se sont
dirigées, dans un second temps, vers I’utilisation de silicium polycristallin (poly-Si) & large grain
déposeé sur des substrats résistants a haute température (graphite ou céramique). Les rendements de
conversion sont alors de lordre de 15% (16,6% par exemple, pour le procédé Silicon Film
développe par la société Astropower [11]). Ces substrats permettent, en effet, une plus haute
température de depbt donc une plus grande taille des grains.

Il faut noter, dans ce cas, que I'utilisation du silicium sous sa forme cristalline en couches minces a
relevé un handicap majeur, a savoir son faible coefficient d'absorption optique di a son gap indirect.
Sous cette forme, il ne se préte pas a jouer un role concurrentiel. C’est sous sa forme amorphe, que
le silicium est generalement utilisé en couches minces. Néanmoins, il faut noter que le silicium
cristallin n’a jamais ¢été délaissé. En effet, plusieurs travaux de recherche ont succédé pour
surmonter ses handicaps. On cite par exemple, les travaux de Redfield, Spitzer et al. et Barnett [10]
qui se sont basés sur le principe des pieges de la lumiére a travers la structure pour compenser la
faible absorption optique de ce dernier. Malheureusement, ces méthodes alourdissent la conception
et la réalisation des cellules solaires a faible co(t.

I. 7. 2. 2. Couches minces de tellurure de cadmium (CdTe) :

Jusqu’a une date récente, la filiere CdS/CdTe représentait I’approche la plus prometteuse des
cellules solaires a couches minces. Le CdTe est un semi-conducteur a bande interdite directe Eg =
1,45 eV, qui est une valeur idéale pour la conversion photovoltaique du spectre solaire puisqu’elle
s’approche de I'optimum théorique Eg =1.4 eV [12]. En raison de la méthode de fabrication
relativement facile et un bon coefficient d'absorption dans le spectre solaire visible, le rendement de

la cellule CdS / CdTe a été amélioré significativement au cours de la derniere décennie. En fait, le
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rendement de conversion maximal est de 18.7% [13]. Comparé aux autres technologies couches
minces, le CdTe est plus facile & déposer et donc, plus approprié a la production de module PV de
surface importante. Toutefois, 1’inconvénient majeur actuel repose sur la toxicité reconnue du
Cadmium, qui empoisonne les tentatives de développement de cette filiere, bien qu’il ait été

démontré que les risques environnementaux liés aux cellules PV en CdTe sont minimes [14].

1.7. 2. 3. Couches minces de di-séléniure de cuivre-indium (CIS/CIGS) :

Malgré leur nature polycristalline, les cellules solaires en couches minces a base de
Cu(In,Ga) Se2 (CIGS) ont atteint étonnamment un rendement de conversion ¢élevé qui s’approche
de 20.8 % [15] au laboratoire pour un ensoleillement AM1.5 et de 25 % par simulation [16] . Ces
résultats positionnent le CIGS comme le CdTe au-dessus des cellules de silicium en termes de
compromis codt-rendement. Bien que la filiere chalcogénure ternaire (CIS) et quaternaire
(CulnGaSe2) et ses nombreuses variantes n’a pas eu la croissance explosive du CdTe, elle reste
encore la plus pertinente pour se lancer aujourd’hui dans les couches minces car elle combine le
meilleur compromis de haut rendement, de bonne stabilité et de faible codt potentiel sans offenser
I’environnement. Les principales améliorations sont venues de 1’élargissement de la bande interdite
du CulnSe2 par I'utilisation d’alliages du type CulnSe2 et du CuGaSe2 (diséléniure de cuivre et de
gallium), avec des gaps, respectivement,

1.02 eV et de 1,67 eV [17,18]. En plus cette filiere possede certaines caracteristiques
exceptionnelles telles que: le coefficient d’absorption qui a presque le méme seuil que celui du c-Si
mais il est 100 a 1000 fois plus fort dans la gamme 1,1 a 2,6 eV, ce qui permet une épaisseur
d’absorbeur de 1 a 2 um, la longueur de diffusion des porteurs minoritaires particulierement liées
aux applications photovoltaiques, et surtout la tolérance aux défauts qui permet une production a

trés grande échelle.

En outre, il existe d’autres matériaux basés sur des alliages et qui sont extrémement performants,
mais aussi extrémement chers (comme I’arséniure/indium de gallium InGaAs). IIs sont utilisés
beaucoup plus pour les applications spatiales a I’aide de concentrateurs de lumiére.

1.7. 3. Lafiliere Organique :

Si I’effet photovoltaique a été observé dans les matériaux organiques depuis plus de 30 ans,
les premicres cellules présentaient des rendements de conversion en énergie faible, de ’ordre de
10-5 %. Dés 1978, Merritt prévoyait que les valeurs de ne pourraient dépasser les 1 % [19], mais ce
n’est qu’en 1986 que ce rendement a été atteint avec les travaux de Tang (0,95 %). Pendant les

années qui suivirent, cette valeur a parfois été reproduite avec des matériaux différents mais elle n’a
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jamais été améliorée. Ce n’est que depuis le début du XXle siécle que le rendement a recommencé a
croitre, atteignant 2,5 % avec les travaux publiés par Shaheen [20], 3,6 % avec ceux de Peumans
[21] sous éclairement AM 1,5 avec une puissance lumineuse de 100 mW.cm-2et enfin 4,2 % avec
une double hétérostructure de C60 et de phthalocyanine de cuivre [22]. Aujourd’hui, le record au
niveau industriel est détenu par la

firme Konarka avec un rendement qui dépasse les 5 % [23]. L’équipe de Heeger a méme
obtenu un rendement de 6,7 % avec des cellules de type « Tandem ». Cette valeur reste encore trés
faible si on la compare aux rendements obtenus par les autres technologies. En effet, les cellules
organiques peuvent étre mises en forme facilement, avec des techniques issues de I’industrie de la
microélectronique, afin de fabriquer des cellules a différentes structures (Fig. (1.6)) telles que la
structure monocouche (jonction Schottky) et la structure bicouches (hétérojonction PN). Les
structures monocouches sont formées d’un polymeére conjugué unique, dépose entre deux électrodes
(métal ou ITO) (Fig. (1.6) (a)), tandis que la structure bicouche est composée de deux matériaux de
natures différentes (donneur et accepteur d’électrons) mis en contact entre deux électrodes (Fig. (16)
(b))
De plus, les quantites des materiaux utilises sont relativement faibles, les films ayant des épaisseurs
de 100 nm. L’ingénierie moléculaire permet, en outre, d’adapter les valeurs de la bande interdite et

des niveaux d’énergie.

Contact chmique
CdTe
Ccds

Oxyde Transparent
Conducteur

Substrat de verre

¥ 4 T
Lunuére

Figure I. 6 : Structure d’une cellule solaire a base de CdS/CdTe [17].

1.7. 4. Lafiliere des pérovskites :

C’est un nouveau type des cellules photovoltaiques. Elle n’est pas encore sortie des
laboratoires. La pérovskite est une structure cristalline calquée sur celle du titanate de calcium
CaTiO3. Cette molécule est formée de 8 octaedres dont le centre de chacun est occupé par un cation
(le calcium) et les sommets par des anions (1’oxygene), le titane se trouvant au centre du cristal. Ses

qualités photovoltaiques, la capacité d’absorption des photons 10 fois supérieure au silicium, la
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bonne séparation des charges électriques et leur mobilité, sont en revanche le fruit d’une découverte
trés récente. Cette découverte revient a deux experts du domaine : Michael Graetzel, de 1’Ecole
polytechnique de Lausanne, et Henry Snaith, de I'université d’Oxford L’universit¢ de Toin au
Japon a inventé la premiere cellule photovoltaique avec un rendement de 3,8 % en 2009 [24]. Et le
record mondial de cette filiére a été obtenu par I’Ecole Polytechnique Fédérale de Lausanne (EPFL)
[25]. Mais le grand défi pour les cellules solaires perovskite est la stabilité a long terme et la
présence de plomb dans sa molécule.

Les cellules solaires en pérovskite sont une alternative diablement séduisante aux cellules en
silicium qui dominent aujourd’hui le marché, mais dont les limites — performances, rigidité... — sont
connues depuis plusieurs années. Par comparaison entre le silicium et les pérovskites, le premier a
besoin de 30 ans pour atteindre le record 25,7%, mais les pérovskites ont besoin que 6 ans pour
atteindre a 20% (figure 1-7).

o
e Bige. %?"’
- 4 o

Figure I .7 : Structure d’un cristal de pérovskite générique ABX3.

Conclusion :

Le monde de la conversion photovoltaique, aussi bien au niveau de la recherche qu’au niveau de
I’industrie connait depuis quelques années une mutation profonde associée a I’intérét croissant

pour I’énergie photovoltaique.

Une industrie majeure est en cours de constitution comme le montre I’analyse de la situation et des
évolutions. De facon intéressante et exemplaire, les possibilités d’innovation sont trés grandes,
portées par le bouillonnement des recherches en vue d’améliorer les filieres existantes, d’en
consolider de nouvelles et de préparer les prochaines ruptures, notamment en matiere de matériaux

et de rendements.
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Chapitre Il Propriétés fondamentales des matériaux semi-conducteurs (ZnSe,CdSe, SnO2,
Cs2AgInBr6,CuO)

11.1. Introduction:

L’énergie photovoltaique est générée par la conversion directe d’une partie du rayonnement
solaire en électricité. Ce processus repose sur des cellules photovoltaiques (PV), qui exploitent un
phénoméne physique appelé effet photovoltaique. Ces cellules sont fabriquées a partir de
matériaux semi-conducteurs, principalement du silicium. Ce matériau présente une conductivité
électrique intermédiaire entre celle des isolants et des conducteurs, ce qui lui permet de faciliter le

passage du courant, surtout lorsqu’il est dopé (enrichi en charges positives ou négatives).

