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Abstract: The photovoltaic cells are the best way to use solar energy by absorbing the photons radiation. The
aim of this paper work is to simulate perovskite solar cell and finding the optimum thickness of all layers and
the effect of temperature, the doping effect (Nqg) and the effect of defects (Nt) of the absorber layer. Here we
run a simulation of perovskite solar cells on SCAPS-1D simulator software. The cell structure employs
similarity with other inorganic solar cells such like CIGS, CdTe and Cu(In,Ga)Se2. The absorber layer is
CH3sNH3Pblz-xCls used here for its great attention as highly efficient absorber. A high open circuit voltage of
1.313 V achieved here and the efficiency is more than 22%., optimum result has been achieved and
demonstrates that in 1-V characteristics and quantum efficiency (QE).

Keywords: Perovskite solar cell, Scaps-1D, CH3sNH3Pblz-xCls, Thickness, Quantum efficiency.

Résumeé: Les cellules photovoltaiques sont le meilleur moyen d'utiliser I'énergie solaire en absorbant le
rayonnement photonique. Le but de ce travail de papier est de simuler une cellule solaire en pérovskite et de
trouver I'épaisseur optimale de toutes les couches et I'effet de la température, I'effet dopant (Nd) et I'effet des
défauts (Nt) de la couche absorbante. Ici, nous exécutons une simulation de cellules solaires pérovskite sur le
logiciel de simulation SCAPS-1D. La structure cellulaire utilise la similitude avec d'autres cellules solaires
inorganiques telles que CIGS, CdTe et Cu (In, Ga) Se2. La couche absorbante est CHz3NH3Pbls.xCls utilisé ici
pour sa grande attention en tant qu'absorbeur tres efficace. Une tension de circuit ouvert élevée de 1,313 V
obtenue ici et le rendement est supérieur a 22%. En faisant varier I'épaisseur des différentes couches, un
résultat optimal a été obtenu et le démontre dans les caractéristiques I-V et I'efficacité quantique (QE).

Mots clés: cellule solaire pérovskite, Scaps-1D, CH3NH3Pblz-xCls, épaisseur, efficacité quantique.



Chapitre 1

Généralites sur le photovoltaique et
présentation des cellules solaires a base de
pérovskites mixte



Introduction générale

Le Soleil, source énergétique quasi illimitée, est a I’origine d’un nombre impressionnant d’effets biologiques qui
participent directement ou indirectement a la vie animale et végétale : il procure la chaleur, permet la photosynthese,
la vision, conditionne les rythmes biologiques, etc.

L’originalité de 1’énergie photovoltaique telle qu’on I’entend ici est de transformer directement la lumiére solaire en
électricité. Et quand on sait que ’apport énergétique solaire total sur la planéte est de plusieurs milliers de fois
supérieur a notre consommation globale d’énergie, on comprend tout I’intérét d’une telle démarche. Renouvelable,
cette énergie respecte notre environnement en réduisant les émissions des gaz a effet de serre.

Les prix ne cessent de baisser grace a I’accroissement des volumes de production car le marché est fortement stimulé
par le rachat du courant par les compagnies d’¢électricité, et il croit chaque année au niveau mondial. Peu de secteurs
économiques peuvent afficher de tels résultats

De nombreuses cellules photovoltaiques ont vu le jour pour exploiter au mieux la lumiére du Soleil au travers de
panneaux solaires. Afin de produire de I’¢lectricité, Ces cellules solaires constituées d’un matériau semi-conducteur
qui converti I’énergie du rayonnement solaire en électricité.

Silicium, terres rares ou plastiques sont employés, mais chaque technologie a des atouts et des faiblesses dans ce
domaine prometteur.

CHsNH3Pblz devient un bon collecteur de lumiere grace a ses caractéristiques remarquables telles que bande interdite
idéale, absorption large spectre, bon mécanisme de transporteur, facilité de fabrication sur le substrat souple et la
bande accordable espace et longue longueur de diffusion. Caractéristiques précitées de pérovskite au plomb-
halogénure sont encourageants utiliser dans la fabrication de la cellule solaire pérovskite et devenir un bon matériau
concurrentiel au silicium traditionnel matériau. Au début, I'PCE maximum de Ces cellules solaires a base de
pérovskite & base de CHsNH3sPbls représentent 3,8%.

En temps voulu, par les nouvelles méthodes de fabrication et la sélection appropriée de I'architecture le PCE de
pérovskite cellule solaire a atteint 22,7%. Plomb méthyl ammonium les matériaux de pérovskite aux halogénures sont
abondants sur la terre et ce sont des solutions traitables menant a la rentable technique de fabrication. Une
compréhension claire de la relation sous-jacente entre les caractéristiques matérielles et la une architecture de
périphérique est nécessaire pour améliorer les performances de 1’appareil [1].

Afin d’améliorer les performances d une cellule solaire photovoltaique, il est nécessaire de I’optimiser par simulation.
L’optimisation par simulation, vu qu’elle suive un modele mathématique du systéme réel, elle a I’avantage d’étre
facile, ne coutant pas chére et nous pouvons prédire les parametres optimaux qui contribuent a la fabrication d’une
cellule ayant les meilleures performances.

L’objectif de ce présent mémoire est de faire une modélisation de 1’effet des épaisseurs, température, dopage (Ng) de
I'absorbeur et la densité de défaut de I'absorbeur sur les caractéristiques électriques d’une cellule solaire a base de
Pérovskite en vue d’optimiser par simulation en utilisant le logiciel SCAPS 1D. pour simuler les caractéristiques

1



physiques (densité de courant de court-circuit, tension de circuit ouvert Voc , Facteur de forme FF, Le rendement de
conversion la cellule solaire étudiée (1) ).

Ce mémoire est organisé comme suit :

Le premier chapitre présente des généralités et équations fondamentales sur le photovoltaique et présentation des
cellules solaires a base de pérovskites hybrides.

Dans le deuxiéme chapitre nous présentons discutons les résultats obtenus.

Ce travail se termine par une conclusion générale des résultats obtenus au cours de simulation et perspectives.



Introduction :

Depuis quelques années, les énergies renouvelables sont devenues un enjeu inévitable pour la survie de ’humanité
en raison de leurs présences permanentes et de leurs sources inépuisables. L’énergie solaire est jusqu’a aujourd’hui
I’énergie renouvelable la plus utilisée sous ses distincts types : photovoltaique et thermique.

L’¢énergie photovoltaique est la plus importante des énergies renouvelables, elle a le privilégie d’étre non polluante,
flexible et fiable. Elle indique I'énergie récupérée et transformée directement en électricité a partir de la lumiere (onde
électromagnétique) du soleil par des panneaux photovoltaiques. Elle découle de la transformation directe dans un
semi-conducteur (le silicium, le CdTe, I'AsGa, le CIS, etc.) d'un photon en paire électron-trou.

Ce premier chapitre est consacré aux généralités sur la conversion photovoltaique, en introduisant les concepts de
base ainsi que le principe de fonctionnement de la cellule solaire.

1.1 Legisement solaire :

Inversement aux autres énergies renouvelables, 1’énergie solaire ne souffre pas de probléme de gisement et est
disponible partout sur notre planéte. Le soleil est une étoile de 696 000 km de rayon et de masse 1,99.10%%kg. Sa
température intérieure, d’environ 15 millions de kelvins, lui permet a chaque seconde de transformer 700 millions de
tonnes d’hydrogéne, par réaction de fusion atomique, ce qui correspond a une énergie égale a 386 milliards de
milliards de mégawatts [2]. Sous forme de rayonnement électromagnétique, une partie de cette énergie atteint la
surface de la terre. Hors atmosphére, 1’énergie moyenne regue par la Terre est d’environ 5,5 kWh/m? par jour. En
traversant 1’atmosphére, le rayonnement solaire subit une atténuation et une modification de son spectre. Ainsi la
couche d’ozone absorbe la majeure partie du rayonnement ultra-violet, tandis que la vapeur d’eau absorbe le
rayonnement infrarouge. Le rayonnement solaire au sol dépend donc de 1’épaisseur de 1’atmosphére traversée par les
rayons lumineux et n’est donc pas homogéne sur toute la surface de la Terre. Pour tenir compte de ces différences,
on introduit un coefficient x appelé masse atmosphérique ou nombre d’air masse (AMx) dont I’expression est :

N 1 (1.2)
~ sinf

0 représente 1’élévation du soleil sur I’horizon (90 © au zénith) comme le montre la Figure 1-1. Ainsi lorsque le Soleil

est au zénith, on dit que I’on a les conditions AM1 car les rayons lumineux traversent une épaisseur d’atmosphere
unité (7,8 km).

Irradiance (W.m'z.nm")

0 So00 1000 1500 2000 2500

Figure 0.1 : Définition du nombre d'air masse (AM) et spectre d'émission du rayonnement solaire homologué par la
Société Américaine de Tests et Matériaux (ASTM G173-03) [2]



Avec un soleil & 30 ° sur I’horizon, on obtient les conditions AM2. Hors atmospheére a haute altitude, on définit les
conditions AMo. En réalité, le nombre d’air masse recouvre deux aspects. D’une part, il caractérise la puissance
transportée par le rayonnement solaire (1353 W.N~2 pour AMo, 833 WN2 pour AM1, 5) ; d’autre part, il sert a définir
un spectre de référence pour calibrer les cellules étalons destinées a déterminer les performances des dispositifs
photovoltaiques. Ainsi les conditions standards de qualification des cellules correspondent & un spectre AM1,5, une
puissance incidente de 1000 WN~ et une température de 25°C et c’est pour de telles conditions que doivent étre
fournies les performances et spécifications d’un dispositif photovoltaique donné. Ce spectre (Figure 1.1) a été
homologué par la Société Américaine de Tests et Matériaux (ASTM G173-03).

1.1.1 Historique du photovoltaique :

L’histoire du PV débute en 1839 lorsque le physicien frangais Antoine César Becquerel découvre le principe
photovoltaique (C’est son petit-fils, Antoine Henri Becquerel qui découvrira la radioactivité). L'effet photovoltaique
en tant que tel a été découvert en 1887 par le physicien allemand Heinrich Rudolf Hertz. C'est Albert Einstein qui, le
premier, a pu expliquer le principe photovoltaique, avec a la clef, le prix Nobel de physique en 1921.

