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RESUME

Dans ce mémoire de master, nous nous intéressons a la simulation et la modélisation
d’une nouvelle cellule solaire a base de nanofil GaAsP / GaAs pour le photovoltaique. Le
matériau GaAsP est un alliage ternaire semiconducteur III-V. Avec la richesse de sa
structure électronique et autre propriétés, il a trouvé une large application dans les
dispositifs optiques et électroniques. D’abord, nous avons étudi¢ 1’influence de la
concentration de phosphore sur les différents parameétres de la cellule solaire. Ensuite nous
avons ¢tudié D’effet d’insertion de puits quantiques dans une structure de nanofil pour
différents parametres caractéristiques de la cellule et I’effet de température a différents

puits quantiques pour différents parametres caractéristiques de la cellule.

Mots clés : Nanofil, semiconducteur, photovoltaique.



ABSTRACT

In this master thesis, we are interested in the simulation and modeling of a new GaAsP /
GaAs nanowire solar cell for photovoltaic. The GaAsP material is a ternary II-V
semiconductor alloy. With the wealth of its electronic structure and other properties, it has
found wide application in optical and electronic devices. First, we studied the influence of
phosphorus concentration on the different parameters of the solar cell. Then we studied the
insertion effect of quantum wells in a nanowires structure for different parameters
characteristic of the cell and the effect of temperature at different quantum wells for

different characteristic parameters of the cell.

Key words: Nanowires, semiconductor, photovoltaic.
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INTRODUCTION GENERALE

En raison de la croissance démographique mondiale et du développement
économique la demande en énergie s'accélére. Avec la tendance actuelle en matiere de
consommation d’énergie, 10 milliards de personnes 2050) nécessitera un minimum de dix
térawatts supplémentaires (équivalant a 150 millions de barils de pétrole par jour) [1]. La
pénurie d'énergie aura un impact significatif sur notre société future. En outre, les
combustibles fossiles (charbon, pétrole, gaz) ne sont pas renouvelables et vont bientot étre
épuisés. La combustion de ces derniers peut causer de graves "effets de serre" et la
pollution de l'air.

Il est donc urgent de trouver des remplagants comme sources d'énergie de nouvelle
génération. Plus de 120 000 TW d’énergie solaire sont acheminés vers la Terre, dépassant

de loin nos besoins énergétiques actuels (13 TW) [2].
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Figure 1: Evaluation de la production mondiale d’électricité par source 2016-

2017(Connaissance des énergies, d’apres AIE) [3].

Les cellules solaires photovoltaiques sont constituées d’un matériau semi-conducteur qui
converti I’énergie du rayonnement solaire en électricité de manieére propre et renouvelable.
Cependant, il existe des obstacles majeurs a 1’utilisation a grande échelle de 1’énergie
solaire en raison des difficultés pour équilibrer le cotlit et l'efficacité¢ des dispositifs
existants. Les modules de cellules solaires a base de silicium actuellement dominent le
marché de 1’énergie solaire en raison de leur fiabilité a faible colit et a long terme, mais ne

convertissent environ 8—19% de 1’énergie solaire disponible [4,5].



L’utilisation des nanofils de silicium cristallin s’inscrit dans la méme stratégie que
les couches minces : diminuer la quantité de matériau absorbeur tout en conservant des
rendements ¢€levés. Grace a leur taille sub-micrométrique, 1’absorption optique d’une
assemblée de nanofils est supérieure a celle d’une couche mince de méme épaisseur. Ainsi,
la quantit¢é de matériau absorbeur peut étre diminuée tout en conservant une bonne
absorption optique. La géométrie de nanofil permet I’utilisation de silicium de moins

bonne qualité électronique tout en conservant une bonne collecte des porteurs [6].

Dans ce champ, notre travail s’intéresse a 1’étude et la simulation des nanofils a base

de nouveau matériau GaAsP/GaAs.

Ce mémoire se divise en trois chapitres :
e Le premier chapitre sera consacré a une approche théorique sur les semi conducteur
et le photovoltaique.
e Le deuxieme chapitre explique le concept des nanofils et leurs applications
technologiques ainsi qu’une introduction des puits quantiques.
e Le troisieme chapitre sera consacré aux résultats de simulation de notre structure.

e Nous terminerons notre mémoire par une conclusion générale.



CHAPITRE 1

Généralités sur les semi conducteur,
photovoltaique et [équation de
Schrodinger



CHAPITRE 1 : GENERALITE SUR LES SEMI CONDUCTEUR,
PHOTOVOLTAIQUE ET L’EQUATION DE SHRODINGER.

1.1  Introduction

La science des matériaux comporte un grand nombre de domaines d’applications
importants, elle constitue a ce titre un domaine trés actif de la recherche et technologie
modernes.

Les matériaux sont présentés dans de multiples diverses domaines et prennent une
place plus importante dans le systétme que nous trouvons autour de nous ou que nous
utilisons chaque jour. Elles sont subdivisaient en trois classes : conducteurs, semi-
conducteurs et isolants [7].

Les composés semi-conducteurs sont considérés comme une classe importante des
matériaux et cela grace a la richesse de leur propriétés structurales, €lectroniques, optiques
et di¢lectriques qui sont des paramétres indispensables et jouent un role majeur dans les

composants optoélectroniques [8].

1.2 Généralité sur les semi conducteurs

Un semi conducteur est intermédiaire entre un métal et un isolant. A T= 0K, il se
comporte comme un isolant mais il conduit I’¢lectricité deés que la température augmente.
Sa conductivité augmente avec la température contrairement aux métaux.