Dans ce chapitre, nous étudierons les propriétés fondamentales des matériaux utilisés dans
la fabrication des cellules PV, en abordant leurs caractéristiques électriques, optiques et
structurales. Depuis quarante ans, d’importants efforts de recherche ont ¢été consacrés au
développement de cellules photovoltaiqgues a haut rendement et faible colt. Nous nous

concentrerons plus particulierement sur les matériaux suivants, sélectionnés pour nos travaux:

Perovskite (Cs2AgInBr6).

dioxyde d'étain (SnO2).

Oxyde de cuivre (CuO).

Séléniure de cadmium (CdSe).

. Séléniure de zinc (ZnSe).

11.2. Matériaux Pérovskite:

Récemment, les pérovskites doubles halogénées exemptes de plomb (HDPs) [1], de formule
générale A-BIBIIIXs, ont attiré l'attention en tant que candidats prometteurs pour les absorbeurs
photovoltaiques (PV), offrant une alternative aux MAPbIs en raison de leur moindre toxicité et de
leur meilleure stabilité. Au-dela de leurs applications photovoltaiques classiques, ces HDP se
distinguent également comme matériaux fonctionnels polyvalents, notamment pour la détection

des rayons X.

Dans cette optique, nous avons consulté le tableau périodique afin d'identifier les éléments les
plus appropriés a l'élaboration de structures de pérovskites doubles a faible toxicité (LFDP)

stables, comme illustré par Sun et al. [2] dans la figure I1.1.
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Figure 11.1 : Représentation de la structure stable de pérovskite des éléments a travers le tableau

périodique [3].

I1. 2. 1. Double perovskites Based on In (V) and Ag (1) :

Le composé Cs:AgInBrs est une pérovskite double, également classée parmi les
halogénures métalliques, qui se distingue par une structure cristalline particuliere. Dans cette
structure, les cations de césium (Cs), dargent (Ag) et d'indium (In) sont agencés de maniére
ordonnée, formant un réseau cristallin stable. Ce matériau suscite un intérét croissant en raison de

ses propriétés électroniques et optiques remarquables, le positionnant comme un candidat

prometteur pour diverses applications technologiques avancées telles que

photovoltaiques, les dispositifs optoélectroniques et d'autres technologies émergentes.

Comparé aux pérovskites conventionnelles, Cs:AgInBrs présente des avantages potentiels en

termes de stabilité chimique accrue et d'amelioration des performances.

> & O ¢
0"0

les cellules

Figure 1. 2 : Une cellule unitaire d'un cristal unique de double pérovskite Cs2AgInBr6.Cs(Verts)

occupant les sites A-cristallographiques.
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I1. 2. 2. Propriétés des matériaux pérovskites (Cs2AgInBrs) :

I1. 2. 2.1. Propriétés électroniques :

Le Cs2AgInBrs, également connu sous le nom de dibromure d'argent et d'indium de césium, est
une pérovskite double qui suscite un intérét croissant en raison de ses propriétes électroniques
prometteuses, notamment pour les applications photovoltaiques et optoélectroniques. Parmi ses

caracteéristiques électroniques majeures, on peut citer :

1. Structure de bande :

Cs2AgInBrs présente une structure de bande interdite directe ou quasi-directe, ce qui est
particulierement favorable pour les applications photovoltaiques, car cela facilite
I'absorption efficace de la lumiére et la génération de porteurs de charge.

2. Largeurde bande interdite :
La bande interdite de ce matériau est comprise entre 1,9 et 2,2 eV, ce qui la rend
appropriée pour des applications dans les cellules solaires et autres dispositifs
optoelectroniques nécessitant une absorption dans le visible.

3. Mobilité des porteurs de charge :
Bien que la mobilité des porteurs de charge (électrons et trous) soit inférieure a celle
observée dans certains semi-conducteurs traditionnels, elle reste néanmoins suffisante
pour assurer un transport efficace des charges dans les dispositifs photovoltaiques.

4. Densité des états électroniques :
La densité des états au niveau des bords de la bande de valence et de conduction est
relativement faible, contribuant ainsi a limiter les phénoménes de recombinaison des
porteurs de charge et a améliorer I'efficacité globale de la conversion énergétique.

5. Conductivite électrique :
La conductivité intrinséque du Cs2AgInBrs demeure modérée par rapport a d'autres semi-
conducteurs, mais elle peut étre optimisée grace a des stratégies telles que le dopage ou
I'ingénierie des défauts.

6. Stabilité :
Ce matériau se distingue également par une meilleure stabilité thermique et chimique en
comparaison avec d'autres pérovskites halogénées, un atout essentiel pour garantir la

durabilité et la fiabilité des dispositifs optoélectroniques.
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Grace a cet ensemble de propriétés, Cs2AglnBrs apparait comme un matériau prometteur pour
diverses applications, notamment dans les cellules solaires, les photodétecteurs et d'autres

dispositifs optoélectroniques avancés [4-5].

Energy (eV)

Figure I1. 3 : Structure de bande électronique pour Cs2AgInBr6 [6].

La Figure 11.4 illustre les densités partielles d'états (PDOS) du matériau pérovskite double
Cs2AgInBrs, en correspondance avec les structures de bandes électroniques présentées dans la

Figure 11.3. Le niveau de Fermi est fixé a I'énergie zéro.

L'analyse du diagramme PDOS permet d'identifier les contributions orbitalaires a la bande de
valence et a la bande de conduction, ainsi que de déterminer les orbitales dominantes dans
chacune de ces bandes. On observe ainsi que la bande de valence est majoritairement constituée
par les orbitales p du brome (Br), tandis que la bande de conduction est dominée par les orbitales

p de I'indium (In), avec une contribution plus modeste des orbitales s de I'argent (Ag).

Par ailleurs, la présence notable des états 4d de l'argent dans la bande de valence participe a la
réduction de la largeur de la bande interdite et contribue, en partie, au caractere indirect de la

bande interdite observée dans ces phases.

s-Ag
P-Ag
d-Ag
s-Br
p-Br
10 - d-Br
s-Cs
p-Cs

s-In

6 Pp-In
d-In

Density of States (electrons(eV)
b

N
1

-5 -a -3 -2 -1 o 1 2 3 a s
Energy (eV)

Figure Il. 4 : Densité partielle des états (PDOS) de la pérovskite double cubique Cs2AgInBr6 [6].
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I1.2.2.2. Coefficient d'absorption :

Le Cs2AglnBrs est un composé couramment désigné comme halogénure d'alliage a base
d'argent, largement exploré dans le domaine des matériaux semi-conducteurs et des dispositifs
optoélectroniques. En particulier, ses propriétés d'absorption sont étroitement liées a la maniére
dont ce matériau interagit avec la lumiére dans différentes gammes de longueurs d'onde.

Ces propriétés optiques découlent directement de sa structure électronique et de ses interactions

avec le rayonnement électromagnétique. Plusieurs études ont mis en évidence le potentiel de

Cs2AgInBrs dans des applications telles que les cellules photovoltaiques, les photodétecteurs et

d'autres dispositifs optoélectroniques.

L'évolution du coefficient d'absorption en fonction de I'énergie des photons incidents est
représentee dans la Figure I1.5. On observe quaux énergies inférieures au seuil d'absorption
fondamental, le coefficient d'absorption reste quasi nul, avant d'augmenter de maniére significative.
Cette augmentation traduit la croissance du nombre d'électrons disposant de I'énergie suffisante
pour interagir avec les photons incidents.

De maniere générale, I'amplitude du coefficient d'absorption optique est proportionnelle a la
fréquence de l'onde électromagnétique. Concernant le Cs2AgInBre, le matériau démontre une
absorption efficace dans la région du spectre visible. Comme illustré par la Figure 1.5, il présente
une absorption optique particulierement élevée dans la partie haute du spectre solaire, avec un
coefficient d'absorption atteignant des valeurs de I'ordre de 10* em™, ce qui le rend favorable pour

des applications photovoltaiques et optoélectroniques performantes.

4.0x10°
3.5x10" -
3.0x10" -
2.5x10" -
2.0x10"

1.5x10" -

Absorption (cm’”)

1.0x10" -
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Energy (eV)

Figure I1. 5 : Spectre du coefficient d'absorption de la pérovskite cubique double Cs2AgInBr6 [6].
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I1. 3. Propriétés de dioxyde d'étain (SnO2) :
I1. 3. 1. Propriétés électriques dioxyde d'étain (SnO2) :

Parmi les oxydes métalliques les plus usuels, I'oxyde d'étain est le plus représentatif des
semi- conducteurs a large bande interdite Eg = (3,6- 4,0 eV). Les configurations électroniques de
bande de l'oxygéne et d'étain sachant que les numéros atomiques de Sn et O seront respectivement
50 et 8 sont [7] :

Sn4+: 152 2s2 2p6 3s2 3p6 4s4 3d10 4p6 4d10
(5s05p0...) O2-: 1s2 252 2p6 (3s0...)

Sous sa forme stoechiométrique, SnO2 est un isolant, mais dans sa forme déficiente en
oxygene, le dioxyde d'étain se comporte comme un semi-conducteur de type n avec un gap de 3,6
eV. Bien que la conductivité semble étre due a la formation de défauts intrinséques, le mécanisme
exact n'est pas totalement bien compris. La déficience en oxygéne est peut étre due a la présence
de lacunes d’oxygene ou bien a I’existence d’atomes d’étain interstitiels, associée a la réduction
de quelques ions Sn(IV) en ions Sn(ll) afin de compenser le déséquilibre de charge. La
conductivité électronique pourrait alors se produire en raison de la mobilité des électrons a partir
des sites de Sn(l1) vers les sites de Sn(I1V). Les données expérimentales suggerent que la cause de
la non- stoechiométrie dans SnO2 est plutdt due aux lacunes d’oxygene qu’aux atomes d’étain

interstitiels.

Dans la gamme de température 200-1350 °C, Mizusaki et al. ont mis en évidence
I’existence d’un déficit d’oxygeéne par rapport a la composition stoechiométrique. La densité de
lacunes dépend fortement de la température et de la pression partielle d’oxygeéne. Elle varie en
général entre 10-3 et 10-2 % at. La concentration d’électrons dans SnO2 pur est directement
proportionnelle a celle des lacunes. De plus, si I’on considére les lacunes d’oxygéne doublement
ionisées comme défaut majoritaire, la conductance électrique est proportionnelle a la pression

partielle d’oxygene[8].