En 1955, des chercheurs américains (Chapin, Fuller, Pearson et Prince) travaillant pour les laboratoires Bell
Téléphone (devenus aujourd’hui Alcatel-Lucent Bell Labs) développent une cellule photovoltaique a haut rendement
de 6 %. Les Américains lancent en 1959 le satellite Vanguard qui est alimenté par des piles photovoltaiques ayant un
rendement de 9% [3]. La premiére maison avec une installation photovoltaique voit le jour en 1973 a I'université de
Delaware aux Etats-Unis d’Amérique. C’est en 1983 que la premiére voiture alimentée par énergie photovoltaique
parcourt 4000 kilomeétres en Australie.

Aujourd’hui, I’énergie photovoltaique est a la disposition des entreprises et des particuliers et les panneaux
photovoltaiques ont des rendements de I’ordre de 20% [3].

1.1.2 Principe de la convention photovoltaique :

L’effet photovoltaique qui se définit par la transformation directe d’une énergie électromagnétique (rayonnement) en
énergie €lectrique de type continu directement utilisable, a lieu lorsqu’un photon de lumiére d’énergie suffisante
heurte un atome sur la partie négative de la cellule, le photon va exciter un électron et I’arracher de sa structure
moléculaire, créant ainsi un électron libre sur cette partie, cet électron participe a la conduction électrique. Mais
seulement les photons ayant une énergie supérieure a 1’énergie de la bande interdite vont créer une paire électron
trou.

1.2 Cellules photovoltaiques :

1.2.1 Définition d’une cellule photovoltaique :



Une cellule photovoltaique est un composant optoélectronique qui transforme le photon regu en une tension électrique
continue, et cela se fait a partir d’un processus nommé 1’effet photo-électrique. Elle est généralement faite de
matériaux semi-conducteurs. Ces cellules réunies forment le module ou le panneau photovoltaique.

1.2.2 Principe de fonctionnement des cellules photovoltaiques :
Principalement développé pour I’aérospatial, la technologie des cellules photovoltaiques a base de silicium permet,
entre autres, de garantir le fonctionnement des satellites artificiels situés en orbite autour de la terre, en convertissant

I’énergie lumineuse du soleil en énergie €lectrique (Figure 1.2).
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Figure 0.2 : Schéma illustrant la conversion photovoltaique
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Cette technologie exploite les propriétés de matériaux dits semi-conducteurs tels que le silicium, qui est le plus
couramment utilisé. Un semi-conducteur est un matériel intermédiaire entre un conducteur électrique et un isolant.
Tout comme un matériau isolant, il possede une bande interdite (ou gap énergétique), entre sa bande de valence et sa
bande de conduction. Certains matériaux semi-conducteurs possédent un gap suffisamment faible permettant a un
électron de passer de la bande de valence vers la bande de conduction du matériau, quand celui-ci est placé sous
illumination solaire. Des charges négatives (électrons) et des charges positives (trous) sont alors simultanément créées
au sein de celui-ci. S’il existe un champ ¢électrique dans le systéme permettant de séparer les paires électron-trou, les
deux types de porteurs de charge, nommés p et n, peuvent étre collectés sur deux électrodes distinctes, donnant ainsi
naissance a un courant. Ceci constitue I’effet photovoltaique.

De maniére a obtenir cette séparation de charges, les couches actives dans les cellules photovoltaiques
classiques comportent deux parties, I’une présentant un exces d’électrons et ’autre un déficit en électrons, dites
respectivement dopée de type n et dopée de type p. Lorsque la premiére est mise en contact avec la seconde, les
électrons en exces dans le matériel n diffusent dans le matériel p, conduisant a une jonction (dite p-n). 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 vers la zone p ce
qui permet de réaliser la séparation de charges (Figure 1.3).
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Figure 0.3 : Principe simplifié d'une jonction p-n et application de cette jonction pour la
séparation de charges [4].

En ajoutant des contacts métalliques sur les zones n et p, une diode est obtenue. Lorsque la jonction est éclairée, les
photons d’énergie égale ou supérieure a la largeur de la bande interdite communiquent leur énergie aux atomes,
chacun fait passer un électron de la bande de valence dans la bande de conduction et laisse un trou capable de se
mouvoir dans la bande de valence, engendrant ainsi une paire électron-trou. 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 et générant ainsi un courant (Figure 1.4).
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Figure 0.4 : Illustrations de la génération de charges au sein d’une cellule photovoltaique a jonction p-n sous
illumination et de création de la photo courant [4].

1.2.3 Parameétres et caractéristiques électriques d’une cellule solaire :

Les paramétres d’une cellule photovoltaique sont déterminés a partir de la courbe caractéristique courant-tension
(I=f(V)) qui décrit le fonctionnement de la cellule (Figure 1.5).
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Figure 0.5 : Représentation conventionnelle des courbes I=f (V) et P=f (V) [5].

Les trois grandeurs physiques qui définissent cette courbe sont :
... Tension en circuit ouvert, cette valeur représente la tension générée par une cellule éclairée non raccordée.
I..: Courant court-circuit, cette valeur représente le courant généré par une cellule éclairée raccordée a elle-méme.

Son point de puissance maximal : MPP (en anglais : maximal power point) obtenu pour une tension et un courant
optimal : V¢, Iope [5]-

a. Caractéristiques courant-tension et schéma équivalent :

Le tracé de la variation de courant en fonction de la tension d’une cellule (I=f(V)) dans 1’obscurité et sous

illumination (Figure 1.6) permet d’accéder a un bon nombre de parameétres physiques caractéristiques du
composant.
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Figure 0.6 : Caractéristiques courant/tension d'une cellule PV obscurité (a), sous éclairement(b)



On peut voir clairement dans cette figure que dans I’obscurité le caractéristique courant/tension passe par 1’origine
tandis que la courbe sous illumination est décalée par rapport a la premiére d’une valeur I, qui traduit la génération
constante du courant par la lumiére. Si 1’on considére le cas simple d’une cellule idéale a jonction donneur/accepteur
soumise a un flux lumineux, celle-ci fonctionne comme un générateur de courant. Sa caractéristique est comparable
a celle d’une cellule photovoltaique en silicium. Son schéma equivalent est représenté par une diode idéale montée
en paralléle avec une source de courant (Figure 1.7). Les résistances series R, et shunt Ry, modélisent les pertes
engendrées par la résistivité des couches et la présence de courants de fuite [4].

Figure 0.7 : schéma équivalent d’une cellule solaire [4]

Pour une cellule PV il est nécessaire d’introduire : D2 une deuxiéme diode ; C une capacité supplémentaire qui prend
en compte les phénoméenes de charge et décharge ainsi que d’autres effets qui dépendent du temps ; Rgy, UNe
deuxiéme résistance shunt qui rend compte de la recombinaison des charges au voisinage des électrodes. Cette
résistance est prise en compte seulement si R;<Rg;, et R,<Rg, ; avec R résistance série liée a la résistivité volumique
et a 'impédance (Figure 1.8).
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Figure 0.8 : schéma équivalent d’une cellule solaire organique [4]



b. Parameétres d’une cellule photovoltaique :

Ces parameétres sont définis par :

Courant de court-circuit I : le courant de court-circuit est la valeur maximale du courant lorsque sa tension
est égale a zéro (V=0). Il augmente généralement avec I’intensité d’illumination et dépend de : la surface

éclairée, de la longueur d’onde du rayonnement incident, de la mobilité des porteurs et de la température.

Tension a circuit-ouvert V,, : la tension a circuit-ouvert est obtenue quand le courant qui traverse la cellule
est nul. Elle dépend du type de la cellule solaire, des matériaux de la couche active et de 1’éclairement de la

cellule.

La tension de circuit ouvert est donnée par :

Ve = - In(22 4 1) (1.2
K : la constante de Bsoltzmann
T : latempérature absolue du corps.
g : charge de I’¢lectron
Ioh : photo-courant
Is : courant de saturation de la diode

Puissance maximale Pm : le point de fonctionnement est imposé par la résistance de charge et non par la
cellule elle-méme. Un choix judicieux de la résistance de charge permettra donc d’obtenir la puissance
maximale :

P, =1,V (1.3)
Facteur de forme FF : il détermine la qualité électrique de la cellule, il est déterminé par 1’équation suivante

FF = tm (1.4)

VCOICC
Le rendement 1) : il est défini comme étant le rapport entre la puissance maximale délivré par la cellule B, et
la puissance lumineuse incidente P;;,:

— P_m — FF . I¢c.Veo (15)
Pin Pin


https://fr.wikipedia.org/wiki/Constante_de_Boltzmann

e Le rendement quantique externe :

_ng(d) _ Jsche
BQE() = 20 Lt (16)

1.3 Lesfilieres technologiques du photovoltaique :

Les progres dans le domaine de I’énergie photovoltaique se font a travers plusieurs technologies et sont incessants
depuis 1970. Il est & montrer que les rendements de conversion exposés dans ce paragraphe constituent les records
affirmés (janvier 2008) [2].

1.3.1 Lafiliere Silicium :

La filiere silicium représente actuellement 99% du marché des modules photovoltaiques. Il est I’'un des éléments les
plus abondants sur terre, parfaitement stable et non toxique. On trouve plusieurs technologies pour le photovoltaique
siliciums détaillés ci- aprés ; d’une part les cellules a base de silicium massif (monocrisatllin, polycristallin, rubans)
dites de « premiére génération » et qui constituent a 1’heure actuelle ’essentiel des modules photovoltaiques
commercialisés et d’autre part la technologie a base de silicium en couche mince.

e Silicium monocristallin :

La technologie monocristalline est colteuse, car elle nécessite des lingots de silicium. Son rendement est le plus
¢leveé (26,3 % en laboratoire [6]) ce qui a ’avantage d’augmenter la puissance pour une taille de module identique

e Silicium polycristallin :

Il offre un rendement intéressant de 21,3 % en laboratoire [6], pour des colts moins éleves que le silicium
monocristallin. Cette technologie donne une combinaison de propriétés, telles qu’une passivation de surface facile et
une stabilité a haute température qui font d’elle ’option favorable pour les applications PV. Ce type de cellules
représente 90 % de la part du marché du fait de la fiabilité et la durabilité des modules, et de leurs rendements
intéressants, actuellement les plus élevés parmi les différentes technologies présentes sur le marché, 24.4 % et 19.9
% pour le silicium monocristallin et polycristallin respectivement. Néanmoins, les colts de fabrication restent
actuellement élevés, du fait de la quantité importante de silicium nécessaire (plaquettes épaisses, pertes lors de la
découpe...) et du colit de production et de purification élevé du silicium. Des technologies promettant des colts plus
bas, une facilité de fabrication, une meilleure conversion de 1’énergie peuvent étre des alternatives intéressantes au
silicium [6].