La structure de bande est analogue a celle des isolants avec une zone interdite
séparant la bande de valence de celle de conduction, mais la largeur de celle-ci est plus
faible. Elle est par exemple de 1.17 eV pour le silicium.

A T= 0k, la bande permise occupée la plus haute est complétement remplis : ¢’est la
bande de valence. La bande permise vide la plus basse est la bande de conduction; elle est
a vide a T= 0Ok. Lorsque la température augmente, 1’énergie d’agitation thermique excite
un certain nombre d’¢lectrons de la bande de valence vers la bande de conduction. Comme
celle-ci est incomplétement remplis, il y a conduction si I’on applique un champ électrique.
a cette conduction d’origine électronique, s’ajoute celle des trous qui sont les places
vacantes laissées par les électrons dans la bande de valence. Pour un semi conducteur, la
conductivité¢ est d’autant plus grande que le nombre d’¢électrons dans la bande de

conduction est élevé, i.e. que la température plus grande [9].
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Figure 1. 1: Les bandes d'énergie dans isolant, semiconducteur, conducteur [10].

1.3 Les semi conducteurs I1I-V

Les semi-conducteurs de la famille des matériaux III-V sont formés d’un ¢lément de
la colonne III et de la colonne V du tableau périodique de Mendeleiev (tableaul.l) qui
regroupe un extrait de cette classification (les chiffres en haut et en bas représentent
respectivement le nombre atomique et la masse atomique). Les énergies de leurs bandes
interdites sont inférieures a 100 kgT. Ils ont prouvé leur importance dans tous les domaines

de I’électronique et I’optoélectronique ou ils trouvent un champ d’application trés vaste

[11].

Tableau 1. 1: Extrait des colonnes III, IV et V du tableau périodique de Mendeleiev [12].

7 v V
10,8?8 12,0?(3 14,03N
26,9841 28,085 30,57P
69,%051 72,%%68 74,33143
114,331”« 118,285?’£ 121,%51)

1.3.1 Matériaux binaires et ternaires

La combinaison des ¢léments III et V formera des composés binaires (InP, GaAs,...),
ternaires (InGaP, GalnAs,...)...dont les propriétés optiques, physiques et €lectriques sont

diverses et peuvent étre ajustées avec le choix des éléments et des compositions [11].
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1.3.1.1 Les matériaux binaires

Les semi-conducteurs binaires sont composés de deux atomes dont la somme
d’¢lectrons de valence des deux atomes €gale a huit [13]. Les semi-conducteurs binaires les
plus courants sont les semi-conducteurs composés d’éléments des colonnes I1I-V et 1I-VI

du tableau périodique [14].

1.3.1.2 Les matériaux ternaires

L’intérét pratique des semi-conducteurs III-V est la possibilité de réaliser des alliages
par substitution partielle de 1'un des €léments par un autre ¢lément de la méme colonne.

S'il y’a substitution de 2 atomes sur 1'un des sous réseaux, soit AxA’ (1—x) B.
Exemple : Gax In (1-x) P, lorsque la composition exacte compte peu, on écrit tout court

GalnP [15].

1.3.2 Les Structures cristallines

La plupart des matériaux III-V cristallisent sous deux formes : blende de zinc (ZnS)
ou sphalérite (cubique), et hexagonale ou wurtzite (WZ) illustrée sur la (figure 1.2). La
majeure partie des matériaux III-V cristallise dans la structure dite blende de zinc (ZnS).
Cet arrangement est constitué de deux sous-réseaux cubiques a faces centrées, ['un étant

constitué d’un élément III et I’autre d’un élément V, les deux sous réseaux étant décalés du
quart de la diagonale principale, c’est-a dire a x /3/4 [111], ou a représente le paramétre

de maille du matériau [16].

a) Structure blende de Zinc b) Structure hexagonale wurtzite

Figure 1.2: Structures cristallines possibles pour les semi-conducteurs III-V [16].



1.4  Structure de bande

Les bandes d'énergie donnent les états d'énergie possibles des électrons en fonction
de leurs vecteurs d'ondes. Par conséquent, on les représente dans 1'espace réciproque, c’est-
a- dire, dans les directions de plus hautes symétries de la premiére zone de Brillouin. Elles
décomposent en bande de conduction la plus haute, la bande de valence la plus basse. La
bande interdite (gap) qui les sépare, détermine les propriétés de transport du semi-

conducteur [15]. La figure 1.3 représente les structures de bande du GaAs et GaP

successivement.
F'
5 - "
I
-5 +
—-10 +
K -
c) Arséniure de d) Phosphure de Gallium
Gallium

Figure 1. 3: Structure de bande du I’ Arséniure de Gallium (GaAs) et du Phosphure de
Gallium de GaP [14].

1.5 GQGap directe et gap indirecte

1.5.1 Gap direct

Un semi-conducteur est a gap direct si le minimum de la bande de conduction et le
maximum de la bande de valence sont situés au méme point de I'espace K [17] voir la

(figure 1.4.a).

1.5.2 Gap indirect

Un semi-conducteur est a gap indirect si le minimum de la bande de conduction et le
maximum de la bande de valence sont situés en des points différents de I'espace K [17]

voir la (figure 1.4.b).