Il. 3. 2. Propriétés optiques I’dioxyde d'étain (SnO2) :

Les propriétés optiques du SnO2 dépendent de I’interaction des ondes électromagnétiques
avec les électrons du semi-conducteur. Une onde électromagnétique interagissant avec ce matériau
sera complétement absorbée par celui-ci si I’énergie associée E=hv=hc/A est capable de transférer
des électrons de la bande de valence a la bande de conduction ¢’est a dire d’étre au moins égale a

la largeur de la bande interdite (gap). Ainsi, si I’on veut que le matériau soit transparent dans toute
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I’étendue du visible, il est nécessaire que le gap soit au moins aussi large que la plus grande des
énergies associées aux fréquences du spectre visible (400 nm a 800nm). Une bonne transparence
dans tout le spectre du visible sera donc assurée par une valeur de la bande interdite au moins égale
a 3.1eV. Donc sous la forme de couche mince, le SnO2 est un bon matériau transparent dans le
domaine optique du visible [9].

11.4. Propriétés Séléniure de zinc (ZnSe) :

Le séléniure de zinc (ZnSe) est un composé chimique formé de zinc (Zn) et de sélénium
(Se). C'est un semi- conducteur de type I1-VI, couramment utilisé dans les applications optiques
et infrarouges en raison de sa transparence dans une large gamme de longueurs d'onde, allant du
visible a I’infrarouge lointain. 11 se
présente généralement sous forme d’un cristal jaune a orange pale, souvent utilisé dans les

lentilles et fenétres pour les lasers infrarouges [10]

. @zn O se
Figure 11.6; Structure cristalline du ZnSe (Séléniure de Zinc).

I1. 4. 1Propriétés électriques du ZnSe :

e Semi-conducteur de type II-VI

o Porteurs de charge : électrons (type n) outrous (type p) selon dopage

o Largeur de bande interdite (band gap) : environ 2,7 eV atempérature ambiante
o Conductivité faible a I’état pur, améliorée par dopage

o Applications : cellules photovoltaiques, lasers bleus/UV, détecteurs infrarouges[11].

11.4 .2. Propriétés optiques du ZnSe :

o Transparence spectrale : de 0,5 a 21 um (visible a infrarouge lointain)
o Indice de réfraction : ~2,4 2 10,6 um

o Absorption optique : tres faible dans la gamme infrarouge

o Résistance elevée au laser, idéal pour lasers CO-

o Applications : lentilles, fenétres laser, prismes, imagerie thermique [12]
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I1.5 Propriétés Séléniure de cadmium (CdSe) :

Le séléniure de cadmium (CdSe) est un composé du sélénium et du cadmium. Le cadmium
est un métal lourd toxique et des précautions appropriées doivent étre prises lors de sa

manipulation et celle de ses composés. Les séléniures sont toxiques en grande quantité.

Le séléniure de cadmium est une substance cancérogéne connue pour les humains et
I'attention médicale doit étre recherchée en cas d'ingestion ou si le contact avec la peau ou les yeux

se produit.

Le CdSe est transparent aux radiations infrarouges et est parfois utilisé dans la
photorésistance et dans les fenétres pour les instruments utilisant la lumiére infrarouge. Le
matériau est également hautement luminescent. Ce semi-conducteur est un redresseur de courant.
Il sert dans les cellules photoélectriques, mais aussi sur les écrans TV, les écrans fluorescents et

les posemeétres [13].

Figure 11.7; Le séléniure de cadmium (CdSe)

Il. 5. 1. Propriétés optiques de CdSe :

1. Bande interdite directe :

o CdSe a une bande interdite directe (direct band gap), ce qui le rend trés efficace
pour l'absorption et I'émission de lumiére.

o Valeur de la bande interdite :
. 1,74 eV pour le CdSe en vrac (bulk) a température ambiante.
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. Elle peut varier en fonction de la taille des particules (effet de
confinement quantique), atteignant jusqu’a 2,4 eV pour des quantum
dots de tres petite taille.

2. Effet de confinement quantique :
o Dans les nanocristaux de CdSe (quantum dots), la taille influence directement
les propriétés optiques :

. Plus la particule est petite, plus la bande interdite est grande.

. Cela permet de moduler la couleur d’émission (du rouge au bleu) selon

la taille des nanoparticules.

w

Fluorescence et photoluminescence :
o Forte emission de photoluminescence dans le visible.
o Utilisé dans des LEDs, biomarqueurs fluorescents, et
dispositifs optoélectroniques[14].
I1. 5. 2. Propriétés électroniques de CdSe :

4. Type de semi-conducteur :

o Généralement n-type, mais peut étre p-type selon les dopants et conditions
de croissance.

5. Mobilité des porteurs de charge :
o Mobilité modéree des électrons et des trous:
. Electrons : =~ 450 cm2/V/-s
. Trous : =40 cm?/V-s
6. Applications électroniques :
o Photodétecteurs : sensible a la lumiére visible.
o Cellules solaires : utilise dans certaines cellules photovoltaiques hybrides ou
a jonctions multiples.
o Transistors a effet de champ (FET) a base de nanofils de CdSe.
7. Structure cristalline :
o Deux phases principales :
. Waurtzite (hexagonale) — la plus stable a température ambiante.
. Blende de zinc (cubique) — peut exister selon les conditions de synthes[15]

11.6. Propriétés Oxyde de cuivre (CuO) :
I11. 6. 1. Propriétés électriques du CuO :

L'é¢tude fondamentale des propriétés électriques d’oxyde de cuivre CuO est essentielle pour
ses futures applications électroniques et optoélectroniques. En effet, ’oxyde de cuivre est un semi
conducteur de type p avec un band-gap Eg compris entre 1,2 et 2,01 eV [16]. Cette énergie appelée
également gap correspond a celle qui fait passer un électron de la bande de valence (BV) a la bande

de conduction (BC). Pour les semi-conducteurs de type p, les porteurs de charges basées sur une
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concentration considérable des trous libres existant dans leurs bandes 18 de valence (BV) sont
largement acceptés. La concentration des trous libres dans ces matériaux est principalement
déterminée par la concentration de déficit en métal (ou exces d'oxygene) dans les sites cristallites
des matériaux [17]. Ce phénoméne est attribué a la déviation par rapport a la stoechiométrie (ou
défauts dans la structure), qui peut étre di aux lacunes d’anions ou a un exces de cations en position
interstitielle, ou bien étre induit en régulant les conditions de préparation du matériau [18]. La
nature exacte des défauts de structure dans la plupart des cas reste encore incertaine. Les mobilités
des trous dans des couches minces de CuO rapportées sont typiquement de l'ordre de 20 a 30
cm?/V-s [19]. Etant donné que les cristaux d'oxyde ne peuvent généralement pas accommoder de
gros ions oxyde, la non-steechiométrie du CuO de type p est supposée étre due a des lacunes de
cations [20]. Ce compose présente une faible quantité d’impuretés ainsi qu’une bonne stabilité
thermique dans une atmosphere a faible pression partielle d’oxygene [21]. La concentration de
trous, et donc la concentration en porteurs électriques ainsi que la conductivité du CuO, peut étre
controlée par la pression partielle d'oxygéne au cours de la croissance. Elle est également trés
sensible a la présence de molécules absorbées, ce qui confere au CuO un grand potentiel pour des

applications de détection chimique et environnementale [22].

Il. 6. 2. Propriétés optiques du CuO :

L'interaction de la lumiere (onde électromagnétique) avec la matiére (électrons du
matériau) peut expliquer clairement les propriétés optiques d'un matériau. Lors de l'application
de la théorie de dispersion sur un matériau, il convient de séparer I'absorption fondamentale de
I'absorption des porteurs libres. Si seule la premiere contribution est présente, le matériau a la
qualité d’un diélectrique. Le cas échéant, le matériau est un métal. Pour les semi-conducteurs, les
deux contributions sont importantes. La premiére correspond au seuil dabsorption inter bandes et
sépare la zone d'absorption dans l'ultraviolet de la zone a forte transparence dans le visible. La
seconde repere le front de la montée de la réflectivité dans l'infrarouge correspondant aux
oscillations de plasma des électrons de conduction. En effet, une onde électromagnétique
interagissant avec le semi-conducteur sera completement absorbée par celui-ci si I'énergie
associée a l'onde électromagnétique est capable de transférer des électrons de la bande de
valence a la bande de conduction, c'est-a-dire, si cette énergie est au moins égale a celle de la
largeur de la bande interdite. Plusieurs études notamment théoriques et expérimentales ont
rapporté que I’étude des propriétés optiques d'oxyde de cuivre dans la région du visible

fournissait des informations sur la I'absorption de ce matériau[23] .
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Eneffet, la figure 11.8 illustre le spectre d’absorbance de 1’oxyde de Cuivre.

w
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Figure 11.8 : Spectre d'absorption UV-Visible d'un réseau de nanofils de CuO .

Conclusion :

Les composés CdSe, ZnSe, SnO:, CuO et Cs:AgInBrs sont des matériaux semi-conducteurs ou a

large bande interdite, utilisés dans des domaines variés en optoélectronique, photovoltaique et

détection de gaz. Leurs propriétés fondamentales (structure cristalline, bande interdite, mobilité

des porteurs, absorption optique, etc.) les rendent adaptés a des usages spécifiques :

CdSe (Séléniure de cadmium) :

Semi-conducteur 11-VI a bande interdite directe (~1,7 eV), il est trés utilisé en optoélectronique, en

particulier pour les boftes quantiques et les diodes électroluminescentes (LEDs). Il offre une forte

absorption dans le visible et une bonne efficacité de luminescence.

ZnSe (Séléniure de zinc) :

Aussi un semi-conducteur I1-VI, avec une bande interdite plus large (~2,7 eV), il est transparent

dans une large gamme du visible a I’infrarouge. Il est couramment utilisé pour les fenétres

optiques infrarouges, les lasers bleus, et comme couche tampon dans les cellules solaires.