e Silicium en ruban auto-supporteé :

Les techniques de production de silicium cristallin en rubans autosupportés ont été tres séduisantes sur le plan
technologique. La plus connue est basée sur I’effet de capillarité entre deux lévres de carbone. Ces rubans ont connu
de nombreux développements au niveau de larecherche et, pour certains d’entre eux, jusqu’a la conception de chaines
de production préindustrielles. Cependant, la vitesse de croissance linéaire extrémement lente (quelques cm/min)
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pousse les industriels a abandonner progressivement cette technologie. Les meilleurs rendements obtenus sont
néanmoins de ’ordre de 15 % [7].

e Silicium en couches minces nanocristallin et amorphe :

Depuis les années 1970, des recherches intensives ont été entreprises pour utiliser du silicium non cristallisé, c'est-a-
dire a I’état amorphe. Ce sont les cellules des calculatrices ou des montres dites « solaires ». Le silicium amorphe
présente plusieurs avantages, en particulier son fonctionnement possible en intérieur sous faible éclairement
contrairement au silicium cristallin, son fort coefficient d’absorption, sa faible consommation énergétique durant le
cycle de production et son aptitude a étre déposé sur des grandes surfaces (de I’ordre de 1 m?). Cependant, les cellules
photovoltaiques a base de silicium amorphe présentent de faibles rendements (inférieurs a 10 % au niveau industriel)
et une diminution assez rapide de leurs performances au cours du temps [8]. L’avenir des couches de silicium amorphe
passera probablement, par un mariage avec le silicium cristallin. En effet, les hétérostructures a base de silicium
amorphe/silicium cristallin (structure HIT de Sanyo [9]) présentent des rendements de laboratoire de plus de 21 % et
de 16 % en production industrielle.

1.3.2 Cellules couches minces :
e Cellule a base de tellurure de cadmium :

La cellule solaire couche mince a base de CdS montre 1’avantage d’avoir une trés grande stabilité dans le temps et un
colit acceptable, pour un rendement de 1’ordre de 22.1 % [10]. Bien que la toxicité du cadmium puisse étre un
probléme a sa réalisation, elle est maintenant la filiere couches minces majoritaire sur le plan de la production de
modules.

e Cellule a base de séléniure de cuivre indium :

C’est la technologie en couche mince la plus adéquate avec un rendement record égal a 22.6 % en laboratoire [10].
Cette technologie est en pleine phase d’industrialisation, et le colit des modules devrait continuer a décroitre.

1.3.3 Les cellules I11-V multi-jonctions :

La filiere des dispositifs multi-jonctions, dite de « troisiéme génération » permet d’accéder aux rendements records
dans le domaine de I’énergie photovoltaique, mais se cantonne pour le moment aux applications spatiales. Cette
technologie repose sur 1’utilisation de plusieurs cellules de bandes interdites différentes, chacune optimisée pour une
partie différente du spectre solaire. Les rendements les plus élevés ont été obtenus avec des structures basées sur des
empilements de composés Il1-V en épitaxie. Ces dispositifs, parfois appelés « tandems » fonctionnent déja, et
permettent d’atteindre un rendement plus de 32 % avec le systéme triple-jonction GalnP/GaAs/Ge sous un spectre
standard [4]. Gréce a des systemes de concentrateurs de lumiere, permettant de décupler la puissance solaire recue
par la cellule, des rendements de plus de 40 % ont méme été obtenus avec cette technologie ce qui constitue un record
absolu en termes de conversion photovoltaique [11]

1.3.4 Les cellules nanocristallines a colorant (ou cellules de Gratzel) :
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Inspirée par la photosynthese, I’équipe de Michael Grétzel a développé au début des années 1990 des cellules solaires
fonctionnant selon un principe différent de celui décrit dans les paragraphes précédents [12]. Ces cellules sont
composées d'un électrolyte, d'un colorant et d'un oxyde semi-conducteur inorganique. Le meilleur rendement certifié
est de 10,4% pour une cellule de 1 cN2 et est a mettre au profit de la société Sharp [4]. Des tests de stabilité ont
augmenté que la durée de vie des cellules est de 20 ans en fonctionnement. Cependant, & cause de fuites possibles de
I’électrolyte liquide, celui-ci est remplacé par des électrolytes solides pour que les résultats chutent alors a 6,7% [12].

1.3.5 Les cellules photovoltaiques organiques :

Si I’effet photovoltaique a été observé dans les matériaux organiques depuis plus de 30 ans, les premiéres cellules
présentaient des rendements de conversion en énergie ¢ trés faibles, de 1I’ordre de 10-5 %. Dés 1978, Merritt prévoyait
que les valeurs de € pourraient dépasser les 1% [13], mais ce n’est qu’en 1986 que ce rendement a été atteint avec
les travaux de Tang (PCE = 0,95 %) [14]. Pendant les années qui suivirent, cette valeur a parfois été reproduite avec
des matériaux différents mais elle n’a jamais été¢ améliorée. Ce n’est que depuis le début du XXle siecle que le
rendement a recommencé a croitre, atteignant 2,5 % avec les travaux publiés par Shaheen [15], 3,6 % avec ceux de
Peumans [16] sous éclairement AM1,5 avec une puissance lumineuse de 100 mW.cn-2 et enfin 4,2 % avec une
double hétérostructure de C60 et de phthalocyanine de cuivre [17]. Aujourd’hui, le record au niveau industriel est
détenu par la firme Konarka avec un rendement qui dépasse les 5 % [4]. 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. Cependant, plusieurs raisons justifient les efforts consentis pour
développer la filiere organique, et qui résident dans les avantages que présentent ces matériaux. En effet, ils peuvent
étre mis en forme facilement, par voie séche ou voie humide (tournette, jet d’encre, ...) avec des techniques issues
de I’industrie de la microélectronique. De plus, les quantités de matériaux utilisées 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. Enfin, cette technologie permettrait d’accéder a des modules photovoltaiques flexibles et/ou
de grandes surfaces.

1.4 Lescellules solaires a base de matériaux pérovskites :

Une cellule photovoltaique conventionnelle est constituée de plusieurs couches superposées dans lesquelles le
silicium joue le role de capteur et d'émetteur. Dans une cellule a silicium-pérovskite, on superpose deux sous-cellules.
La sous-cellule supérieure a pérovskite semi-transparente absorbe les photons de fréquences relativement élevées
tout en laissant passer les rayonnements de plus faible énergie tandis que, dans la cellule inférieure, le silicium absorbe
les photons résiduels et recupére I'énergie de ces photons. Le couplage des deux cellules a considérablement amélioré
leur rendement [18]

1.4.1 Propriétés structurales des pérovskites hybrides :

Le terme « pérovskite » désigne a 1’origine le minéral CaTiO3 (titanate de calcium) qui a été décrit pour la premiere
fois en 1839 par le minéralogiste allemand Gustav Rose et dont le nom est dédié au minéralogiste russe Lev
Alexeievitch Petrovski. 1l désigne depuis la structure cristalline correspondante de formule générale ABC3. A la fin
du X1Xe siecle, de nouvelles pérovskites ont été synthétisées de formule ABX3 avec X un halogénure, CI~, Brou I
, A étant le Cs™ et B le Pb2". Leur structure cristalline n’a été résolue qu’en 1957 par Christian Moller [19]. 11 avait
alors observé que ces matériaux étaient photoconducteurs et donc se comportaient comme des semi-conducteurs. En
1978, D. Weber [20] a montré qu’il est possible de remplacer 1’ion césium par un gros cation organique comme le
méthylammonium pour obtenir des pérovskites hybrides (PH) organiques- inorganiques tridimensionnelles (3D). La
structure des pérovskites hybrides utilisées dans les cellules solaires est présentée en figure 1.9. Le cation, Cs* ou une
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petite molécule organique [classiquement le méthylammonium (MA), mais aussi le formamidinium (FA) ou ’acide
5-aminovalérique (5-AVA)] occupe le centre d’un cube dont les sommets sont occupés par le Pb(II) ou le Sn(II). Ces
actions sont eux-mémes au centre d’un octa¢dre (BX6) composé d’ions halogénures, I, CI~ ou Br. La structure
pérovskite de plus haute symétrie est de type cubique et appartient au groupe d’espace. On la retrouve pour la
pérovskite MAPbBr3 a température ambiante et MAPDI3 a une température supérieure a 327 K [21] [22]. En dessous
de cette température, cette derniere posséde une structure tétragonale

Appartenant au groupe d’espace I4/mcm et présentée en figure 1.9. Elle résulte d’une Iégére rotation des octacdres
PbX6 le long de I’axe, les octa¢dres restant liés entre eux par leurs sommets. MAPbBr3 présente une transition en
une phase tétragonale a 236 K [23].

MAPDbBr3 a été décrit comme plus stable a température ambiante que MAPbI3 du fait de sa structure cubique (donc
moins déformée) et sa plus grande compacité résultant de la plus petite taille de ’anion Br~ comparé a I [24].

(A)

® & , 42

Cubic CH,NH,PbI, Tetragonal CH,NH,Pbl,

Figure 1.9. Structure cristalline de la pérovskite [37]

1.4.2 Propriétés électriques :

La pérovskite CH3NH3PDbI3 possede des propriétés optiques et électriques intéressantes pour le photovoltaique et
qui ont activement été étudiées durant les vingt derniéres années pour d’autres applications [27, 28, 29, 30]. Ses
propriétés optoélectroniques font de ce matériau un excellent absorbeur. Contrairement aux oxydes métalliques, les
propriétés de transport de charge de la pérovskite hybride halogénée sont rarement variées par dopage extrinséque,
mais leurs propriétés intrinséques peuvent étre facilement modulées en changeant la composition du matériau [26].
Les propriétés électroniques des pérovskites sont régies par la liaison B-X de la composante inorganique alors que la
nature cation A ne contribue pas directement a la modification de ces propriétés [30, 31]. Cependant, des simulations
ont démontré que la taille du cation pouvant altérer le degré de distorsion, elle peut affecter de maniére indirecte les
propriétés électroniques du matériau [27].