La distinction entre les semi conducteurs a gap direct et indirect est trés importante
notamment dans les processus radiatifs. Les processus d'absorption ou d'émission sont
considérablement plus importants dans les semi conducteurs a gap direct (fig 1.4.a) que

dans les semi conducteurs a gap indirect (fig 1.4.b) [18].

RC Ec(k) BC

(a)

Figure 1. 4: (a) semi-conducteur a gap direct, (b) semi-conducteur a gap indirect [19].

On observe, que dans un semi-conducteur a gap direct un électron du haut de la BV
qui acquicre une énergie Eg passe dans la BC sans changer de quantit¢ de mouvement ce

qui n’est pas le cas dans un semi-conducteur a gap indirect [19].

1.6 Parameétre de maille

La figure 1.5 montre les variations de 1'énergie de bande interdite Eg en fonction du
parametre de maille a. Le parametre de maille « a » est €gal a la distance entre deux
atomes dans un cristal. Lorsque un atome étranger est introduit dans un réseau cristallin, il
provoque en générale un variation des parametre cristallin qui se traduit par un expansion
ou une concentration du réseau, en fonction de la taille des atomes .on dit que la variation
de «a» obéit a la loi de Végard si elle est linéaire avec le taux de substitution x

(interpolation linéaire entre les binaires impliqués) [20].



b Egfevy o mrmemes Eléments IV
—————— Composés 1I-V1

- Composés ITI-V cubiques

Composés 1HI-V hexagonaux

Figure 1. 5: La variation de la bande interdite en fonction du parameétre de maille [14].

1.7 Propriété électronique de GaAs et GaP

L'arséniure de gallium et phosphure de gallium sont des matériaux indispensables
pour les applications optoélectroniques et microélectroniques, sont des matériaux semi-
conducteurs III-V a gap direct et indirect successivement, cristallisant généralement selon

la structure zinc blende, le tableau 1.2 résume quelques parametres pour le GaAs et GaP.

Tableau 1. 2: Propriété Electronique de GaAs et GaP [21].

Nom Symbole Unités GaAs GaP
Structure cristalline _ _ Zinc blende Zinc blende
Structure de bande _ _ Direct Indirect

(gap)

Energie de bande Eg Ev 1.424 2.27
interdite
Densité effective Nec cm’! 4.25E+17 1.76E+18

d’états dans la bande
de conduction

Densité effective Nv cm’ 8.16E+18 8.87E+18
d’état dans la bande
de valence
Mobilité des électrons un Cmz V'.S”! 8000 300
Mobilité des trous up Cmz V'.S”! 400 100
Affinité électronique X eV 4.07 4
Permittivité € - 12.91 11.1
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1.8 Les hétérostructures

L’idée des hétérostructures a été proposée dans le but d’observer les oscillations de
Bloch des électrons, et par la suite d’obtenir des générateurs et amplificateurs de micro-
ondes [22]. Il a donc été suggéré d’avoir recourt & des modulations de composition
d’alliage ou de dopage [23]. Grace au développement de la croissance, il est devenu
possible d’¢élaborer des structures de types superréseaux, cristaux photoniques et des puits
quantiques. Par ces propriétés optiques et ¢lectroniques fort intéressantes, cette dernicre
variété a suscité un intérét considérable et a été¢ 1’objet de nombreuses études durant les
derniéres décennies.

Le développement des hétérostructures de matériaux semiconducteurs a donné des
illustrations claires de certains concepts de la mécanique quantique comme le confinement
ou la quantification des niveaux d'énergie. Une nouvelle génération de dispositifs
optoélectroniques a été développée mettant a profit ces effets quantiques. Pour la majeure
partie de ces dispositifs, l'interaction entre la lumiere et le matériau implique des
transitions entre la bande de conduction et la bande de valence. Plus récemment, des
applications concernant la détection, la modulation optique ou I'émission laser impliquent
des transitions intersousbandes, c'est-a-dire entre niveaux confinés d'une méme bande. Les
progreés accomplis dans les techniques de croissance ont permis de réaliser différentes
formes de nanostructures semi-conductrices (puits, fils et boites quantiques) de maniére a

confiner les porteurs dans une, deux ou trois directions de 'espace [24].

1.9 Le photovoltaique

1.9.1 Energie solaire

Le soleil est responsable de presque toute 1'énergie disponible sur Terre. Les
exceptions sont attribuables aux marées lunaires, aux matiéres radioactives et a la chaleur
interne résiduelle de la Terre. Tout le reste est une forme convertie de l'énergie solaire:
I'hydroélectricité est rendue possible par évaporation transpiration en raison de la chaleur
rayonnante solaire, les vents sont causés par le chauffage inégal du soleil I'atmosphere de
la terre, les combustibles fossiles sont des restes de la vie organique précédemment nourrie
par le soleil; et 1'¢lectricité photovoltaique est produite directement a partir de la lumicre du
soleil en convertissant 1'énergie en lumiere du soleil en particules chargées libres dans

certains types de matériaux.
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L’énergie solaire peut étre utilisée pour produire de I’électricité en convertissant
directement le rayonnement solaire en courant électrique a travers les cellules dites solaires

ou cellules photovoltaiques [25].

1.9.2 Rayonnement solaire

" Masse d’air " ou "Air Mass" AM, est la perte de 1’énergie solaire par 1’absorption
atmosphérique. Elle correspond a la longueur relative du parcours a traverse 1’atmosphere

terrestre traversée par le rayonnement solaire [26]. Le nombre de masse (AM) défini par :

AM = — (1.1)

cosB

Ou 0 est I’angle que fait le soleil avec son zénith.