SnO: (Dioxyde d’étain) :

Un oxyde conducteur de type n, avec une grande bande interdite (~3,6 V). C’est un transparent

conducting oxide (TCO), utilisé dans les électrodes transparentes, les capteurs de gaz et les

cellules solaires a couches minces. 1l combine transparence optique et bonne conductivité.

CuO (Oxyde de cuivre(ll)) :

Semi-conducteur de type p, avec une bande interdite indirecte (~1,2-1,7 eV). Il est étudié pour les

photocatalyseurs, les cellules photovoltaiques et la détection de gaz, bien que sa faible mobilité
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électronique soit un défi.

Cs:AgInBrs (pérovskite double) :
Pérovskite sans plomb, a bande interdite large (~2 eV), prometteuse pour des applications optoélectroniques
non toxiques. Elle combine stabilité thermique et potentiel pour les cellules solaires ou photodétecteurs, bien
que les performances optoélectroniques soient encore en développement comparées aux pérovskites au

plomb.
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Chapitre 111 : Logiciel de simulation AMPS-1D

I11.1. Introduction :

Dans le cadre de la recherche de viabilité économique des systémes photovoltaiques pour des
applications terrestres a grande échelle, le développement de cellules solaires combinant trois
critéres essentiels s'avére impératif : haute efficacité, faible colt de production et utilisation de
matériaux facilement disponibles. L'objectif principal de la recherche consiste a maximiser
I'efficacité de conversion énergétique de ces cellules jusqu'a leurs limites théoriques. Pour atteindre
cet objectif, I'analyse des facteurs limitant la performance des cellules photovoltaiques revét une
importance cruciale, nécessitant :

e Une compréhension approfondie des mécanismes de perte d'énergie

e Une optimisation précise des processus de transport des charges

La modélisation informatique représente un outil central dans ce domaine, ou un modele électro-
optique avanceé peut fournir :

e Une analyse spatiale des propriétés de transport des charges
e Une évaluation précise des performances des matériaux absorbants
e Une identification exacte des zones de pertes dans le dispositif

Dans ce contexte, un modele de simulation unidimensionnel a été developpé, offrant une solution
pratique a ces défis en permettant aux chercheurs de :

e Simuler le comportement des cellules sous différentes conditions de fonctionnement
e Optimiser systematiquement leur conception
e Réduire I'écart entre les performances théoriques et pratiques [1].

I1. 2. Présentation du simulateur AMPS-1D :

1. 2. 1. Définition :

L’AMPS-1D (analysis of Microelectronic and Photonic Structures in one Dimension) est un logiciel
de simulation pour I’analyse et la conception des phénomenes de transport en microélectronique et
dans les structures photoniques. Il différe des autres logiciels d’analyse de transport tel que SPICE
et SCAPS, a savoir, sa capacité de mener tout type de défaut, 1’énergie du gap et la distribution
spéciale, son incorporation de la recombinaison S-R-H et bande a bande, son incorporation des
statique de Boltzmann et de Fermi-Dirac, sa capacité de définir les propriétés variables des
matériaux, son traitement globale des contacts et sa capacité de manier le transport dans les

dispositifs sous polarisation, sous éclairement ou les deux a la fois.
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I1. 2. 2. Le but d’utiliser PAMPS-1D :

Ce logiciel est un programme informatique unidimensionnel pour simuler la physique de
transport dans les dispositifs a semi-conducteur. Il résout numériquement les trois équations du
dispositif (I’équation de poisson, équation de continuité pour les trous libres et celle pour les
électrons libres) sans faire a priori des suppositions a propos des mécanismes de transport dans ces
dispositifs. Il est élaboré pour analyser, concevoir et optimiser des structures projetées pour les
applications microélectronique, photovoltaique optoélectronique. Une comparaison de 1’AMPS
avec les autres programmes connus montre que ’AMPS est le seul programme disponible qui

incorpore toute la physique suivante [2]:

1. Untraitement de contact qui permet a I'émission thermoionique et a la recombinaison
d'avoir lieu aux contacts de dispositif.

2. Un modele trés généralisé d'état de la bande interdite qui peut s’adapter a n'importe
quelle densité de distribution des états dans la couche ou a | interface.

3. Lesdeux recombinaisons: bande- a -bande et Shockley-Read-Hall.

4. Lastatistique compléte de Fermi-Dirac et pas seulement celle de Boltzmann.

5. Unmodeéle de la charge piegée quiexplique la charge dans n'importe quelle
distribution d’état du gap.

6. La mobilité des porteurs qui peut varier avec la position.

7. Les affinités des électrons et des trous qui peuvent varier avec la position.

8. La capacité de calculer des caracteristiques du dispositif en fonction de la température
sous polarisation directe et inverse, aussi bien qu'avec ou sans illumination.

9. La capacité d'analyser des structures du dispositif fabriqué en utilisant les matériaux

monocristal, les polycristallins et ou amorphes ou tous les trois a la fois.

36



Chapitre 111 : Logiciel de simulation AMPS-1D

I11. 2. 3. L'équation de Poisson :

L'équation de Poisson Lie la population des porteurs libres, la population des charges piégées, et
les populations dopé ionisées au champ électrostatique présent dans un systéme matériel. Dans
I'espace unidimensionnel, I'équation de Poisson est donnée par [2]:

d (—a(x) dy ") = q.[p(x) —n(x) + N*(x) = N~(x) + pt(x) — nt(x)] (11-1)

| | D A
dx \ dx )
Ou désigne le potentiel électrostatique, n est la concentration des électrons libres, p la

concentration des trous libres, le Nt la concentration des électrons piégés, pt la concentration des
trous piégés, la concentration ionisée de donneur et la concentration ionisée d’accepteur. Ces
concentrations sont toutes des fonctions de la coordonnée de position X, est la permittivité et g
est la charge d'un électron.

Puisque les diagrammes de bande montrent les énergies permises aux électrons et puisque le
potentiel electrostatique est defini pour une particule positive d'unité, l'utilisation de dans
I'équation ci-dessus peut étre incommode. Le niveau de vide qui est I'énergie de dessus ou
d'évasion de la bande de conduction, varie seulement en raison de la présence d'un champ
électrostatique [2]. Son derivé est donc proportionnel au fait de champ électrostatique, donc on
a:

e _du (11-1)

AMPS choisit toujours une référence pour que et non soit la position du niveau de vide
dans le contact au coté droit de n'importe quelle structure générale de dispositif. Avec cet
exemple particulier dans la figure Ill-1 d'une barriére de Schottky, c’est vu pour étre une
quantité négative dans une grande partie de n+ en arriére-prennent contact avec la couche et une
quantité positive essentiellement par le reste du dispositif. Cette maniére est utilisée pour
localiser le niveau local de vide et de se rappeler que son dérivé spatial est le champ
électrostatique, donc nous réécrirons I'équation de Poisson En termes de niveau local de vide

mesuré en Ev. Ceci donne :
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< I(— e 2¥ \| —q.[px)-n)+N )= N” () + pt(x) - nt(] (11-2)

dxk dx]
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Figure I11-1 : Bande de diagramme énergétique de la barriere de schottky a 1’équilibre
thermodynamique.
L'équation (I11-2) est la forme de 1'équation de Poisson que ’AMPS utilise. Aprés avoir arrangé
sur une formulation de I'équation de Poisson qui sera commode, nous nous rendons compte
maintenant que AMPS a besoin des expressions pour les six nouvelles variables dépendantes n, p,
nt, pt, , et présenté dans I'équation (I11-2).

IVV.2.4.Les equations de continuite:

La section précédente a fourni des expressions pour toutes les quantités contribuant a la
charge en équation de Poisson. Une inspection minutieuse de ces expressions prouve gu'elles
sont toutes finalement définies en termes de populations libres n et p de porteur. Nous avons
besoin maintenant de plus d'informations sur n et p pour déterminer comment ils changent a
travers un dispositif et sous différentes polarisations. Les équations qui maintiennent les
électrons de bande de conduction et les trous de bande de valence sont les équations de
continuité. A I’équilibre le taux de temps de changement des concentrations en porteur libres est
égal a zéro. En conséquence, l'équation de continuité pour les électrons libres dans les états

délocalisés de la bande de conduction a la forme
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l(mﬂ|_e (X) +R(X) (111-3)

= on

gl dx /

Et I'équation de continuité pour les trous libres dans les états délocalisés de la bande de valence a la
forme:

1( dj; ) (11-4)
—| _|=Gop(X)—R(X)

qldx )

Ou et désignent respectivement les densités de courant des électrons et des trous. La limite R(x)
désigne le taux de recombinaison resultant de bande & bande et la recombinaison S-R-H (indirect).
Les equations de continuité incluent aussi la limite GO(x) qui est le taux optique de génération en

fonction de x dd a l'illumination extérieurement imposée [2].

I11. 2. 4.1. Densité de courant d'électron et de trou :

De nouveau, nous devons développer des expressions pour les limites dans une equation principale.
Avant elle était I'équation de Poisson, maintenant c'est les deux équations de continuité. Revenons a

jn €t jp, lathéorie admet que, méme dans les cas ou la population d'électron peut étre dégénerée ou

les propriétés matérielles peuvent varier avec la position, la densité de courant d'électron peut

toujours étre exprimée comme
i ()=qp (dEfn) (I11-5)
N o [

” Cdx )

De méme, dans les cas ou les populations de trou peuvent étre dégénérées ou les propriétés
matérielles peuvent varier avec la position, la densité de courant de trou peut étre toujours
simplement exprimée par [2]:

may\
L dx )

jp (%) = qup pl (111-6)

Il est important de noter que les équations (I11-5) et (111-6) sont des formulations tres générales qui
incluent la diffusion, dérive, et font signe en raison des champs efficaces résultant de l'espace de
bande, de l'affinité d'électron, et des gradients de densité d’état. Par conséquent, comme nous I’avons

remarqué, I’AMPS est formulé pour traiter des structures avec la variation des propriétés matérielles
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comprenant les structures des hétérojonctions [3].