1.4.3 Propriétés optiques :
Les pérovskites hybrides sont caractérisees par un gap direct et un coefficient d’absorption élevé [57]. Le coefficient
d’absorption de la pérovskite iodée MAPbI3 est estimé a 1.5 10* cm™ & 550 nm, valeur similaire a celle des matériaux
habituellement utilisés dans le photovoltaique (GaAs, CdTe et CIGS) pour lesquels le coefficient d’absorption est
compris entre 10* et 10° cm™ [28]. La pérovskite MAPDI3 est caractérisée par un gap compris entre 1.50 et 1.55 eV
[28], bien placé dans le cadre d’applications photovoltaiques [27, 33, 29]. Le gap du matériau évolue avec sa
composition, celui-ci décroit avec 1’électronégativité des anions [32, 34] ainsi qu’avec la différence
d’électronégativité entre le cation métallique et 1’anion. L’ajout de 1’halogéne Br permet par exemple d’¢lever la
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bande conduction (BC) et d’abaisser la bande de valence (BV). Le gap pour CH3NH3PbBIr3 est alors estimé a 2.2
eV [32, 27, 38]. Une structure de pérovskite mixte composée d’iode et de brome ou de brome et de chlore posséde
un gap qui peut varier de maniére continue en ajustant le rapport des deux halogenes permettant ainsi une absorption
sur tout le spectre solaire [32, 34-35]. Néanmoins, dans le cas de la pérovskite mixte I-Cl, il est moins évident de
moduler le gap du fait de la difficulté a incorporer le chlore Cl dans 1’octaédre formé par Pbl6 [32].

Composition Eg (eV) Structure a Longueur de | CBM (eV) | VBM
température diffusion (eV)
ambiante
CHsNH3Pbl3 1.5-1.61 Tétragonale Lpe> 0.1 um —3.93 -5.3
Lon>0.1 um
CH3NHzPbBr3 2.32 Cubique e -3.36 —-5.58
CH3NH3sPbCls 3.1 Cubique
CHsNH3sPblz. | 1.55-1.64 Tétragonale Lpe 1.9 um —-3.75 —5.43
xClx Loh 1.2 um
CH3NH3Pbls- 1.5-2.32 | Tetragonal/cubique,
xBrx rotation x ~ 0.2
HC(NH2)2Pbls 1.47 Tétragonale Lpe 0.2 um 4.2 5.7
Lph 0.8 um
HC(NH2)2PbBr3 2.23 Cubique

Tableau 1.1. Propriétés de différente avance halogénure pérovskites. [39]
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Figure. 1.10: Spectres d'absorption de CH3sNH3Pblz.xClx[40]
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1.4.4 Extraction de la charge :

Pour extraire efficacement les charges des cellules solaires a base de pérovskite, il est nécessaire de sélectionner les
bandes de I’ETL et de ’'HTL avec des alignements de bande de conduction et de valence favorables avec ceux de la
couche de pérovskite. De plus, un transfert de charge équilibré au niveau des interfaces est également important pour
améliorer les performances des cellules photovoltaiques [41].

-2.0_1
. 180 500 ' L a9
=
= 200 -3.20
= [ | -2.2 -3.20
‘.s 3.5 + f 5 —
— 4.0 = S =
=2 '_)23 -4.20 -420 420 = g - =
= S T~ o = = 5 =
= & ca = P w =
= 5.0+ o o o 520 o
= - — = g A 530 B3-B530 oo
E 5_5_—

=Rl

&5 -5.70
7.0+
740 - - —
| c—— ETI — " um -
gl .
HTL ETL
Figure.1.11: Diagramme d’alignement des bandes de ’ETL et de ’'HTL utilisé dans les cellules solaires a base de
pérovskite[41]

1.5 Présentation des matériaux :

1.5.1 Oxyde Conducteur Transparent (TCO) :

Un excellent TCO est défini par une forte conductivité électrique combinée avec une faible absorption dans le
visible. En général, ces deux caractéristiques sont liées a 1’épaisseur de la couche déposée. Par exemple, elles
dépendent de la taille des grains, qui, usuellement croit avec I’épaisseur du film. Les TCO les plus connus sont
les oxydes d’indium, de cadmium, d’étain, de zinc et de gallium [42]. Couramment, les oxydes sont dopés par un
métal. Cependant ce dopant métallique n’est actif que lorsqu’il se substitue au métal primaire. La bande de
conduction est alors, fortement perturbée par chaque atome dopant, la diffusion des électrons de conduction est
alors accrue, et la mobilité et en conséquence la conduction chute. C’est pourquoi certains oxydes sont dopés avec
du fluor, qui, lorsqu’il se substitue a I’oxygene, engendre une perturbation de la bande de valence, ce qui minimise
la diffusion des électrons de conduction [42].
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1.5.2 Oxyde de Zinc (ZnO) :

Pendant de nombreuses années, les principales applications de 1’oxyde de zinc se sont situées dans les domaines
d'énergie solaire, I’industrie chimique et pharmaceutique. Actuellement de nouvelles voies de recherches en
optoélectronique suscitent un trés vif intérét pour ce matériau car ses propriétés sont multiples : grande
conductivité thermique, grande capacité calorifique, constante diélectrique moyenne, haute résistivité, faible
absorption d'eau. Il est important de noter que sous sa forme pigmentaire, il diffuse et absorbe fortement les
rayonnements ultraviolets [43].

1.5.3 Spiro-OMeTAD :

Le matériau de transport de trous (HTM) est une étape importante dans I'histoire de cellules solaires a pérovskite
(PSC). Le bon choix des HTM est un facteur clé pour une extraction de charge et stabilité dans les cellules solaires.
Spiro-OMeTAD est prouvée HTM le plus approprié pour tester les PSC en raison de sa mise en ceuvre facile et
haute performance. De méme, Spiro-OMeTAD retient I'attention dans d'autres applications autres que dans les
cellules solaires en raison de ses propriétés souhaitables.

La motivation de synthétiser HTM avec des molécules Spiro-liees était d'obtenir des matériaux avec une
température de transition vitreuse (Tg) élevée, une stabilité morphologique, des matériaux vitreux amorphes et
une facilité de traitement tout en conservant de bonnes propriétés électroniques [44].

1.6 Influence de quelques parametres extérieurs sur le rendement Photovoltaique :

1.6.1 Influence de la température :
La température a une influence considérable sur le comportement de la cellule et donc sur son rendement. Cette
influence se traduit principalement par une diminution de la tension générée (et une trés légere augmentation du
courant).

Suivant les modéles, ce comportement induit, par degré, une perte de 0.5 % du rendement par rapport au rendement
maximum de la cellule. On comprendra donc tout 1’intérét d’une ventilation correcte a I’arriere des panneaux [45].

La perte de tension d’un module ou d’une cellule peut étre estimée par la formule suivante :
U(T®) = U(25°C) + (AT°x%a) (1.7)

AvVec :

e AT :augmentation de température par rapport aux conditions STC (25°C)
o a: coefficient de température Voc [mV/K], valeur fournie par le fabriquant

1.6.2 Influence du rayonnement :
L'éclairement correspond a l'intensité lumineuse captée par le module photovoltaique, et se mesure en W/mz2. La nuit,
il est nul (0 W/m?). 1l varie au cours de la journée entre 0 et 1 000 W/m? (valeur maximum), en fonction de la saison.
L'éclairement a une nette incidence sur la valeur de I.., lorsqu’il double, /.. double aussi. L'éclairement a trés peu
d'incidence sur la tension a vide V., [45].
16



1.7 Avantages et inconvénients de I’énergie photovoltaique :

1.7.1 Avantages :
Cette énergie présente de nombreux avantages, & savoir :

>

>

Les installations photovoltaiques sont en général de haute fiabilité, peu sujettes a I’usure, elles demandent peu
d’entretien.

Le montage des installations photovoltaiques est simple et les installations sont adaptables aux besoins de
chaque projet.

I1 s’agit d’une source d’énergie électrique totalement silencieuse ce qui n’est pas le cas, par exemple des
installations éoliennes.

Il s'agit d'une source d'énergie inépuisable.

L'énergie photovoltaique est une énergie propre et non-polluante qui ne dégage pas de gaz a effet de serre et
ne génere pas de déchets.

Les systemes photovoltaiques sont fiables : aucune piece employée n'est en mouvement. Les matériaux
utilisés (silicium, verre, aluminium), résistent aux conditions météorologiques extrémes.

Sur les sites isolés, I'énergie photovoltaique offre une solution pratique pour obtenir de I'électricité a moindre
codt.

Le contrat d'achat est conclu pour une durée assez longue.

1.7.2 Inconvénients :

>

>

vV VvV

Un cycle de vie en question : la durée de vie d’une installation photovoltaique n’est pas éternelle mais de
I’ordre de 20 a 30 ans.

Le rendement des cellules photovoltaiques diminue avec le temps qui passe. On parle en général pour les
panneaux photovoltaiques, d’une perte de rendement de 1 % par an.

De plus, les panneaux solaires contiennent des déchets toxiques : cuivre, chrome, silicium, cadmium et tellure.
Les rendements des panneaux photovoltaiques sont encore faibles et de I’ordre de 20 % (pour les meilleurs).
L’¢énergie photovoltaique convient donc mieux pour des projets a faible besoins, comme une maison

unifamiliale, par exemple.
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1.8 Conclusion :

Dans ce premier chapitre, nous avons pu expliquer les phénomeénes de développement de 1’énergie photovoltaique,
et I’importance qu’elle aura dans le monde de demain. L’ensemble des différentes technologies permettant de
produire de 1’électricité d’origine photovoltaique a été exposé. Les grandeurs physiques associées aux cellules
photovoltaiques, ainsi que les distinctes structures de cellules photovoltaiques organiques ont été mentionné, ainsi
que les pérovskites hybrides possedent des propriétés optiques et électroniques remarquables. Ces matériaux sont
d’une grande modularité et la largeur de leur bande interdite peut étre ajustée en jouant sur leur composition. Les
charges photogénérées dans ces matériaux sont tres mobiles. Elles peuvent étre collectées par injection dans des
phases adjacentes qui constituent des contacts sélectifs. Ces dernieres doivent posséder des niveaux énergétiques
adaptés, permettant la séparation de charges et limitant les phénomeénes parasites de recombinaison. La grande
mobilité des charges permet aussi I’utilisation de couches relativement épaisses, de quelques centaines de nanometres,

qui présentent une bonne absorption de la lumiere solaire.
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Chapitre 2
Résultats et discutions
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Introduction :