Il faut connaitre les différents spectres solaires : la masse air pour la meilleur étude et
comparaison entre la performance des cellules solaires. Il existe trois types de masse d’air

[27]:

e Le spectre solaire AMO correspond au rayonnement hors atmosphere.
e Le spectre AM1.5G ou le soleil se trouve a 45°.

e Le spectre solaire AM1 ou le soleil est perpendiculaire a la surface de la terre.

La figure 1.6 représente les différentes masses air.

— AMO
— AM1
— AM15

Iradiation spectrale (W.an? mm?)

| /v~
250 S00 750 1000 1250 1500 1750 2000 2250 2500 2750 3000 3250 3500 3750 4000

Longuneur d onde (min)

Figure 1. 6: Radiation spectrale pour différentes masses d’air AM0, AM1 et AM1.5 [28].
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1.9.2.1 Spectre solaire

Le spectre solaire c'est sa décomposition en longueurs d'onde ou "couleurs. Le
rayonnement solaire est constitué¢ de photon de longueurs d’onde transportant une énergie

selon la relation [29] :

E=hv=— (1.2)

e h: Constante de Planck 6.62.107* J s.
e ¢ : Vitesse de la lumiére 3.108m.s™ .
e v : Fréquence de la radiation (Hz).

e A : Longueur d’onde de la radiation (um).

Sachant que 1eV=1.6.10" J la relation (1.2) devient :

E(eV) = = (1.3)

1.9.3 L’effet photovoltaique

L’effet photovoltaique c’est un processus qui permet de convertir la lumiére

r . r . 9 I3 y . .

(photons) en énergie électrique. Lorsqu’un photon est absorbé par le matériau semi
conducteur, il passe une partie de son énergie a un électron en I’arrachant littéralement de
la matiere. Ce dernier étant précédemment a un niveau d’énergie inférieur ou il était dans
un état stable passe alors vers un niveau d’énergie supérieur, créant un déséquilibre
¢lectrique au sein de la maticére se traduisant par une paire électron-trou. Cette réaction
entraine une différence de répartition des charges créant ainsi une différence de potentiel

¢lectrique, c’est I’effet photovoltaique [30].

1.9.4 Cellule photovoltaique

Une cellule photovoltaique est un composant électronique qui convertit le photon
recu en une tension ¢électrique continue, et cela se fait a partir d’un processus dit I’effet
photo-¢lectrique. Elle est généralement faite de matériaux semi-conducteurs. Ces cellules

réunies forment le module ou le panneau photovoltaique [31].

1.9.4.1 Principe de fonctionnement

La cellule solaire est une photodiode a jonction PN de grande surface qui génére un

signal €lectrique sans I’aide d’une source d’énergie auxiliaire.
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Le principe de fonctionnement des cellules photovoltaiques est illustré sur la
(figurel.7). Les photons incidents générent des paires électron-trou dans les régions de
type N et P et dans la zone de charge d’espace. Les paires électron-trou générés se

comportent différemment suivant la région.

e Dans la zone N et P, les porteurs minoritaires diffusent. Ce qui atteint la zone de
charge d’espace sont propulsés par le champ électrique vers la zone P (pour les
trous) et vers la zone N (pour les électrons) ou ils seront majoritaires. Ce transport
de porteurs de charges engendre un photocourant de diffusion.

e Dans la zone de charge d’espace, les paires électrons-trous photogénérés vont étre
entrainé par le champ électrique vers la région N (€lectrons) et la région P (trous).
Ce déplacement des photoporteurs donne naissance a un photocourant de

génération.

Ces deux contributions s’ajoutent pour créer photocourant résultant Iph. C'est un courant

de porteurs minoritaires. Il est proportionnel a l'intensité lumineuse [32].

@ Flectron

9 Ty

4

Figure 1. 7: Structure (2 gauche) et diagramme de bande (a droite) d’une cellule

Photovoltaique [33].

1.9.4.2 Caractéristiques électriques

Une cellule solaire a une relation avec la résistance électrique et soumise a
I'éclairement solaire débite un courant qui va se répartir entre la résistance et sa structure
interne de diode. Sa caractéristique I (V) correspond a la soustraction du photocourant et

du courant de la diode a I’obscurité par [32] :
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\'4
I(V) = Tobs (V) — Iph = Is e ¥ — Iph (1. 4)

Avec :
e Ipn: le photocourant.
e Iobs : le courant d'obscurité.

e [;: le courant de saturation de la diode.

q : la charge élémentaire.

e K :la constante de Boltzmann.

T : la température.

La caractéristique d'une cellule a 1'obscurité est identique a celle d'une diode. Nous
avons représenté sur la (figure 1.8) les deux caractéristiques courant-tension d’une cellule

solaire a I’obscurité en pointillés, et sous illumination en trait plein.

I
’

¢+ sous obscurité

-

Vum | Veo v

Puissance

3 :
. sous éclairement
Ipn utile

I
I(.‘C

Figure 1. 8: Caractéristiques I(V) a I'obscurité et sous éclairement d’une cellule

photovoltaique [33].