I11. 2. 4. 2. Les mécanismes de recombinaison :

I1'y a deux processus de base par lesquels les électrons et les trous peuvent recombiner les uns avec
les autres. Dans le premier processus, les électrons dans la bande de conduction font des transitions
directes aux états vides dans la bande de valence. Ce processus est marqué comme bande-a-band ou
recombinaison directe RD (également connue sous le nom de recombinaison intrinséque). Dans le
deuxieme processus, les électrons et les trous recombinent par les états intermédiaires d'espace
connus sous le nom de centres de recombinaison. Ce processus, a l'origine étudié par Shockley et
Hall, est marqué la recombinaison indirecte Rl ou la recombinaison de S-R-H (également connue
sous le nom de recombinaison extrinseque) [4]. Le modele utilisé en AMPS pour la limite nette R
de recombinaison en fonction de x, dans les équations de continuité prend en compte tous les deux

processus tels que :

R(x) = Ro (X) + Ri (X) (11-7)

I11. 2. 5. Apercu sur le fonctionnement de PAMPS :

En donnant un bref apercu sur les méthodes de modélisation des dispositifs microélectroniques et
optoélectroniques, nous notons d'abord que la physique de transport de dispositif peut étre gouverné
par trois équations : I'équation de Poisson, I'équation de continuité pour les trous libres, et
I'équation de continuité pour les électrons libres. La détermination des caractéristiques de transport
deviennent alors une tache qui consiste a reésoudre ces trois équations différentielles non linéaires,
chacune a deux conditions aux limites associées. Dans I’AMPS, ces trois équations associées, avec
les conditions aux limites, sont résolues simultanément pour obtenir un ensemble de trois variables
d'état inconnues a chaque point du dispositif: le potentiel électrostatique, le quasi- niveau de Fermi
de trou, et le quasi- niveau de Fermi d'électron. Pour ces trois variables d'état, les concentrations
des porteurs, les champs, les courants, etc. peuvent étre alors calculés. Pour déterminer ces
variables d'état, la méthode aux différences finies et la technique de Newton-Raphson sont
incorporées par l'ordinateur. La méthode de Newton-Raphson trouve la racine d'une fonction d’une
maniére itérative ou les racines d'un ensemble de fonctions si une estimation initiale et adéquate
pour ces racines est donnée. Dans I’AMPS, le dispositif unidimensionnel étant analysé est divisée
en segments par une maille des points d’une grille, dont l'utilisateur décide du nombre. Les trois
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ensembles d'inconnus sont alors résolus pour chaque point particulier de la grille. Nous notons que
dans ’AMPS la maille permet d'avoir un espacement variable de la grille a la discrétion de
l'utilisateur. Comme noté, une fois que ces trois variables d'état sont obtenues comme une fonction
de x, le bord de la bande, le champ électrique, la charge des défauts, les populations des porteurs,
les densités de courant, les profils de recombinaison, et toute autre information de transport peuvent

étre obtenus.

I11. 2. 6. Liste des parameétres a introduire :

La figure IV-2, est une liste de paramétres d’entrée que L’AMPS a besoin pour résoudre 1’ensemble
des équations de transport et de conditions aux limites. En général, cette liste s’appliquera a toutes
les versions du programme en cours a quelque exception mineurs. Les différences dans la liste des
parametres entre chaque version de programme seront mentionnées comme elles sont discutées.

Les parametres peuvent se trouver dans 1’une des trois catégories générales suivantes :
1-paramétres qui s’appliquent au dispositif entier.
2-parameétres qui s’appliquent & une région particuliere du dispositif.

3-parameétres qui définissent les spectres d’illumination (pour le cas de la lumiere)

E]si-a' ] - @ s__-
DEVICE DIAGRAM

Light
S [LEERE
L o |
ront ack
Cortact Loyors Contact

Device Modeling Approach SUBMIT CASE TO
@ DOS MODEL " LIFETIME MODEL &J

Device Operating Conditions

ILLUMINATION
CONDITIONS

OPERATING

VOLTAGE BIASING TEMPERATURE

Device Structure & Material Parameters

FRONT If BACK
CONTACJ [IIRESYERES CONTACT

Figure I11. 2: différentes fenétres pour introduire les parametres

I11. 2. 6. 1. Paramétres qui s’appliquent au dispositif entier :

Les Paramétres qui s’appliquent au dispositif entier incluent (les unités utilisées dans I’ AMPS sont
entre parenthése) ce qui suit :

1. conditions aux limites :
. PHIBO = b0 =EC - EF pour x=0 (eV)
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PHIBL = bL = EC - EF pour x=L (eV)

2. vitesse de recombinaison en surface :

SNO =SNO : pour les électrons interface x=0 (cm/sec)

SPO =SPO : pour les trous interface x=0 (cm/sec)

SNL = SNL : pour les électrons interface x=L (cm/sec)

SPL = SPL : pour les électrons interface x=L (cm/sec)
3. coefficient de réflexion de la lumiére entrant sur les surfaces avant et arriére :

. RF = RF = coefficient de réflexion a x=0 (réflexion sur surface avant)

RB = RB = coefficient de réflexion a x=L (réflexion sur surface arriére)

4. Latempérature T(k):

Ces parameétres sont entrés seulement une fois, et appliquent en general au dispositif entier [5].

1. 2. 6. 2. Parametres qui s'appliquent a une région particuliére :

Les parametres dans la figure I11-3, peuvent avoir différentes valeurs pour les différentes

couches. Ces les parametres incluent (les unités sont entre parenthéses) :

1. La largeur W ou XLAYER (A) d'une region.
2. Propriétés du matériau :

a. EPS: la constante diélectrique er a la température T tels que e = er * €0 0U go est la constante

diélectrique du semi-conducteur

b. NC : densité d’états effective des électrons NC (cm) dans la bande de conduction a la
température T.

NV : densité d’états effective des trous NV (cm) dans la bande de valencea la  température T.
c. EG: largeur de la bande interdite (Ev) a la température T.
d. EGOP : largeur de la bande interdite optique.

e. CHI : I’affinité d’électron.
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f. MUN : mobilité des électrons (cm/V.sec)

g. MUP : mobilité des trous (cm/V.sec)

Layer Information ? X
Light DEVICE GRID PARAMETERS
Edit Absorption Edit Band Tail Total device width:  0.6500 pm
Properties Parameters E e g s
for all layers: /120 nm Edt
LAYERS
Add New Edit Gap State LAYER GRID PARAMETERS
2 -Cs2AglnBib Layer Parameters )
3-Culd Layer grid points: 8
Layer thickness: 50.0 nm
Delete This
Layer Center grid spacing: 5.0 nm
GENERAL LAYER PARAMETERS
EPS 9.00 NA | 0.00e+000 1/em™3  NC | 1.00e+000 1/cm”3 OK |

MUN H0.0000 cm*2A¢/s  ND | 1.00e+000 1/em™3  NY | 1.00e+000 1/cm*3

MUP | 250000 cm*2//s  EG 360 ey CHI 400 ey Reset Layer
Information

Figure 111.3 différentes paramétres pour la couche Cs2AgInBr6.

1. Etats de défaut discret :

DLVS est le nombre de niveaux de donneurs discrets comme : (0<DLVS <25) et

ALVS est le nombre de niveaux d’accepteurs discrets comme : (0 < ALVS < 25) .

a. Concentrations du niveau donneur discret et énergies d’ionisation.

I. pour I’ionisation total DVLS=0 et :

a) ND(i)= ND,i= Concentration (cm~2) au i’ *™ niveau donneur.

ii. siDLVS>0 (ionisation partielle), ainsi I’entrée pour chaque i=DLVS (niveaux
discrets)

a) ND(i)= ND,i =concentration (cm~2) au i’ *™ niveau donneur.
b) EDON(i) = énergie d’ionisation (eV) du i eme niveau donneur mesuré

positivement du bord de la bande de conduction Ec.
¢) WDSD(i) = WD, i =largeur (eV) du i’ ®™ donneur dopant

d) DSIG/ND(i)* = section droite de capture de 1’¢lectron (cm? ) pour la i> *™

niveau donneur discret.
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e)DSIG/PD(i)* = section droite de capture trou (cm?) pour le i’ *™ niveau

donneur discret.

h. Concentration du niveau accepteur et énergies d’ionisation :

I. pour I’ionisation total DVLS=0 et :
a) NA(i) = NA,i = Concentration (cm~3) au i’ ™ niveau accepteur
ii. st ALVS>O0 (ionisation partielle), et pour i=1 a ALVS.

a) NA(i) = NA,i= Concentration (cm~3) au i’ *™ niveau accepteur
b) EACP(i) =énergie d’ionisation (eV) du i’ *™ niveau accepteur mesuré
positivement du bord Ev de la bande de valence.
c) WDSA (i) = WA, i =largeur (eV) du i’ *™ accepteur dopant.
d)DSIG/NA(i)*= section droite de capture de I’électron  (cm?) pour le
i’ ®™ niveau
accepteur discret.

e) DSIG/PA(i)*= section droite de capture trou  (cm?) pour le i’ ®™ niveau

accepteur discret.
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Figure 111.4 : Défauts donneurs discrets et continues pour la couche Cs2AgInBr6.
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3. Défauts localisés aux queues et aux états moyens (forme V™" ou “"U™)

a. Si forme en V, donc :

e GDO=prefacteur (1/cm=/eV) dans I’ equation: gd= Gdoexp(E-EV/Ed))

e GAO = Prefacteur ( 1/ cm~3/eV) dans I’ equation: ga= Gaoexp(E-EC/Ea);
e ED =¢énergie Caractéristique Ed (eV) pour donneur dans les queues

e EA=¢énergie Caractéristique Ea (eV) pour accepteur dans les queues.

e TSIG/ND*=section droite de capture des électrons dans les états de queue de
donneur (cm ?)

e TSIG/PD*= section droite de capture destrous dans les états de queue de donneur ~ (cm?)
e TSIG/NA*=section droite de capture pour les électrons dans les états de queue
accepteur (cm?)

e TSIG/PA*=section droite de capture pour les trous dans les états de queue
accepteur

(cm?)

b. Siforme en U, alors, en plus des parameétres V en forme :

e GMGA = densité d’états accepteur moyenne 8 GMGa (1/ cm~—3/eV)

e GMGD = densité d’états donneur moyenne 8 GMGd (1/ cm—3/eV).

e EDA =énergie de basculement ‘EDA (eV) mesurée positivement a partir de Ev.

e MSIG/ND* = section droite de capture pour des électrons dans les états donneur
moyennes (cm ?)

e MSIG/PD* = section droite de capture pour des trous dans les états donneur
moyennes

(cm?)
e MSIG/NA* = section droite de capture pour des électrons dans les états

accepteurs moyennes (cm ?)