Dans notre travail, on s’intéresse a I'étude de la cellule solaire a base de matériaux pérovskite hybride CHzNH3Pbls-
xClx. Le but est visé de faire maximiser le rendement de la cellule proposée, et on calcule & chaque fois les
caractéristiques densités du courant-tension (J-V).A partir des caractéristiques (J-V) fournies par SCAPS-1D, on peut
déterminer les valeurs optimales des parametres photovoltaiques tels que : la densité du courant de court-circuit (Jcc),
la tension de circuit-ouvert (\Vco), le facteur de forme (FF), et le rendement (1), et enfin le logiciel SCAPS-1D donne
comme des résultats supplémentaires le rendement quantique externe (EQE), la densité de courant électrique 1(V), la
puissance tension P(V) et les bands d'énergie. Notre travail prévoit d'étudier séparément I'épaisseur de chaque couche
et de déterminer la valeur optimale de I'épaisseur qui correspond au rendement maximal de la cellule solaire jusqu'a
avoir une structure fiable de la cellule. Aprés cela, nous discuterons de chacun des :

1. Etudier I’influence de la température pour la couche (CH3NH3Pbls«Cly).

2. Etudier I’influence de dopage (Ng) pour la couche (CH3NH3Pblz«Cly).

3. Etudier Influence de la densité de défaut pour la couche (CH3sNH3Pblz-«Cly).

2.1 Structure de la cellule :

Lumiére

TCO(couche anti reflet)

ZnO(a couche tampon)

Figure 2.1 : Structure 3D de cellule solaire a bas de pérovskite mixte (CH3NH3Pblz.xCly)
La figure 2.2 montre le digramme énergétique de la structure de la cellule solaire en fonction de I’épaisseur de TCO.
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Figure2.2 : schéma de diagramme de bande d’énergie

Parametres CHsNHsPblsxClx  Spiro-OMeTAD
Epissures (um) 0.100 0.500 0.500 0.100
La band interdit 3.500 3.300 1.550 3.000

(ev)
infinité d’électrons 9.000 3.900 3.900 2.450
(eV)
Permittivité 9.000 9.000 6.500 3.000
relative
1.000E+19 1.000E+19 2.200E+17 2.200E+18
CB densité
effective (1/cm®)
VB densité 1.000E+19 1.000E+19 1.800E+19 1.800E+19
effective (1/cm®)
Vélocités 1.000E+7 1.000E+7 1.000E+7 1.000E+7
thermique
d’électrons (cm/s)
Vélocités 1.000E+7 1.000E+7 1.000E+7 1.000E+7
thermique d’trous
(cm/s)
La mobilité des 1.000E+1 5.000E+0 2.000E+0 2.000E+-4
trous (cm?/Vs)
La mobilité des 2.000E+1 5.000E+1 2.000E+0 2.000E-4
électrons (cm?/Vs)
La densité des 1.000E+18 5.000E+17 1.000E+13 0.000E+0
donneurs Np (1/cm)
La densité des 0.000E+0 0.000E+0 0.000E+0 2.000E+18
accepteurs Na
(1/cm)

Tableau 2.1 : montre les parametres utilisés pour la simulation de cellule solaire en pérovskite mixte (CHzNH3Pbls-
xClx)
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2.2 Effet de I’épaisseur de TCO :

La figure 2.3 présente la variation du I’effet de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la longueur d’onde
pour différentes épaisseurs de la couche TCO pour une T=300K.On constate que I’effet de 1’épaisseur de la couche
TCO sur le rendement quantique externe est faible dans la gamme de [400-800]nm. Par contre dans la gamme de
[300,400]nm, on remarque une diminution de I’amplitude de EQE lorsque 1’épaisseur de de TCO croit.

100

T=300K
—@— dc6=0,1 um
—@— dc6=0,2 um
—@— d{c6=0,3 um
—@— dyc6=0,4 um

drco=0,5 um

EQE(%)

drco=0,6 um
—@— dco=0,7 um
drco=0.8 um

T T T L E—
500 600 700 800 900
A(nm)

Figure 2.3 : Variation de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la longueur d’onde pour différentes
épaisseurs de la couche TCO

La figure 2.4 présente la variation du la densité de courant J en fonction de la tension pour différentes épaisseurs de
la couche TCO a T=300K (27°C). On observe que I’augmentation de I’épaisseur de la couche n’a pas un effet sur la
tension de circuit ouvert V. En revanche, 1’accroissement de 1’épaisseur de la couche TCO induit une légere
diminition de la densité du courant de court-circuit Jec. La figure (2.5) présente les caractéristiques P(V) en fonction
d’¢épaisseur de la couche TCO a T=300K. On remarque que 1’augmentation de 1’épaisseur de la couche TCO a un
effet faible sur la puissance maximale de la cellule solaire.

18 - —0— d{co=0,1 pm
6] —9— d7c0=0,2 pm
= E 9— dco=0,3 pm
o
= 12 —@— dyc=0,4 um
E —0— d;co=0,5 um
— [

] —0— d7c0=0,6 pm
6 d1co=0,7 um
J —@— d;5=0,8 um
34
0 T T T T

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1.4
Tension (V)

Figure 2.4 Variation de la densité de courant J(V) pour différente épaisseur de la couche TCO
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Figure 2.5 : Caractéristiques puissance tension pour différentes épaisseurs de la couche TCO

0.1 1.3191 20.20 84.50 22.52
0.2 1.3186 20.01 84.51 22.30
0.3 1.3183 19.91 84.51 22.18
0.4 1.3181 19.83 84.51 22.09
0.5 1.3180 19.77 84.51 22.02
0.6 1.3178 19.72 84.52 21.96
0.7 1.3177 19.67 84.52 21.91
0.8 1.3176 19.63 84.52 21.86

Le tableau des résultats (2.2)
La figure 2.6 présente 1’effet de 1’épaisseur de TCO sur la densité du courant de court-circuit Jcc et la tension de
circuit ouvert Ve. L’augmentation de 1’épaisseur de la couche TCO provoque une diminution faible des deux
parametres Jcc et Vco. Lorsque 1’épaisseur de la couche TCO varie de 0.1um a 0.8um la densité du courant et la
tension de circuit ouvert changent de 20.2 & 19.63mA/cm? et de 1.3191 & 1.3176V respectivement. La figure 2.7
présente la variation de facteur de forme FF le rendement 1 en fonction de I’épaisseur de la couche TCO a T=300K.
On remarque qu’il y une légere augmentation de facteur de forme de 84.50% a 84.52% avec une stabilisation dans

I’intervalle [0.2-0.5] um. Par contre, le rendement de la cellule subit une diminution de 22.52 & 21.86%.
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Figure 2.6 : Variation deCourant de court-circuit Jec et tension circuit ouvert V¢, en fonction d’épaisseurs de la
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Figure 2.7 : Variation du Facteur de forme ( FF) Le rendement () en fonction de I'épaisseur de la couche TCO

Apres I’étude de I’effet de I’épissure de la couche anti refilée (TCO) sur les parametres de la cellule solaire. Nous
avons optimisé 1’épaisseur de la couche TCO qui égal 0.1pm. Dans I’étude qui se suit nous fixons la valeur de

I’épaisseur de la couche de TCO a 0.1pm.

2.3 L’influence d'épaisseur de la couche ZnO :

La figure 2.8 présente la variation de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la longueur d’onde pour
différentes épaisseurs de la couche ZnO avec drco=0.1um et T=300K.On constate que 1’effet de 1’épaisseur de ZnO
sur EQE est trés faible. L’amplitude de EQE ne dépasse pas 80% dans la gamme de 400-800nm.
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Figure 2.8 : Variation de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la longueur d’onde pour différentes
épaisseurs de la couche ZnO

La figure 2.9 présente la variation du la densité de courant J(V) en fonction de la tension pour plusieurs épaisseurs
de la couche ZnO avec T=300K et dtco=0.1pm.

21
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Figure 2.9 : Variation de la densité de courant J(\V)en fonction d'épaisseur pour la couche de ZnO

On remarque que la ’effet de I’épaisseur de cette couche est trés faible sur la densité du courant et la tension de
circuit ouvert. La figure 2.10 présente la caractéristique puissance tension P-V pour différentes épaisseurs de la
couche ZnO avec T=300K et drco=0.1um. On remarque que la variation 1’épaisseur n’est pas d’effet sur la puissance

maximale de la cellule solaire.
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La table des résultats (2.3) :

Figure 2.10 : Caractéristiques puissance tension pour différentes épaisseurs de la couche ZnO

La figure 2.11 présente I’effet de 1’épaisseur de la couche ZnO sur les paramétres tension de circuit ouvert et la densité
du courant de court-circuit pour avec T=300K et drco=0.1um. On remarque que 1’augmentation de 1’épaisseur de la
couche ZnO induit une augmentation faible et la méme remarque pour Jcc. La figure 2.12 présente la variation de
facteur de forme FF et le rendement 1 pour différentes épaisseurs de la couche ZnO avec T=300K et dtco=0.1pum.
On remarque qu’il y une augmentation de rendement en fonction de la variation d’épissure pour une valeur créte égal

a 22.60%(point de saturation), apres ca il y une diminution de rendement jusqu’a 22.53% avec une stabilisation des

P(mW/cm?)
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valeurs de facteur de forme a la valeur de 84.41%.