A partir des caractéristiques I(V) (figure 1.8) d’une cellule photovoltaique, on déduit les

différents paramétres des cellules photovoltaiques.

a) Le courant de court-circuit (Icc)

Le courant de court-circuit exprimé en mA, est le courant qui circule dans la
cellule sous éclairement et sans application de tension (V=0). Il croit linéairement avec
I’intensité d’illumination de la cellule et il dépend de la surface éclairé, de Ila
longueur d’onde du rayonnement, de la mobilit¢ des porteurs de charges et de la

température [34].
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b) La tension de circuit ouvert (Vco)

La tension de circuit ouvert (Vco) c’est la tension mesurée en absence de courant
dans la cellule photovoltaique, graphiquement c’est le point d'intersection avec l'axe de

tension lorsque /=0 [35].

c) Facteur de forme (FF)

Le facteur de forme FF (fill factor), caractérise la forme de la caractéristique I(V)
de la cellule entre Icc et Vco. Il est égal au rapport de la surface du rectangle
Pmax (Obtenu en modifiant la valeur de la résistance externe, quand I’aire du rectangle
défini par les axes Ox, Oy et les droites x=Im et y=Vm passe par un maximum) sur
celle du rectangle dont les c6tés mesurent Vco et Icc. Il est défini par la relation

suivante [34] :

Pmax VmXxIm
FF = =

" Vocx Icc  VocxIcc

(1.5)
Ou

o P,.x : représente la puissance maximale de la cellule solaire.

e [, :le courant maximum.

e V. :latension maximale.

d) Le rendement (1)

Le rendement (7) des cellules PV désigne le rendement de conversion en puissance,
c’est le rapport entre la puissance maximale délivrée par la cellule (Pmax), et la puissance

lumineuse incidente (Pin) :

Pmax VocxlIcc
n= = FF

Pin Pin

(1. 6)

Ce rendement peut étre optimisé en augmentant le facteur de forme (FF), le courant /cc et
la tension Vco. C’est un paramétre essentiel car la seule connaissance de sa valeur permet

d’évaluer les performances de la cellule [36].

e) Laréponse spectrale

La réponse spectrale RS d'une cellule photovoltaique est le rapport entre le courant de
court-circuit généré par la cellule et la puissance lumineuse incidente, en fonction des
différentes longueurs d'onde formant le rayonnement incident.

La réponse spectrale RS est donnée par la relation suivante [37] :
16



_ Icc)
~ Pin(})

Rs(}) (A/W) (1.7)
Le rendement quantique externe EQFE de la cellule est le rapport du nombre de
porteurs générés sur le nombre de photons incidents pour chaque longueur d'onde, il est

relié¢ a la réponse spectrale par [37] :

EQE =:—; (1. 8)

Le rendement quantique interne /QFE de la cellule est le rapport du nombre de
porteurs générés sur le nombre de photons pénétrant dans le matériau, il est relié au

rendement quantique externe EQE par l'équation [37] :

IQE = EQE®)

=R (1.9)

1.10 Equation de Schrddinger

L'équation de Schrodinger a été formulée en 1926 par le physicien autrichien Erwin
Schrodinger. 1l décrit comment les états quantiques d'un systéme physique changent dans
le temps. C'est aussi appelé une vague fonction ou vecteur d'état. En mathématiques pures,
I’équation de Schrodinger et ses variantes sont largement utilis¢ dans le domaine des
équations aux dérivées partielles. Il a des applications en géométrie, spectrale et théorie de
la diffusion et aux systémes intégraux. L’équation de Schrodinger peut s’écrire sous deux
formes différentes, différentes: I'équation de Schrodinger dépendante du temps et
I'équation de Schrodinger indépendante du temps.

L’équation de Schrodinger en fonction du temps est la forme la plus générale qui
donne une description d’un systéme évoluant avec le temps et 1’équation de Schrodinger
indépendante du temps suffit lorsque les systémes a I'état stationnaire.

Pour un systéme quantique général

ih = A (1.10)
Ou
e y est la fonction d'onde
o ih % est l'opérateur d'énergie
e iest'unité imaginaire et 7 la constante de la Planck
e M est ’opérateur hamiltonien

Pour une seule particule dans un potentiel
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Pour une seule particule, 1'équation de Schrodinger a 1'énergie potentielle V lit :

ih 2y, t) = fy = (—%vz + U(x)) YD) = — V2P t) + UEYEY (1.11)

Ou
2

* - V2 est l'opérateur d'énergie cinétique, m est la masse de la particule, V2 est

l'opérateur de Laplace).
e U(x) est1'énergie potentielle indépendante du temps a la position x.

o y(x,t) est lafonction d'onde de la particule a la position x a l'instant t

~ h? . I .
e H=- py V2 + U(x) est l'opérateur hamiltonien pour une seule particule dans un

potentiel.

1.10.1 L'équation de Schrodinger dépendante du temps

Lorsque la particule d’intérét est confinée a une dimension spatiale, I’équation de
Schrodinger est utilisée. Par exemple, I'axe des x. Nous allons commencer avec I'équation

d'énergie totale pour conduire celui équation dimensionnelle de Schrodinger.

p’ _
P U(x) = Etotal (1. 12)

2

Ou Zp—m est I'énergie cinétique et U(x) 1'énergie potentielle
Aprés substitution dans 1’équation ci-dessus, nous obtenons le schéma de Schrodinger
indépendant du temps unidimensionnel.

Equation d'onde

h? 92 h

~ L Z ) +UGUGD = — 2 (e 1) (1.13)

2m 0x?2

Les L.H.S de (1.13) peuvent étre réécrites en utilisant l'opérateur de Hamilton ou de

'énergie totale :

H= -2 1 y(x). (1. 14)

En utilisant la notation de l'opérateur de Hamilton, I'équation de Schrodinger est la

suivante:

Hy(x,t) = —?%\p(x,t) (1. 15)
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Comme nous le savons, 1’équation de Schrodinger est une équation différentielle partielle
pour y en termes de deux variables.