5. Niveaux gaussiens (0,1 ou 2 niveaux accepteurs et 0,1 ou 2 niveaux donneurs) :

a. Nombre de niveau d donneur Gaussien, si DLVSG > 0, pour chaque i=DLVSG <2

niveaux donneurs Gaussien.
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b. NDG(i) = densité d’état de donneur de Gaussien expose (1/cm~3) pour la
i’*™ donneur Gaussien.
e EDONG(i)=€énergie de donneur Gaussien au sommet (eV) mesuré positif a partir
de Ec pour la i’ *™ donneur Gaussien.
e GSIG/ND(i)* = section droite de capture du i’ ®™ état donneur Gaussien pour les
électrons (cm?).

e WDSDG(i)=écart standard (Ev) du i’ ™ niveau de donneur Gaussien.

e GSIG/PD(i)*= section droite de capture du i’ *™ état donneur gaussien pour

les trous (cm?)

c. nombre de niveaux accepteur Gaussien, si ALVSG >0,pour chacun du i=DLVSG<2

niveaux accepteur Gaussien.

e NAG(i)=densité d’état accepteur Gaussien (1/ cm~2) pour le i’ *™ accepteur Gaussien

e EACPG(i)=€nergie accepteur Gaussien au sommet (eV) mesuré positifa partir de

Ec pour la i’ ®™ accepteur Gaussien.

« WDSAG(i)=écart standard (eV) du i’ ®™ niveau accepteur Gaussien

e GSIG/NA(i) 4=section droite de capture du i’ ®™ état donneur Gaussien pour les

électrons (cm 2).

« GSIG/PA(I)*= section droite de capture du i’ ®™ état donneur Gaussien pour les

trous (cm 2).
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Gap State Parameters ? X ‘
Current Layer =
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Figure I11.5 : Défauts accepteur discrets et continues pour la couche CuO.

I11. 2. 6. 3. Parametres qui definissent le spectre d’illumination :

Le premier de ces parameétres appelés LIGHT dans le programme détermine si la lumiére est
désirée dans le programme. si LIGHT=NO, donc aucun spectre ne doit étre défini et Iutilisateur est
seulement intéressé par les caractéristiques du dispositif dans 1’obscurité sous polarisation. Si
cependant 1’utilisateur veut voir le dispositif sous illumination, donc pour chaque longueur d’onde
dans le spectre, les paramétres suivants doivent étre définis (les unités entre parenthéses) :

1. La longueur d’onde LAMBDA .
2. Le FLUX incident a cette longueur d’onde (1/ cm/s).

Le coefficient d’absorption ALFA (1/ cm) a cette longueur d’ondes dans chaque région de
la structure [2].
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lllumination and Absorption Parameters ? X
EDIT LAYER VIEW LAYER
\ 2-Cs24glnBi6 v v
FLUX
LAMBDA, (um) (#/em”2/5) ALPHA (1/cm) ALPHA (1/cm)
£.280e+015 4 360e+002

7.120e+015
8.280e+015

0.

0920 »
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Figure I11-6 : coefficients d’absorption pour la couche Cs2AgInBr6.

I11. 2. 7. Le panneau de différents résultats obtenus :

Le panneau suivant (voir figure I11-7) indique les différentes courbes obtenues lors de la

simulation il contient les points suivants :
Ec : la bande de conduction

Ef : niveau de fermi

Ev: labande de valence

El : les électrons libres

HI : les trous libres

Jd : caractéristique I-V a I’obscurité,

JI : caractéristique I1-V a la lumiére

Jn : courant d’électrons

Jp : courant de trous

Ra : la recombinaison d’accepteurs
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Rd : la recombinaison de donneurs

Rt : la recombinaison totale

Plot Specification 7 X

CASES VARIABLES BIASINGS
el eV RIS |JD - Dark IV Charactenistic J5c=28.569mA/cm”2: Eff=21.652%; FF= -0.868; Voc= -0.87

ht IV Characteristic

PLOT LIST Add Plot Save Data

Sn02-Cs2-Cu) 200AMP - JL - Light I Charactetistc - Jsc=28.569mA/cm”2: Eff=21,652%: FF = - IR ToFie

Delete Plot
From List Show Plot
Clear Al
Plots Close

Figure 111.7 : le panneau des courbes.

Conclusion :

L’AMPS est un logiciel de simulation trés efficace pour le traitement de données, c’est le
logiciel le plus utilisé aux laboratoires dans le domaine photovoltaique. 1l est facile a utiliser, en
plus, il présente la possibilité d’ouvrir plusieurs fenétres simultanément qui nous donne avantage
d’effectuer plus qu’une tache, selon la puissance du PC et la stabilité de ce logiciel. Ce logiciel
differe des autres comme le SCAPS du faite qu’on peut ajouter jusqu’au trente couches
(LAYERS), et c’est un bon avantage pour AMPS, le seul inconvénient qu’on peut citer sur ce
logiciel, se réside dans son vitesse d’exécution, car il peut faire plus d’une heure avant
d’exécuter, et il arrive parfois qu’il n’exécute pas, sans donner une telle notice pour indiquer une

erreur numérique entrée par 1’utilisateur.
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Chapitre IV Résultats et Discussion de simulation

1V. 1. Introduction

Pour optimiser les performances des cellules solaires a pérovskite, le choix des matériaux utilises
pour les couches de transport revét une importance capitale. La structure typique SnO- / Cs:AgInBrs
/ CuO repose sur l'utilisation de SnO> comme couche de transport d’électrons (ETL — Electron
Transport Layer) et de CuO comme couche de transport de trous (HTL — Hole Transport Layer).
Bien que le SnO: soit largement utilis¢é en raison de Sa bonne transparence optique et de
I’alignement favorable de ses bandes d’énergie, il présente certaines limites, notamment une
mobilité ¢lectronique modérée et la présence de défauts a I’interface avec la pérovskite [1].

Dans cette étude, nous proposons de simuler la cellule solaire SnO. / Cs2AgInBrs / CuO/Au afin
d’évaluer, dans un premier temps, I’influence de plusieurs paramétres sur ses performances, tels que
I’épaisseur des différentes couches, le niveau de dopage et la température de fonctionnement.

Dans un second temps, nous examinons 1’impact du remplacement de SnO: par d’autres matériaux
semi-conducteurs alternatifs, en particulier CdSe et ZnSe, en tant que couches de transport
d’¢lectrons. Ces matériaux présentent des propriétés électroniques et optiques intéressantes, avec
des bandes interdites et des niveaux d’énergie susceptibles d’étre mieux alignés avec ceux de
Cs2AgInBrs. Une telle optimisation pourrait favoriser une collecte plus efficace des porteurs de
charge, améliorant ainsi les performances globales de la cellule.

Grace a des simulations numeriques realisées a I’aide du logiciel AMPS-1D, cette recherche
vise a comparer les caractéristiques photovoltaiques de la cellule en fonction du matériau utilisé
pour la couche ETL. L’objectif est de mettre en évidence les effets de ce changement sur des
parametres clés tels que le courant de court-circuit (Jsc), la tension en circuit ouvert (Voc), le

facteur de forme (FF) et le rendement de conversion (PCE) [2].
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Chapitre IV Résultats et Discussion de simulation

IV. 2. Simulation de la cellule solaire double Pérovskite Cs2AgInBr6 :

IV. 2. 1. Présentation de la cellule:

La structure de la cellule solaire a base du composé Pérovskite est constituée par : une couche de
Oxyde détain (SnO2) a éte utilisé comme matériau de transport d’électrons, de la pérovskite
(Cs2AgInBr6) qui a été utilise comme matériau absorbant et (CuO)) comme un matériau de

transport de trous. (\Voir Figure 1V.1).

Electron
transport
layer

SnOz

Perovskite

Cs,AgInBrg

Hole
transport
layer

Figure IV. 1 : Structure de la cellule solaire Pérovskite.

V. 2. 2. Paramétres de la cellule Pérovskite :

Les parameétres de base des différentes couches constituant la structure de la Figure 1V.1 sont
illustrés dans le tableau 1V.1 [3-6]

Parameters Sn02 (n) | Cs2AgInBr6(l) CuO (p)

Thickness (nm) L 40-200 200-1000 50-1800

Dielectric constant EPS 9,0 4.37 18,10

Electron mobility (cm?V1s?) MUN 100 89.4 100

Hole mobility (Cm?V1s?) MUP 25 33 1x 10

Effeg:tive conduction band density NC 2,2x 1018 | 1.26 x 10'8 2,2x 10%°

(cm™)

Effective valence band density (cm™ | Nv 1.8 x10% | 1.73 x 10% 5.50 x10%

3

)

Acceptor concentration (cm™) NA 1x10% 1x 108

Donor concentration (cm™) ND 1x 10%° 1x10%

Band gap (eV) EG 3.6 1.47 1.42

Electron affinity (eV) CHI 45 41 4.07

Gaussian density of states (cm™) NDG, 1x 108 1x 105 1x 108
NAG

Tableau. 1 : Les parametres de base des différentes couches constituant la structure.
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IV. 3. Résultats et discussion:
Pour étudier les performances de la cellule a base de pérovskite, parametre essentiel doivent étre
Variées et optimisées : L'épaisseur de la couche absorbante, température. ..

IV. 3. 1. Caractéristique courant tension:

30+

25

Epaisseur de lacouche Cs2AgInBr6 400nm

20

15

10

Intensité de courant

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Voltage V

Figure IV. 2 : Caractéristique Courant-Tension
IV. 3. 2. Impact de I'épaisseur sur les performances (Jsc, Eff, FF, Voc) :

IV. 3. 2. 1. Effet de I"épaisseur de la couche Cs2AgInBr6 :

Le Cs2AglnBrs, un composé de la famille des pérovskites doubles, suscite un intérét croissant en
raison de ses propriétés prometteuses et de son potentiel d’application dans les cellules solaires. 11
appartient a la classe des pérovskites halogénées a double cation, et se caractérise par une structure
cristalline intégrant le césium (Cs), ’argent (Ag), I’indium (In) et le brome (Br).