1,2

1,4

Epaisseur (um) Vco (V) Jec(mA/cm?) FF(%0) Rendement (%)
0.1 1.3138 20.32 84.41 22.53
0.2 1.3138 20.34 84.41 22.57
0.3 1.3139 20.36 84.41 22.59
0.4 1.3139 20.37 84.41 22.60
0.5 1.3139 20.37 84.41 22.60
0.6 1.3139 20.36 84.41 22.59
0.7 1.3138 20.34 84.41 22.56
0.8 1.3138 20.31 84.41 22.53

Le tableau des résultats (2.3)
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Figure 2.11 : Variation de courant de court-circuit Jcc et tension circuit ouvert Vco en fonction d'épaisseur de la

1,3141 20,38
] - 20,37
T=300
1,3140 H =9=Veom) - 20,36
=@=Jcc (MA/cm?)
- 20,35 &~
[&]
£
1,3139 - - 20,34 E
L 20,33 —~
1,3138 - - 20,32
- 20,31
113137 T T T T T T T T 20y30
00 01 02 03 04 05 06 07 08 0,9
d(ZnO)

couche ZnO

84,422 22,62
] - 22,61
84,420 - I
|l T=300 - 22,60
-P- FF(%) +
84,418 4 -@=-n®) - 22,59
= 84,416 - - 22,58 -
= ] L 22,57 £
L 84,414 I -
. - 22,56
84,412 - 22,55
T - 22,54
84,410 - I
] - 22,53
84,408 T T T T T T T T 22v52
o0 01 02 03 04 05 06 07 08 09
d(ZnO)

Figure 2.12 : La variation de facteur de forme ( FF)et le rendement (1)) en fonction de I’épaisseur pour la couche de
ZnO

La figure 2.13 présente I’évolution la densité du courant de court-circuit Jcc et le rendement n en fonction de
I’épaisseurs de la couche ZnO avec T=300K et drco=0.1pum. On observe que les deux paramétres Jcc et n augmentées
jusqu’a attiennent le maximum.37mA/cm? et 22.60%respectivement (le point de saturation) ensuite ils diminuent
rapidement. Cette étude nous permet d’optimiser 1’épaisseur de la couche ZnO. Dans notre car 1’épaisseur de la
couche de ZnO est optimisée a d=0.5um.
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Figure 2.13 : La variation de courant de court-circuit Jec et le rendement n en fonction d'épaisseur pour la couche de
ZnO, T=300K et drco=0.1um.

2.4 L’influence d'épaisseur de la couche CH3sNH3Pbl3xClx:

La figure 2.14 présente la variation de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la longueur d’onde pour
plusieurs épaisseurs de la couche CH3NHsPblsxClx avec T=300K, drco=0.1um et  dzno=0.5um (correspond a
meilleur rendement). On remarque que I’amplitude de 1’efficacité quantique externe (EQE) augmente avec
I’augmentation de I’épaisseur de la couche absorbante. La variation de I’épaisseur de la couche absorbante de 0.1 a
0.8um induit une augmentation de 60 a 80%. La figure 2.15 montre la variation de densité du courant J(V) pour
plusieurs épaisseurs de la couche absorbante CH3NH3PblsxClx avec T=300K, dtco=0.1pum et dzno=0.5um. On
constate que 1’augmentation de 1’épaisseur de la couche active provoque une variation importante sur la densite du
courant et la tension V. Lorsque, 1’épaisseur de la couche absorbante varie de 0.1 a 0.8um, on observe un
accroissement de la densité du courant de court-circuit et une diminution de la tension circuit ouvert.
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Figure 2.14 : La variation de I’effet de rendement quantique externe (EQE) en fonction de I'épaisseur de la couche
CH3NH3Pblz«Clx , T=300K et dtco=0.1um, dzno=0.5um

e
§ 12 =@ (dchannzpbizxcik=0,1 um)
é —@— (dchanHapbizxcix=0,2 pm)
™ g4 =@ (dchannzpbizxcixk=0,3 um)
=@ (dchannzpoizxci=0,4 nm)
64 =@ (dchannHzpbizxcix=0,5 um)
=@ (dchannHzpbizxcix=0,6 nm)
31 —@— (dchanHapbizxcix=0,7 num)
=@ (dchannHzpbizxcixk=0,8 um)
O T T T T T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4
Tension (V)

Figure 2.15 : La variation de la densité de courant I1(\V)en fonction d'épaisseur de la couche CH3NH3PblsCly,
T=300K, dtco=0.1pm et dzno=0.5um

La figure 2.16 présente la variation de la caractéristique puissance tension P(V), pour différentes épaisseurs de la
couche CH3NH3Pblz«Clxa T=300K, dtco=0.1pum et dzno=0.5 pm. On remarque que la puissance maximale croit avec
I’augmentation de 1’épissure de la couche absorbante, par contre de tension diminue. L’effet de 1’épaisseur de la
couche absorbante est important sur la puissance maximale par rapport a celle de la tension.

29



30

i T=300K
=@ (dchanhspbizxcix=0,1 um)
251 =@ (dchanHzpbizxcix=0,2 1M)
{ =@ (dcrannspbizxcix=0:3 HM)
=@ (dchanhspbizxcix=0,4 LM)
(dchantapbiz-xcix=0,5 Hm)
(dehanmspbizxci=0,6 nm)
15 - (dcranhapbiaxe=0,7 1m)
(dchantapbiz-xcix=0,8 Hm)

20+

P(mW/cm?)

10

T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4
Tension (V)

Figure 2.16 : La caractéristique puissance tension pour différentes épaisseurs de la couche CH3NH3Pblz.xCly,
T=300K, dtco=0.1pm et dzno=0.5um

Epaisseur Vco (V) Jecc(mA/cm?) FF(%) Rendement
(Lm) (%)
0.1 1.3824 14.63 85.50 17.30
0.2 1.3563 18.12 85.09 20.92
0.3 1.3382 19.34 84.82 21.95
0.4 1.3244 19.86 84.61 22.26
0.5 1.3133 20.12 84.42 22.31
0.6 1.3041 20.27 84.24 22.27
0.7 1.2963 20.35 84.08 22.18
0.8 1.2894 20.40 83.92 22.08

Le tableau des résultats (2.4)

La figure 2.17 montre la variation de la densité du courant de court-circuit Jcc et la tension de circuit ouvert
Vo, pour différentes épaisseurs de la coucheCH3NH3zPblz«Cly, & T=300K, dtco=0.1pum et dzno=0.5um. On
constante que la tension de circuit ouvert décroit rapidement avec 1’augmentation de 1’épaisseur de la couche
absorbante mais la densité du courant de court-circuit croit jusqu’a atteindre la saturation au voisinage de d=0.6pm.

La figure 2.18 présente la variation du facteur de forme FF et le rendement 1 pour différentes épaisseurs de la couche
CH3sNH3Pblz«Clx pour T=300K, drco=0.1pum et dzn0=0.5 pum. On remarque que le facteur de forme diminue avec
I’augmentation de 1’épaisseur de la couche absorbante, le facteur de forme varie de 85 a 84%, c’est-a-dire une faible
variation. Par contre I’augmentation de 1’épaisseur de la couche absorbante induit une augmentation importante de
rendement de la cellule solaire. Cette variation de 1’épaisseur de la couche absorbante nous donne une variation de
’efficacité de la cellule solaire de 17.30% a 22.25%.
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Figure 2.17 : La variation de courant de court-circuit Jec et la tension de circuit ouvert VVco en fonction de
I'épaisseur de la couche CH3NH3Pbls<Cly, T=300K, dtco=0.1um et dzno=0.5pum
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Figure 2.18 : La variation de La facteur de forme FF et le rendement 1 pour différentes épaisseurs de la couche
CH3NH3PbI3.xClx, T=300K, drco=0.1pum et dzno=0.5um.

La figure 2.19 présente la variation de courant de court-circuit Jec et le rendement pour différentes épaisseurs de
la couche CH3sNH3PblsxClx pour T=300K, dtco=0.1pm et dzno=0.5 um. L’effet de 1’épaisseur de la couche
absorbante sur le rendement et la densité du courant de court-circuit est positif c¢’est-a-dire, il augmente les deux
parameétres de sortie de la cellule. On peut avoir des valeurs optimales afin de réaliser des cellules solaires fiable.
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Figure2. 19 : La variation de courant de court-circuit Jcc et le rendement 1 en fonction d'épaisseur de la couche
CH3NH3Pblz«Clx T=300K, dtco=0.1um et dzno=0.5um

2.5 L’influence de la température de la couche CH3NH3Pbl3-xClx :

La figure 2.20 présente la variation de La densité de courant I(\V) pour différentes valeurs de la température T varie
de 280K a 350K pour une couche de pérovskite mixte a base de CH3NH3sPblzxCly avec drco=0.1um, dzn0=0.5 um et
dchHanHzroiz-xcix =0.5 pm. On constate que 1’effet de la température sur 1’efficacité quantique externe n’est pas
important.
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Figure 2.20 : La variation de I’effet de rendement quantique externe (EQE) en fonction de la température
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La figure 2.21 présente la variation de La densité de courant I(\V) pour différentes valeurs de la température T varie
de 280K a 350K par pas de 10K, pour une couche de pérovskite mixte (CHsNHzPblz«Clx) avec drco=0.1pum, dzno=0.5
MM et dcHanHarbiz-xcix =0.5 um. On remarque que I’augmentation de la température provoque une diminution de la
tension de circuit ouvert cette diminution est due a I’effet de la température sur le courant de saturation et aussi
I’énergie de la bande interdite diminue donc génération plus de porteurs de charge (électron/trou). Lorsque la
température varie de 280 a 350K, la tension de circuit ouvert diminue de 1.33V a 1.25V. L’effet de la température
sur la densité du courant de court-circuit est négligeable.
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Figure 2.21 : variation de la densité de courant (V) en fonction de la variation de température

La figure 2.22 présente la variation de La Caractéristique puissance tension P(V) pour différentes valeurs de la
température T varie de 280K a 350K pour une couche de pérovskite mixte (CHsNH3sPbls.xClx) avec drco=0.1um,
dzn0=0.5 pm et dchHanHaPbizxcix =0.5 pm. On remarque qu’il y une augmentation de la puissance maximale alors la
température. Alors la température a un effet important sur la puissance. On doit optimiser ce parametre important qui
peut dégrader la performance d’une cellule solaire.