En appliquant la méthode séparable
C = y(x)f(t) (1. 16)

Ou X (x) est fonction de x uniquement et T(t) est une fonction de t uniquement. En insérant

(1.16) dans I’équation de Schrodinger nous obtenons :

1 _ihd
T HY 00 = (5 260 (1. 17)

e LHS est une fonction de x uniquement.

e RHS est une fonction de t seulement
Comme changer t ne peut pas affecter LHS (changer x n’affecte pas RHS), (1.17) peut étre
séparé en deux €quations différentielles ordinaires distinctes.

Les deux cotés doivent étre égaux a la méme constante de séparation pour que

ih d
@af(t) = constant (1. 18)

Ou est constant = E (le sens de E deviendra évident ci-dessous).

Apres intégration d’Eq (1.18) nous obtenons le résultat suivant :

F(t) = Ce™'EY/R (1. 19)

En mettant ce résultat dans (1.16), on obtient I'équation de 1'évolution dans le temps.

y(x,t) = y()e P (1. 20)
Pour trouver la quantité réelle de 1’énergie E, nous calculons la valeur d’attente de

I’énergie totale par fonction d'onde obtenue a partir de la méthode du produit.

(Etotal) = [* 4 (0F * (- 22 )W (0RDdx = ev e 1 E [7 % (O w(dx=E  (1.21)

Puisque la fonction d'onde est normalisée, c'est-a-dire < y(x)| y(x) >= 1 est l'attente de

I'énergie totale.

19



1.10.2 L'équation de Schrodinger indépendante du temps

Cette équation est obtenue en insérant la fonction d'onde obtenue par la méthode du

produit, dans I'équation de Schrédinger indépendante du temps.

h2 g2
30 + UCW() = EY() (1.22)
Qui est I'équation de Schrodinger indépendante du temps. En utilisant l'opérateur

hamiltonien, on obtient :
Hy(x) = Ey(x) (1.23)

Comme H est un opérateur et que E est un nombre réel, I'équation de Schrodinger a
la forme d'une valeur propre. Les fonctions y,(X) propres et les valeurs propres E, sont
trouvées en résolvant le probléme de Schrodinger équation.

E, sont discrets, c’est-a-dire que seules les valeurs d’énergie définies sont
acceptables, toutes les autres €énergies ne sont pas autorisées.

Les valeurs propres de 1’énergie sont aussi appelées €nergies génératrices ou énergies

propres.

1.10.3 Equation de Schrodinger a une dimension pour une particule libre

L'équation unidimensionnelle de Schrodinger est

2 32
— = Uy = 2 (1.24)

2m 0x2

Cette équation est une équation différentielle partielle homogene et linéaire pour la
: h :
fonction y = vy (x,t) , nous savons que h = - » mest la masse de la particule et U(x, t) le

potentiel.
Nous allons utiliser une méthode séparable pour trouver la solution y(x,t) de telle sorte

que :

v(x,t) = X(x)T(x) (1.25)
Nous substituons ceci dans (1.25) et obtenons :

2 " '
-2 40D = ihs (1.26)

2m X
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Nous supposons que le potentiel U est indépendant du temps, de sorte que I’Eq (1.26)
devient :

n? X"
2m X

+U(x) = iy (1.27)

Dans (1.27) Nous pouvons voir que le coté gauche est une fonction de x uniquement et que
le coté droit est une fonction de t seulement si cette équation sera €gale a une constante,
que nous désignons E. Donc, la partielle équation différentielle peut étre séparée en deux

équations différentielles ordinaires.

T'= —iZT() (1.28)
~ X060 + UGOX(0) = EX() (1.29)

De (1.28) on obtient
T(t) = TO e it/ (1. 30)

On déduit de I’équation (1.30) que la fréquence angulaire d'oscillation est ® = % .

Maintenant nous allons résoudre (1.29). L'équation différentielle X(x) pour n'a pas de
solution jusqu'a ce que nous identifions le potentiel U(x) . Mais notre préoccupation ici
n’est que la particule libre sans force extérieure. Cela signifie ici cette force zéro implique
un potentiel constant, c'est-a-dire U(x) = 0

Aprés avoir mis U(x) = 0 (1.29) devient :

2mE

X' (x) +X(x) =0 (1.31)

C'est une équation d'oscillateur harmonique. A partir de ceci nous aurons deux solutions

suivantes :
. [2mE
X (x)=Xp eV w (1.32)
. |2mE
X (x)=Xpe N (1.33)

Dans le vecteur d'onde, k est le facteur dans 1'argument de la fonction harmonique.

Par conséquent

2mE

(1.34)
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24,2

. . . E
Résoudre cette équation pour E = et comparer cela avec — Ona

2m

__ h2%g?

w=— (1.35)
Notez qu'en fonction de k, cela différe de
w(k) = ck (1.36)

La relation de diffusion pour les solutions harmoniques a 1'équation d'onde. Combinaison
des équations pour T et X nous trouvons deux solutions linéairement indépendantes a

I'équation de Schrodinger a particules libres.
Wit (x, )= y0elkteiot= yeitaot— oeki—()H (1.37)

P, (X, t): \Voeikxe—iwt: \Voe—i(kx+wt): \Ifoe_ik[x_(i)t] (1 . 38)

1.10.4 L'équation tridimensionnelle de Schrodinger

L'équation tridimensionnelle de Schrodinger se lit comme suit:

.. 0 n 92 92 9?
lha——a ﬁ-l_ﬁ +§}+U(X)\V (139)

C'est I'équation compléte de Schrodinger [38].