La Figure IV.3 illustre I’évolution des principaux paramétres photovoltaiques, la tension en circuit
ouvert (Voc), le courant de court-circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et le rendement de
conversion (Eff), en fonction de I’épaisseur de la couche absorbante Cs:AgInBrs, dans une plage
comprise entre 100 et 1000 nm.

- Courant de court-circuit (Jsc) : Le Jsc augmente progressivement avec 1’épaisseur de la couche

absorbante, atteignant un maximum aux alentours de 900 nm, avant de diminuer par la suite.

-Rendement de conversion (Eff) : Le rendement global de la cellule croit jusqu’a une épaisseur

d’environ 400 nm, ou il atteint son maximum, puis commence a décroitre.
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Chapitre IV Résultats et Discussion de simulation

- Facteur de forme (FF) : Le FF reste relativement stable aux faibles épaisseurs, mais subit une
diminution notable au-dela de 600 nm.

- Tension en circuit ouvert (Voc) : La Voc augmente progressivement avec 1’épaisseur de la couche
absorbante, puis tend a se stabiliser a partir de 800 nm.

Ces observations indiquent qu’il existe une épaisseur optimale de la couche Cs2AgInBrs assurant un
bon compromis entre absorption lumineuse et transport efficace des charges. Au-dela de cette
épaisseur, les performances photovoltaiques se dégradent, probablement en raison de pertes accrues

par recombinaison et d’un transport de charge moins efficace[7].
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Figure IV. 3 : Variation du parametre photovoltaique (Voc, Jsc, FF et Eff) en fonction de
I’épaisseur de la couche Cs2 AgInBr6.

Les parametres photovoltaiques de la cellule, optimisée pour un rendement maximal et intégrant

une couche de pérovskite d une épaisseur de 400 nm, sont présentés dans le tableau IV.2.

Voc(Volt) Jsc (MA/cm?) FF (%) Eff (%)

0.873 29.141 0.863 21.964

Tableau.2 : Paramétres simulés optimaux pour une couche de Cs2AgInBrs d'une épaisseur de
400 nm.
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IV. 3. 2. 2. Effet de I'épaisseur de la couche de dioxyde d'étain (Sn0O-) :

Le dioxyde d’étain (SnO:) est un composé inorganique formé d’étain (Sn) et d’oxygene (O2). Il
s’agit d’un semi-conducteur de type n, transparent dans le domaine du visible, caractérisé par une

large bande interdite d’environ 3,6 eV.

La figure 1V.4 présente I’évolution des principaux parameétres photovoltaiques (Voc, Jsc, FF et

rendement, Eff) en fonction de 1’épaisseur de la couche de SnO., variant de 40 a 200 nm.

e On constate une diminution du courant de court-circuit (Jsc) ainsi que du rendement de
conversion (Eff) a mesure que I’épaisseur augmente.
« Latension en circuit ouvert (\Voc) augmente dans un premier temps, puis se stabilise.

e Le facteur de forme (FF) diminue progressivement avec I’augmentation de 1’épaisseur.

Ces résultats mettent en évidence I’influence notable de 1’épaisseur de la couche de SnO: sur les
performances de la cellule photovoltaique, notamment en termes de collecte des porteurs de charge

et de pertes optiques.
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Figure IV.4: Variation du parametre photovoltaique (Voc, Jsc, FF et Eff) en fonction de I’épaisseur
de la couche SnO2.
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IV. 3. 2. 3. Effet de I'épaisseur de la couche oxyde de cuivre (CuO) :

La couche de CuO est une fine couche d’oxyde de cuivre (1) formée a la surface du cuivre.
Ce compose chimique, de formule CuO, est un semi-conducteur de type p couramment utilisé dans
diverses applications, notamment les cellules solaires, les capteurs et les batteries.

La Figure IV.5 montre I’évolution des parametres photovoltaiques (Voc, Jsc, FF et Eff ) en
fonction de I’épaisseur de la couche de CuO, dans une plage comprise entre 50 et 1800 nm.

Lorsque I’épaisseur augmente de 50 a 400 nm, on observe une amélioration significative de
tous les parameétres : tension en circuit ouvert (\Voc), courant de court-circuit (Jsc), facteur de forme
(FF) et rendement de conversion (Eff).

Au-dela de 50 nm, jusqu’a 1800 nm, ces grandeurs restent globalement stables, indiquant que
I’augmentation supplémentaire de 1’épaisseur n’apporte pas de gain notable en performance.

Ces résultats suggérent qu’une épaisseur d’environ 400 nm constitue un seuil optimal pour

la couche de CuO dans cette configuration, au-dela duquel les performances photovoltaiques

cessent de s’améliorer de maniere significative.
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Figure IV.5 : Variation du paramétre photovoltaique (Voc, Jsc, FF et Eff) en fonction de 1’épaisseur
de la couche CuO.
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Les parametres photovoltaiques de la cellule, comportant une couche de pérovskite d’une épaisseur

de 400 nm, et d’une épaisseur de la couche CuO de 600nm sont présentés dans le Tableau I'V.2.

Voc(Volt) Jsc (MA/cm?) FF (%) Eff (%0)

0.875 30.927 0.867 23.467

Tableau 3 : Paramétres optimaux simulés pour CuO (600 nm) / Cs2AgInBrs (400 nm).
IV. 3. 3. Influence Dopage NA (Cs2AgInBr6, CuO) sur le rendement :

La concentration en accepteurs (NA) dans un matériau semi-conducteur influence de maniére
déterminante les performances des cellules solaires.

Pour les matériaux CuO (200 nm) et Cs2AgInBrs (400 nm), un faible niveau de dopage permet
d’atteindre un rendement optimal, car les porteurs de charge (électrons et trous) circulent plus
librement, avec une recombinaison limitée [8].

En revanche, lorsque NA depasse un seuil critique, I’augmentation des défauts cristallins et des
phénomenes de recombinaison entraine une dégradation significative du rendement global de la

cellule.

o Cs2AgInBrs se montre particulierement sensible aux fortes concentrations de dopage, avec

une dégradation rapide de 1’efficacité dés que NA=10™ cm™,

e CuO, enrevanche, présente une meilleure tolérance, conservant une efficacite satisfaisante

jusqu’a NA=10® cm™ avant de connaitre une diminution notable des performances.
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La Figure 1V.6 : Variation du rendement en fonction du dopage NA.

IV. 3. 4. Effet de la température sur les performances de la cellule :
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°
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Figure V. 7 : Effet de la température sur les parameétres caractéristiques (Jsc, Eff, FF, Voc) de la

Cellule.
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Nous avons analysé I’influence de la température, dans la plage de 300 a 450 K, sur les parametres
caracteristiques (Jsc, Eff, FF et Voc) d’une cellule solaire a pérovskite double, avec une épaisseur
optimale de 400 nm.
Les résultats montrent une diminution progressive de toutes les grandeurs électriques, courant de
court-circuit (Jsc), facteur de forme (FF), rendement de conversion (Eff) et tension en circuit ouvert
(Voc) a mesure que la température augmente.
Cette tendance confirme que 1’é1évation de la température impacte négativement les performances
des cellules solaires, principalement en raison des phénomenes suivants :

e Ladégradation des propriétés physiques du matériau actif,

e L’augmentation de I’agitation thermique des électrons, entrainant des courants de fuite plus

importants,

e Une élévation du taux de recombinaison des porteurs de charge.

IV. 3. Evaluation comparative des matériaux (SnO:, CdSe, ZnSe) dans les

cellules photovoltaiques a base de Cs:AgInBrs:

IV.3.1. Caractéristique courant tension les trois cellules :
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Figure IV. 9 : Courant-Tension
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V. 3. 2. Effet de I'épaisseur de la couche Cs2AgInBr6 sur les trois cellules :
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Figure IV. 8 : Variation du parametre photovoltaique (Voc, Jsc, FF et Eff) en fonction de
I’épaisseur dans les trois cellules.

La densité de courant de court-circuit (Jsc) augmente progressivement avec 1’épaisseur de la
couche active, atteignant un maximum aux alentours de 800 nm, avant de diminuer légerement au-
dela de cette valeur. Parmi les structures étudiées, celle a base de CdSe/Cs2AgInBrs/CuO présente la
densité¢ de courant la plus faible. Concernant I’efficacité (Eff), elle atteint son niveau optimal pour
une épaisseur de couche active comprise entre 400 et 800 nm. La structure CdSe se distingue par
une efficacité relativement basse, tandis que celles basées sur SnO: et ZnSe affichent des
performances plus élevées et proches 1'une de I’autre. Cependant, lorsque 1’épaisseur dépasse 800
nm, une baisse notable de I’efficacité est observée dans toutes les structures. Le facteur de forme
(FF) reste stable a des valeurs élevées jusqu’a environ 600 nm, aprés quoi il commence a diminuer
progressivement. La structure a base de ZnSe montre les valeurs de FF les plus faibles par rapport
aux autres substrats. En ce qui concerne la tension de sortie (V), elle augmente régulierement avec
I’épaisseur de la couche active. Toutefois, la structure ZnSe/Cs2AgInBrs/CuO affiche la tension la
plus basse, tandis que les structures a base de SnO: et de ZnSe présentent des valeurs similaires. En
résumé, les meilleures performances des cellules solaires analysées sont obtenues pour une
¢paisseur de couche active située entre 400 et 800 nm. Parmi les substrats étudié¢s, SnO: se

démarque comme celui offrant les meilleures performances globales sur ’ensemble des paramétres
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(Jsc, Eff, FF, V), suivi par ZnSe, tandis que CdSe se positionne en dernier. Une épaisseur supérieure
a 800 nm entraine une dégradation significative des performances, principalement due a des pertes

accrues liées au transport des charges et a une absorption moins efficace de la lumiere.