25 d(CH;NH,Pbl,_Cl)=0.5um
1 —e— T=280K
—@— T=300K
1 —@— T=310K

g T=330K
= {—e—T=340K
—o— T=350K

O T T T T T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4
Tension(V)

Figure 2.22 : La Caractéristique puissance tension pour différentes températures de la couche CH3NH3Pblz.xCly
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Température Vco (V) Jcc(mA/cm?) FF(%0) Rendement

(K) (%)
280 1.3363 20.37 85.33 23.22
290 1.3252 20.37 84.87 22.91
300 1.3139 20.37 84.41 22.60
310 1.3027 20.38 83.95 22.28
320 1.2912 20.38 83.49 21.97
330 1.2797 20.38 83.02 21.65
340 1.2680 20.38 82.55 21.34
350 1.2563 20.39 82.08 21.02

Le tableau des résultats (2.5)

La figure 2.23 montre la variation de la densité du courant de court-circuit Jcc et la tension de circuit ouvert \VVco pour
différentes valeurs de la température T, pour une couche de pérovskite mixte (CHsNH3zPblz.«Clx) avec dtco=0.1um,
dzn0=0.5 pum et dcHanHzrbiz-xcix =0.5 um. On remarque que I’augmentation de la température n’induit pas une variation
importante de densité du courant de court-circuit Jcc. L’accroissement de la température provoque une diminution de
Vco. Lorsqu’on varie la température de 280 a 350 K la tension Vo décroit de 0.09.
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Figure 2.23 : La variation de courant de court-circuit Jec et la tension de circuit ouvert
Vco en fonction de la variation de température

La figure 2.24 présente la variation de La facteur de forme FF et le rendement n pour différentes valeurs de la
température T, pour une couche de pérovskite mixte (CH3NH3sPblsxClyx) avec dtco=0.1um, dzno=0.5 pm et
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dcHanHzPoiz-xcix =0.5 um. On remarque qu’il y diminution linaire pour les deux paramétres FF et n lorsque la
température subit une augmentation importante. La figure 2.25 présente la variation de La tension de circuit ouvert
Vco et le rendement 1 pour différentes valeurs de la température T varie de 280K a 350K par pas de 10K, pour une
couche de perovskite mixte (CH3NH3zPbls.xClx) avec drco=0.1pm, dzno=0.5 pm et dcHanHapbizxcix =0.5 pm. On
remarque qu’il y diminution linaire pour les deux paramétres aveC chaque augmentation de la température.
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Figure 2.24 : La variation de facteur de forme ( FF) et le rendement (n)) en fonction du la variation de température
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Figure 2.25 : La variation de la tension de circuit ouvert Vco et le rendement  en fonction de la température
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2.6 L’influence de dopage (Nd) la couche (CH3NH3Pbl3xClx) :

Na(cm-3) Vco (V) Jec(mA/cm?) FF(%) Rendement

(%)
10M 1,3139 20,37 84,41 22,6
10'? 1,3139 20,37 84,41 22,6
10" 1,3139 20,37 84,41 22,6
10% 1,3139 20,37 84,41 22,6
10%° 1,3139 20,37 84,54 22,63
1016 1,3148 20,36 86,79 23,24
10Y/ 1,3397 20,31 89,34 24,31

Le tableau des résultats (2.6)

La figure 2.26 présente la variation du courant de court-circuit Jcc et la tension de circuit ouvert VVco pour différentes
valeurs de la température T varie de 280K a 350K par pas de 10K, pour une couche de pérovskite mixte (CH3sNH3Pbls.
xClx) avec drco=0.1pum, dzn0=0.5 pm et dchanHzrbiz-xcix =0.5 pm. On constate une stabilité des valeurs de deux
paramétres Vco et Jec a I’intervalle [1011-10%]. A partir de 10*%cmon remarque un changement important. La tension
\/co croit rapidement est atteint 1.34V par contre la densité du curant de court-circuit décrit rapidement jusqu’a la
valeur minimale 20.31. Alors on doit optimiser I’effet des défauts de matériaux sur les paramétres Vco et Jcc.
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Figure 2.26 : La variation de courant de court-circuit Jec et la tension circuit ouvert VVco en fonction de la variation
de dopage (Nd)

La figure 2.27 présente la variation de facteur de forme FF et le rendement 1 pour différentes valeurs de la température
T, pour une couche de pérovskite mixte (CHsNH3Pbls.xCly) avec drco=0.1um, dzn0=0.5 pm et dcHanHapbiz-xcix =0.5
um. On remarque une stabilité des valeurs des deux paramétres a intervalle [10*-10%]. Ensuite, les deux paramétres
augmentent considérablement.

36



24,4 90
24’2_- T=300K
1 =@ = (%,
oa0l  STEGH - 89
2387 - 88
23,6
g 23,4 — - 87 3\0/
= T 0
23,2
23,0 86
2281 -85
22,6 3 2 3
2214 T T T T T 84
1011 1012 1013 1014 1015 1016 1017

Ny( CHzNH,Pbl,  CL)

Figure 2.27 : La variation du facteur de forme ( FF) et le rendement () en fonction du la variation de dopage (Nd)

Dans le processus de simulation, nous pouvons éliminer les défauts totaux dans la couche absorbante, mais
pratiqguement ce n'est pas possible. Pour identifier les effets des défauts totaux sur les performances d'un appareil,
quelques défauts sont ajoutés dans le la couche absorbante et la densité des défauts est augmentée de 10** a 10%°.

2.7 L’influence des défauts (Nt) la couche (CH3sNH3sPbl3xClx) :

Nt (cm3) Vco (V) Jec(mA/ecm?) FF(%) Rendement
(%)
10t 1,5986 20,37 85,84 27,96
10'? 1,4795 20,37 85,06 25,64
10% 1,3609 20,37 84,42 23,41
10% 1,2443 20,37 83,90 21,44
10% 1,1395 20,34 83,55 19,37

Le tableau des résultats (2.7)

La figure 2.28 présente la variation de courant de court-circuit Jcc et la tension de circuit ouvert VVco pour différentes
valeurs de la densité de défaut Nt pour une couche de pérovskite hybride (CHsNH3Pblz«Clx) avec T=300K,
drco=0.1um, dzno=0.5 pm et dcHanHzPbiz-xcix=0.5 pm. On remarque qu’il y une certaine stabilité des valeurs de Jcca
I’intervalle [10*1-10%*]Jcm™ La densité des défauts a un effet sur les caractéristiques (Vco, Jec, FF et 1). Ces derniers
décroits avec I’accroissement des défauts.
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Figure 2.28 : La variation du courant de court-circuit Jec la tension de circuit ouvert V¢, €n fonction de la densite
des défauts

La figure 2.29 présente la variation de facteur de forme FF et le rendement 1 pour différentes valeurs de la densité de
défaut Nt pour une couche de pérovskite mixte (CH3NHsPblsxClx) avec T=300K, dtco=0.1um, dzno=0.5 pum et
dcHanHaPbizxcix =0.5 um. On observe qu’il y diminution linaire pour les deux paramétres lorsque les défauts augment.
Alors on peut trouver un compromis entre les défauts et les parameétres de sortie afin de choir la meilleure structure
de la cellule solaire.
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Figure 2.29 : La variation du facteur de forme FF et le rendement 1 en fonction de la densité des défauts
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2.8 Conclusion :

Dans ce chapitre, les performances optimales de la cellule solaire a base de pérovskite mixte ont été déterminées par
des simulations a I’aide du logiciel Scaps. Les résultats de simulation ont clairement montré que les épaisseurs des
couches absorbantes de la cellule et les parametres de (épaisseur, température, densité des défauts et la concentration
de dopage) jouent un role trés important dans les performances de la cellule solaire. Les résultats de simulation

prévoient un rendement de conversion optimal de I’ordre de 27.9%.
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Conclusion génerale :

La protection de 1’environnement est devenue, ces derniéres années, une préoccupation majeure. De nombreuses
voies de recherches se sont donc orientées vers I’utilisation des énergies renouvelables, dont 1’énergie solaire.
L’énergie solaire photovoltaique est une énergie renouvelable car elle utilise une source d’énergie d’origine naturelle

qui est le Soleil.

L’objectif de ce travail, est d’étudier et optimiser les caractéristiques €lectriques de la cellule solaire bas des

matériaux pérovskite hybride pour un éclairement AM1.5.

Les résultats de simulation en premiére partie ont clairement ils basées sur la variation des épaisseurs des couches
absorbant (CH3NH3Pbls.xClx), tampon (ZnO), antireflet (TCO) de la cellule pérovskite mixte. Cette optimisation

concerne la géométrie de la cellule en 1’occurrence.

Nous avons simulé la cellule solaire pérovskite Composé des classes suivantes
[TCO/ZnO/CH3NH3Pblz-xClx/Spiro-OMeTAD], ou nous obtenons de bons résultats pour (T=300K,

drco=0.1um, dzno=0.5 pum et dcHanHarPbi-xcIx=0.5 pum) :
Voc =1.3133 (V) ; Jcc = 20.12 (mA/cm2) ; FF =84.42 (%) ; n=22.31 (%).

Dans la deuxiéme partie, apreés d’avoir une structure optimal et fiable de la cellule. Nous discuterons et étudier
I’influence de la température, afin d'évaluer I’effet de dopage (Ng) et I'impact de la densité de défauts pour la couche
absorbant (CH3NH3PbI3-xCIx) et observer Les résultats de simulation sur les performances du dispositif

La température idéale (T=280K) : Vco = 1.3363 (V) ; Jcc =20.37 (mA/cm2) ; FF =85.33 (%) ; n1=23.22 (%).

La concentration de dopage idéale (Ng=10*"cm™): [Vco = 1,3397 (V) ; Jcc = 20,31 (MA/cm2) ; FF =89,34 (%) ;
n=24,31 (%)].

La densité de défauts idéale (Nt=10' cm™) : [Vco = 1,5986 (V) ; Joc= 20,37 (mA/cm2) ; FF =85,84 (%) ; n1=27,96
(%)].
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Annexe

Introduction :

Ces derniéres anneées, en raison des codts élevés de I'expérimentation et la fabrication des cellules solaires, les
chercheurs se sont orientés vers la simulation numérique. L’utilisation des différents logiciels de simulation a permis
de déterminer I'influence des parameétres physiques et geométriques des échantillons en couches minces avant de les
fabriquer.

Parmi les logiciels de simulation des cellules solaires, trés sophistiqué, on peut citer : SILVACO-ATLAS et SCAPS.
Ces logiciels permettent de simuler les cellules solaires en couches minces et de déterminer les caractéristiques
électriques et optiques tel que la caractéristique courant-tension (I-V). Ils permettent aussi de calculer les paramétres
photovoltaiques tels que : la densité du courant de court-circuit (Isc), la tension en circuit- ouvert (Voc), le facteur de
forme (FF), la puissance maximale (Pmax), le rendement de conversion photovoltaique (n) et la réponse spectrale en
fonction de la longueur d'onde du spectre.