1.11 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons présenté¢ des généralités sur les semi conducteurs
comme : les structures cristallines, les bandes d’énergies, propriétés électroniques, et les
hétérostructures.

Ainsi, nous avons rappelé quelques notions fondamentales a la compréhension de
la photovoltaique comme : le spectre solaire, 1’effet photovoltaique, le fonctionnement des
cellules photovoltaiques et leurs caractéristiques principales et définir les paramétres qui
influent sur leurs caractéristiques.

Enfin, nous avons présenté 1’équation de Schrodinger qu’il décrit comment les états
quantiques d'un systéme physique changent dans le temps, et sous deux formes 1'équation

de Schrodinger dépendante du temps et 1'équation de Schrodinger indépendante du temps.
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LES NANOFILS ET PUITS
QUANTIQUES
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CHAPITRE 2 : LES NANOFILS ET PUITS QUANTIQUES

2.1 Introduction

Les nanostructures se trouvent aujourd’hui au centre d’intérét de divers domaines
scientifiques allant de la physique, la chimie jusqu'a la biologie. Ces nanostructures sont
des objets de tailles intermédiaires entre les structures microscopiques et moléculaires dans
la dimension de 1 a 100 nanomeétres. Elles sont classées dimensionnellement, 0D
(nanoparticules, points quantique ...), 1D (, nanotube, nanofils...), 2D (puits quantique
planaires, super-réseaux..), 3D (Films nanocristallins, nanocomposite polycristaux).

Les nanofils (NFs), sont des nanostructures unidimensionnelles semblables a de
longs cheveux mais 50000 fois plus fines [39]. De nombreux type de NFs existent, ils

peuvent étre : NFs métalliques, NFs semiconducteur, NFs isolants.

2.2 Les nanofils semiconducteurs

Les NFs semiconducteurs représentent des systémes uniques pour I’exploration des
phénomenes physiques a I’échelle nanométrique [39].Ce sont des nanostructures possédant
un diamétre allant de quelques nanometres a plusieurs centaines de nanometres et
présentant un rapport d’aspect hauteur/diamétre essentiel. Les NFs sont caractérisés par
leurs surfaces latérales libres, et leurs rapport surface /volume important conférant des
propriétés électriques, optiques et structurales innovantes comparées a celles du matériau
massif, leurs spécificités proviennent de leur géométrie particuliére mais aussi du fait que
I’on peut réaliser des hétérostructures différentes au sein du nanofil utilisant soit la

direction axiale soit radiale [40].

2.3 Techniques de fabrication des nanofils

Les Nanofils semi-conducteurs peuvent étre fabriqués par de nombreuses méthodes,
qui peuvent étres classés en deux approches : la premiére dite "top down" ou descendante
(figure 2.1.a) qui consiste a prendre un objet de plus grande taille, a le tailler pour obtenir
un objet de plus petite taille. La deuxieme approche dite "bottom up" ou ascendante
(figure 2.1.b) qui utilise un précurseur moléculaire. En Partant d’une molécule, apres
faite une synthése chimique qui permet d’obtenir des objets de plus grand taille a I’échelle

nanométrique [39].
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Figure 2. 1 : Les deux techniques de fabrication de nanofils bottom-up et top-down [41].

2.3.1 L’approche top-down (descendante)

L’approche top-down, est basée sur l'utilisation des techniques de lithographie et de
gravure pour former les NFs, En lithographie le paramétre essentiel utilisée est la longueur
d’onde qui est dépend de la taille de 1’objet fabriqué. Les majorités des lithographies
optiques (lumiére visible, UV, UV profond) n’offrent pas la possibilité d’aller en deca de
50 nm. C’est pourquoi d’autres techniques sont utilisées pour la réalisation des objets de
tailles inférieures, telles que la lithographie €lectronique, le nanoimpression (nanoimprint)
ou encore la lithographie en microscopie champ proche. Nous allons maintenant voir

quelques unes de ces techniques de fabrication [39].

2.3.1.1 La lithographie électronique

La lithographie électronique consiste a envoyer un faisceau d’électrons sur une résine
sensible a ces mémes ¢€lectrons, afin d’en modifier les propriétés structurales. La résolution
atteint quelques nanometres. Ainsi, pour une résine négative la région insolée sera
polymérisée et les chaines de polyméres, une fois réorganisées, rendront cette région plus
dense. Par la suite, la résine est plongée dans un développeur afin de la révéler. Les régions
insolées sont plus denses et, par conséquent, vont rester sur le substrat, contrairement aux
autres régions, qui vont étre dissoutes par le développeur. La résine restante est alors
équivalente a un masque recouvrant la surface du substrat ou de la couche. Une étape de
gravure permet ensuite de transférer le masque au substrat ou a la couche. Cette gravure
peut étre réalisée par voie humide (exemple du bain d’hydroxyde de potassium pour le
silicium) ou par voie séche (exemple de la gravure plasma RIE, "Reactive lon Etching")

[39].
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Les différentes étapes sont résumées sur la ( figure 2.2) en prenant I’exemple de NFs
de silicium sur SOI (Silicon On Insulator).