Conclusion

Nous avons d’abord étudi¢ I'influence des variations d’épaisseur et de température sur les
principaux indicateurs de performance des cellules solaires, notamment le courant de court-circuit
(Jsc) le rendement (Eff), le facteur de forme (FF) et la tension en circuit ouvert (Voc), ainsi que sur
le comportement courant-tension (J-V), en analysant les différentes couches du dispositif
(Cs2AgInBrs, SnO2 et CuO). L’effet du dopage sur le rendement a également été évalué pour les
couches Cs2AgInBrs et CuO. Enfin, nous avons examiné I’impact du remplacement de la couche

SnO: par d’autres matériaux alternatifs (CdSe, ZnSe) sur ces mémes parametres de performance.

D’aprés la simulation de la structure SnO: / Cs2AgInBrs / CuO, le rendement maximal obtenu est de

23.467%. Ce résultat correspond a une configuration optimale avec :

. Une épaisseur de 400 nm pour la couche absorbante Cs.AgInBrs,

. Et 50 nm pour la couche tampon SnO..

. Et 600 nm pour la couche tampon CuO.

. Et avec un dopage Na 10* Cm™ pour les deux couches (Cs2AgInBrs et CuO).
. Et avec une température de 300 K.

- Deuxiemement, nous avons ¢étudi¢ 1’effet du remplacement du SnO- par d’autres matériaux semi-
conducteurs, notamment le CdSe et le ZnSe, en tant que couches de transport d’électrons (ETL).
Pour une épaisseur de 400 nm de ’ETL et de 200 nm pour la couche de CuO, les rendements de
conversion obtenus sont les suivants :

1. SnO: / Cs2AglnBrs / CuO : Eff = 21,964 %

2. CdSe / Cs2AgInBrs / CuO : Eff = 18,363 %

3. ZnSe / Cs2AgInBrs / CuO : Eff = 21,794 %
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Conclusion Générale

Les cellules solaires a base de matériaux pérovskites représentent une avancée qualitative dans le
domaine des technologies photovoltaiques, en raison des propriétés électroniques et optiques
exceptionnelles de ces matériaux. Cette étude a montré que les matériaux pérovskites, grace a leur
structure cristalline unique, permettent une absorption efficace de la lumiére sur une large gamme
spectrale, ainsi qu’une grande capacité de séparation et de transport des porteurs de charge, ce qui
se traduit directement par des rendements de conversion énergétique compétitifs, voire supérieurs

dans certains cas, a ceux des cellules solaires traditionnelles a base de silicium.

Les cellules solaires a base de Cs2AgInBrs représentent une alternative prometteuse aux pérovskites
traditionnelles contenant du plomb, en raison de leur non-toxicite, leur stabilité chimique et leur
potentiel optoelectronique. Cette double pérovskite halogénée offre une large bande interdite (~2
eV), ce qui le rend particulierement adapté comme couche supérieure dans des architectures
tandem. Toutefois, les performances photovoltaiques actuelles restent limitées par des défauts
cristallins, une faible mobilité des porteurs de charge et une absorption insuffisante dans le spectre

visible.
Pour améliorer I'efficacité de ces dispositifs, des efforts doivent étre concentrés sur :

e L’ingénierie de la structure de bande (par dopage ou substitution d’ions),
e L’optimisation des procédés de fabrication pour améliorer la cristallinité,

o Et I’intégration dans des architectures multicouches avancées.

En résumé, bien que Cs2AgInBrs ne soit pas encore prét a concurrencer les pérovskites au plomb en
termes de rendement, il ouvre la voie a une nouvelle génération de cellules solaires stables,

respectueuses de ’environnement et potentiellement durables a long terme.

Dans ce chapitre, nous avons utilisé l'outil de simulation performant AMPS-1D afin d'optimiser les

parametres photovoltaiques d'une cellule solaire a base de pérovskite Cs:AglnBrs.
Notre étude a porté :
- premierement sur I’impact de plusieurs paramétres cles tels que :

o L’épaisseur des différentes couches de la cellule (Cs:AgInBrs, SnO: et CuO),
o Latempérature de fonctionnement,
« Ainsique le niveau de dopage des couches absorbante (Cs2AglnBrs) et collectrice (CuO).
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L’analyse des performances photovoltaiques, notamment le courant de court-circuit (Jsc), la tension
en circuit ouvert (VVoc), le facteur de remplissage (FF) et le rendement de conversion (Eff), a permis

d’identifier les conditions optimales pour maximiser I’efficacité du dispositif.

D’aprés la simulation de la structure SnO: / Cs2AgInBrs / CuO, le rendement maximal obtenu est

de 23.467%. Ce résultat correspond a une configuration optimale avec :

o Une épaisseur de 400 nm pour la couche absorbante Cs:AgInBrs,

e Et 50 nm pour la couche tampon SnO:s..

e Et 600 nm pour la couche tampon CuO.

« Etavec un dopage Na 10'° Cm™ pour les deux couches (Cs2AgInBrs et CuO).

- Deuxiémement, nous avons étudié¢ I’effet du remplacement du SnO: par d’autres matériaux semi-
conducteurs, notamment le CdSe et le ZnSe, en tant que couches de transport d’¢lectrons (ETL).
Pour une épaisseur de 400 nm de ’ETL et de 200 nm pour la couche de CuO, les rendements de

conversion obtenus sont les suivants :

1. SnO:/ Cs:AgInBrs / CuO : Eff = 21,964 %
2. CdSe/ Cs:AgInBrs / CuO : Eff = 18,363 %
3. ZnSe/ Cs:AglnBrs / CuO : Eff = 21,794 %

Ces résultats montrent que le ZnSe constitue une alternative prometteuse au SnO-, affichant un
rendement tres proche de celui obtenu avec ce dernier. En revanche, 1'utilisation du CdSe conduit a
une diminution notable de I’efficacité. Cette différence de performance peut étre attribuée a des
facteurs tels que I’alignement des bandes d’énergie, la mobilité électronique ou la qualité de
I’interface entre ’ETL et le matériau absorbant. Ainsi, bien que le ZnSe se révele compétitif, le

CdSe semble moins adapté en tant que couche de transport d’électrons dans cette configuration.

Conclusion et perspectives

Dans ce chapitre, nous avons utilisé I’outil de simulation performant AMPS-1D afin d’optimiser les
paramétres photovoltaiques d’une cellule solaire a base de perovskite sans plomb Cs:AgInBrs.

Notre étude s’est articulée autour de deux axes principaux :

1. Optimisation des parameétres physiques et électriques

Nous avons examiné I’influence de plusieurs paramétres clés sur les performances du dispositif,

notamment :
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o L’¢épaisseur des différentes couches (Cs2AgInBrs, SnO2 et CuO),
o Latempérature de fonctionnement,

e Leniveau de dopage des couches absorbante (Cs2AglInBrs) et collectrice (CuO).

L’analyse des paramétres photovoltaiques , courant de court-circuit (Jsc), tension en circuit ouvert
(Voc), facteur de remplissage (FF) et rendement de conversion (Eff) a permis d’identifier la

configuration optimale suivante :

e 400 nm pour la couche absorbante Cs:AgInBrs,

e 50 nm pour la couche de transport d’électrons SnO,

e 600 nm pour la couche de transport de trous CuO,

o Etundopage de 1x10'> em™ pour les deux couches dopées.

Dans ces conditions, le rendement maximal simulé atteint 23,467 %, démontrant le potentiel éleve

de cette architecture.

2. Substitution du SnO- par d'autres matériaux pour la couche ETL

Nous avons ensuite étudié ’effet du remplacement du SnO: par deux matériaux semi-conducteurs
alternatifs : CdSe et ZnSe, en tant que couches de transport d’¢électrons (ETL). Pour une épaisseur
fixe de 400 nm pour ’ETL et de 200 nm pour la couche de CuO, les rendements obtenus sont les

suivants :

e Sn0:/ Cs:AgInBrs / CuO : Eff = 21,964 %
e CdSe/ Cs:AgInBrs / CuO : Eff = 18,363 %
e ZnSe/ Cs:AgInBrs / CuO : Eff = 21,794 %

Ces résultats montrent que le ZnSe se positionne comme une alternative viable au SnO:, offrant
une efficacité quasi équivalente. A D’inverse, le CdSe entraine une diminution notable du
rendement, ce qui peut s’expliquer par un alignement des bandes moins favorable, une mobilité

électronique plus faible ou une interface de moindre qualité avec le matériau absorbant.

Perspectives

Pour améliorer davantage 1’efficacité de ces dispositifs et rapprocher les performances de celles des

cellules a base de pérovskites au plomb, plusieurs pistes peuvent étre explorées :

o L’ingénierie de la structure de bande, par dopage ou substitution ionique, afin d’optimiser

I’alignement énergétique entre les couches.
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o L’optimisation des procédés de fabrication, notamment pour améliorer la cristallinité des
matériaux et réduire les defauts aux interfaces.
o Le développement d’architectures multicouches avancées, intégrant des couches

intermédiaires pour faciliter le transport des charges et réduire les recombinaisons.

En résumé, bien que la pérovskite Cs:AgInBrs ne soit pas encore préte a concurrencer pleinement
ses homologues au plomb en termes de rendement, elle constitue une alternative prometteuse. Sa
stabilité environnementale, son absence de toxicité et son potentiel de durabilité & long terme en

font un matériau de choix pour une nouvelle génération de cellules solaires écologiques et fiables.
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Resume

Résumé
Dans cette étude, nous avons évalué les performances d’une cellule solaire basée sur la double

pérovskite Cs2AgInBrs a 1’aide du simulateur AMPS-1D.

Dans un premier temps, I’objectif principal était d’analyser 1’influence de plusieurs paramétres
sur les performances de la cellule, notamment 1’épaisseur des différentes couches, le niveau de

dopage et la température de fonctionnement.

Dans un second temps, nous avons ¢tudi¢ I’effet du remplacement de SnO: par d’autres
matériaux semi-conducteurs alternatifs, en particulier CdSe et ZnSe, utilisés comme couches de

transport d’¢lectrons.

Mots-clés : cellules solaires, cellules tandem, pérovskite, simulation, AMPS-1D.
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