3.1 Techniques de modélisation :

En modélisation numérique, il a été difficile de discrétiser un dispositif au moyen d'une grille « grid » (en 2D) ou
d'un maillage « mesh » (en 3D). Un maillage avec une concentration de points uniformément élevée ne peut pas étre
traité car il contiendrait des millions de points de maillage. Donc, il est nécessaire de choisir un maillage dense dans
les régions ou I’ensemble des variables d’entré et de sortie change a des distances faibles ; dans les autres régions, un
maillage plus grossier suffit. Un bon choix de la grille détermine si les algorithmes numériques appliqués convergent
rapidement et vers une solution correcte ou non [62], [63]. Pour modéliser précisément les propriétés électriques de
sorties dans la plupart des types de cellules solaire, il suffit de résoudre les équations de base des semi-conducteurs
[64] avec I'approximation dérive- diffusion:

e Equation de poisson :

—VE=V.(eV¥) =—q(p—n+Ng —N;) (3.1)
e Equations de continuité :
on 1
a—rtl=;V.]n+G—Rn (3.2)
ap _ 1
5= VIt G Ry (3.3)
e Equations de dérive-diffusion:
Jn = —qu.nV¥ + qDnVn (3.4)
Jp = —qupypV¥ + qDpVp (3.5)
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3.2 Utilisation du SCAPS :

Le programme est organisé en plusieurs panneaux dans lesquels l'utilisateur peut définir les parametres
ou dans lesquels les résultats sont calculés [65]. SCAPS analyse la physique du modéle et explique les

profils de recombinaison, la distribution du champ électrique, le mécanisme de transport de la porteuse

et les densités de courant individuelles. Le SCAPS possede trois grandes fenétres :

3.2.1 Fenétre d’exécution (Action Panel) :

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

Elle est constituée de différent bloc comme le montre la figure 3.1 :

S

[ Working point ~ Series resistance——Shunt resistance——] ——— Actionlist ——— All SCAPS settings —
posiegy o0 = =
Voltage (V) 400000 l 7 | LoadAcionum | | Load ol setiings |
-~ £ 1.00¢ % o st B 1 00E +:
Fm("l) !L@E‘.q_i '-l ‘7“4‘70” ¢ i Ubtole il !11-’——L1—J I Save Action List l I Save all settings I
Number of points = 5 | S/ioem2 Gah 10083 |
1 ination: Dark| 5 Light Gix): From intemal SCAPS calculation 1 Read from file
—Uight source for internal G(x) calculation [ External file to read G(x) from
= . tocidont (f -

Spectnum fita Hiuminatodsise rom ; :31];“ H,’ _{."‘,'{.'f u“n:;c,x:\:':((cl;;?ﬁ) Generation filo —

Solect] fram Files (x36)\SCAPS 3 0.0 lispoctnm\AM 1_5G 1 sun spo # Of lamp. 0.00 Seoct] gen
Soocma oD ! yiss Short wavel (nm) 7= R 00 (| [lesot biatnt G s o invsnzy : 20 (,;;.;yf

Long wavel (nm) S Attenisotion (%) & 10000}

Neutrad Dens Ef 0 0000 Transmission (%) ) attar NO i.('“ Tchount Light Curromt in coll (mA/em?) T nixA(;?,-(A,:;‘

Action—1" "Pause at each step o
3 I~ Current voltage Vi) 00000 | V2(V) 08000 | 241 | 500200 |increment (V)
 Capacitanco voltage vy () ‘08000 \ v2(v) So08000 | ;L‘ Q&_JWM
I~ Capacitance frequency 11 (Hz) S1000E+2 | f2(Hz) & 1.000E+6 s 21 85 | points per decade
I Speciral response WLI (nm) 3300 | WL2 (nm) & 900 [ - 61 10 _]imnmn(nm)
2 - | loaded definition file: | Problem fie: | Set Problem
Continue ] Stop ] Results of ceiculations ] Save all simulations J

Record set-up }
m sersetun )

EEl GR, ACI IV' CV] CFI OEl Clear all simulations ]

Recorder results

Script graphs ]

]
5

Figure 3.1: Fenétre d’exécution « Action panel » de SCAPS
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v’ Blocl : permet la spécification des conditions de simulation :

- Spécification du point de fonctionnement (température, tension, fréquence).

- Condition d’illumination.

- Reésistance.

v Bloc2 : permet de définir le probléme : spécification de la géométrie, des matériaux et toutes les
propriétés de la cellule solaire.

v Bloc 3 : permet de sélectionner les grandeurs simuler a savoir : la caractéristique I- V, la
capacité — voltage, la capacité-fréquence et la réponse spectrale.

v Bloc 4 : permet de lancer les calculs.

v Bloc 5 : permet une visualisation des résultats.

3.2.2 Définir le point de fonctionnement :

Le point de fonctionnement spécifie les paramétres qui ne sont pas modifiés dans une mesure de
simulation et qui sont important pour cette mesure.

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

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

- la tension V: est éliminée dans les simulations I-V et C-V. C'est la tension de polarisation continue
dans la simulation C-f et dans la simulation QE (h). SCAPS commence toujours a 0 V et passe a la
tension du point de fonctionnement en un nombre de pas que vous devez spécifier (number of point).

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

mesure C-V est simulée.

—Working point
Temperature (K) el 300.00
Voltage (V) 2 0.0000

Frequency (Hz) el 1.000E+6
Mumber of points el 5

Figure 3.2: Définition du point de fonctionnement.
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- L'éclairement (illumination): est utilisé pour toutes les mesures. Pour la mesure QE (h), il détermine

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

optique, vous pouvez immédiatement charger un profil de génération au lieu d'utiliser un spectre.

Illlumination: Dark Light G(x): From internal SCAPS calculation | Read from file

External file to read G(x) from

Figure 3.3: Choix de I’illumination.

3. 2.3 Fenétre de conception du dispositif (Set Problém) :

Lorsque vous cliquez sur le bouton "Set Problem™ dans le panneau Actions (figure 3.1 bloc 2),
le panneau "Solar cell definition" s’affiche (Figure 3.4). Ce panneau permet de créer/éditer des
structures de cellules solaires, d’afficher une fenétre qui contient un grand nombre de données comme
I’énergie de gap, la permittivité électrique, 1’affinité, le dopage, et le type de dopage. En plus, les
défauts de différents types peuvent étre définis, a la fois, dans la masse de couches et aux interfaces.
En considérant leurs états de charge et la recombinaison a leurs niveaux a savoir : le type de charge,
la distribution énergétique, la propriété optique et les transitions métastables entre les niveaux, et de
les sauvegarder ou de les charger a partir de fichiers de définition. Ces fichiers de définition sont des

fichiers ASCII standard portant 1’extension «*.def».
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2 5475 2001 o collwiiton P | 7 |

Internal R and T at front fight (n-side’
Layers B 0100000 iluminated from : ﬁ I {pﬂde}
left contact ‘ e 9.000E-1

add layer Interfaces

|
I
g light
|
[
|
I

right contact |

Info on graded parameters only available after a calculation

numerical settings ]

Problem file

new problem
set up on: 29-10-2020 at 13:12:40
Remarks (edit here)

SCAPS version 3.0.01, 1-4-2011, ELIS - UGent: Problem definition file I new ]
last saved by SCAPS: 12-10-2020 at 22:47:46

cancel | ok |
Comments (to be) included in the def file

Can be edited by the user |
4 o

load ] save ]

Figure 3.4: Panneau de définition de la structure.

Les propriétés des couches, de contact et d'interface peuvent étre modifiées en cliquant sur la
case appropriée, comme illustré a la figure 3.5. De la méme maniére, vous pouvez ajouter des couches

en cliquant sur "Add layer".

SCAPS 3001 Layer Properties Panel 1 ——— | b
LAYER 1 Sperc-OMTAD | R model
thickness {um) | 0.100 | Band to band |

niform pure A (y=0) —f Radiative recombination coefficient {cm?®/s) 0.000E-D

P S Auger hole capture coefficient (cm”6/s) 0.000E+0
ITNE layeris pure A: y = 0, uniform 0.000 Auger hale capture coefficient (cm™6/s) 0.000E+0
ISem\cunductuv Property P of the pure material Ipuve Aly=0) R atdefects
Defect 1
charge type : neutral

bandgap (€V) 3000 total density (1/cm3): Left 1.000&+15; Right 1.000&+15
electron affinity (€V) 2450 grading Nt(y): linear
dielectiic permitivity (relative) 3000 energydistribution: single; Et = 0.60 eV above EV
CB sfiecive density of states (1/cm™3) 2200E+18 this defect only, if active: tau_n= 10e+02 ns, tau_p = 1.0e+02 ns
VB effective density of states (1/em™3) 1.800E+19 this defect only. if active: Ln= 7.2e-03 im. Lp = 7.2e-03 Um
electron thermal velocity (cmjs) 1.000E+7
hole thermal velocity (cm/s) 1.000E+7
electron mobility (cm?/Vs) 2.000E-4 nong
hole mobility (cmVs) 2 000E-4
effective mass of electrons 1.000E-0
effective mass of holes 1.000E-0

™~ Allow Tunneling

shallow uniform donor density ND (1/cm3) | 0.000E+0 ‘

shallow uniform acceptor density NA (1/em3) | 2.000E+18 ‘

Absorption model

alpha (y=0)
from model
from file
absorpion constant A (1/cm eV"(¥3) | 1.000E+3
absorption constant B (6V(%3/cm) | 0.000E0

e

show save absorpfion file fory =0

Figure 3.5: Panneaux de définition des propriétés des couches.
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3.2.4 Défaut (Defects) :
Dans SCAPS, seule la référence par défaut est utilisée : tension appliquée au contact gauche,

fleche de réference actuelle de gauche a droite, donnant lieu a une référence en tant que consommateur.

Dans toutes les sorties (graphiques, tableaux d'affichage/enregistrement), le résultat est affiché

conformément au choix de l'utilisateur en matiére de référence.

Edit Edit Edit Edit Add a
Defect 1| Defect 2| Defect 3| Defect 4| Defect &
Remove| Remove| Remove| Remove

Defect 1 of Sperc-OMTAD

Figure 3.6: Ajouter/suprimer “defects”.

defect type

Meutral

capture cross section electrons {om =)

1.000E-15

capture cross section holes {cm=)

1.000E-15 i

energetic distribution

Single

reference for defect energy level Et

———
———

Above EV (SCAPS < 2.7

energy level with respect to Reference (V)

0600

characteristic energy {eVv}

0 100

Mt total (1,6m3)

uniform Mt

O ptical capture of electrons

refractive index {n)

e

1.000E+15

—

effective mass of electrons

{rel .}

effective field ratio

cut off energy (V)

optical electron capture cross sections ﬁle:l

O ptical capture of ho

refractive index (N

les

—

b UPURLF

effective mass of holes {rel .}

effective field ratio

cut off energy (V)

optical hole capture cross sections ﬁle:|

cancel I

Figure 3.7: Panneaux de définition des propriétés par défaut.
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