Faisceau d°&lectrons

=l =i =i

1. Substrat initial 2 !:Z-ép&t de résine Z Imsolatiorn ann
faisceau 4’ Slectrons
e =iree
=1 =19
<. Développertent 5. CGravure S. Résultat final: nanofil
dea la rdsine. Seule la de =siliciwm sur isolant

rézsine insolds reste

Figure 2. 2: Les diverses étapes de la lithographie ¢lectronique pour réaliser un NFs de

silicium a partir d’un substrat SOI [42].

2.3.1.2 Nanoimpression (nanoimprint)

La technique " nanoimpression " et consiste & appuyer un tampon sur un substrat
couvert de résine. Ce tampon est fabriqué par des techniques par exemple par lithographie
¢lectronique, puis gravure RIE. Lorsque le tampon est pressé sur la résine, préalablement
chauffée au-dela de sa température de transition vitreuse, le motif est transféré du tampon a la
résine la (figure 2.3). De la méme fagon que pour la lithographie €lectronique (et optique),
le motif est ensuite transféré au substrat ou a la couche par gravure. L’avantage de cette

technique par rapport a la lithographie électronique est sa rapidité d’exécution [39].

fampon

aninim b
“ i .

Figure 2. 3: Etapes de transfert du masque par nanoimprint [42].

La ( figure 2.4) illustre un exemple de réalisation par voie top-down de nanofils pour le
NFs nitrure de gallium.
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Figure 2.4 : (a) et (b) Images MEB obtenues a différents grandissements d'un ensemble

de NFs de GaN obtenus par approche "top down" [43].

2.3.2 L’approche Bottom up (ascendante)

La technique ascendante " Bottom-up " : elle tire profit de 1’auto assemblage des
atomes pour former des structures et présente I’avantage d’obtenir des structures
organisées avec une haute qualité cristalline a 1’échelle nanométrique. Elle est une bonne
alternative a I’approche top-down. Différentes méthodes en bottom-up ont été utilisées
pour la fabrication de NFs les méthodes chimiques en solution d’une part, et les méthodes
physiques de I’autre. Quelques exemples de ces méthodes appliquées a la fabrication de

NFs dans les paragraphes a suivre [44].

2.3.2.1 Synthése par VLS (Vapeur-Liquide-Solide)

La technique VLS est la plus utilisable pour réaliser la synthése de nanofils. C’est
une méthode de croissance qui rend possible la synthése de nanofils de matériaux
semiconducteurs d’une qualit¢ remarquable. Elle consiste a faire chauffer des
nanoparticules de métal (catalyseur) sur un substrat au-dessus d’une température (qui
dépend du métal et du semiconducteur choisis) en présence des éléments constitutifs du
semiconducteur sous forme gazeuse, il y a alors formation d’un alliage liquide au sein de la
goutte. Lorsque le seuil de saturation est atteint dans la goutte, il y’ a précipitation du
matériau semiconducteur a D’interface goutte/substrat, conduisant a la nucléation du
matériau sous forme solide dont le diamétre est fixé par la taille du catalyseur. La
croissance du nanofil continue ainsi a I’interface solide-liquide et la goutte reste au-dessus
du nanofil. La longueur du nanofil dépendra du temps de la réaction. L’orientation des

nanofils dépend des conditions de croissance et/ou de leur diamétre [39].
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La figure 2.5 montre un exemple de nanofil de Si fabriqué par la synthése VLS, le

catalyseur est une particule d’or, et le gaz réactif utilisé est du silane (SiH4).

Au AufSi \é

Substrat de glicium

(a) (b)

Figure 2. 5: Fabrication de nanofil de silicium (Si) par la synthése de VLS [45], [46].

La Figure (a) c’est une représentation schématique de la croissance VLS d’un nanofil
de silicium sur silicium, montrant 1’adsorption du silane sur une particule Au/Si,
I’incorporation des adatomes dans la goutte Au/Si et diffusion des atomes de Si vers
I’interface liquide-solide sous I’effet d’un gradient de concentration, et cristallisation du Si
supplémentaire au niveau de I’interface liquide-solide a I’origine de la croissance du NF.

La figure (b) représente une image TEM d’un nanofil de silicium. Les plans (111)

sont orthogonaux a la direction de croissance et sont espacés de 3 Angstroms.

2.3.2.2 Techniques d’assemblage des nanofils

Cette technique permet de rechercher les NFs sur la surface pour pouvoir les
manipuler individuellement. Il existe deux approches déférentes pour [’assemblage des

NFs pour contrdler I’alignement et la localisation de ceux-ci. [39].

a) Croissance localisée

Consiste a utiliser une membrane poreuse d’alumine par exemple dans laquelle la
taille des pores est bien controlée pour faire la croissance. De plus, on fait croitre des
nanofils dont la taille et la direction sont imprimées par ces pores [47]. Il existe une autre
méthode consiste a localiser les catalyseurs de fagon précise, cela est fait soit par
lithographie électronique soit par nanoimprint qui permettent de définir la taille des

catalyseurs, et donc des nanofils (figure 2.6) [48].
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Figure 2. 6: Nanofils d’InAs localisés grace a un dépot localisé¢ de disques d’or avant

croissance [48].

b) _Assemblage apreés croissance

Apres croissance, les nanofils sont mis en solution par exemple en les cassant par
ultra-sons. Grace a ce liquide, diverse techniques permettent 1’assemblage en grand
nombre des nanofils. Parmi celles-ci :

La premiere a été réalisée par Duan et al, elle consiste en une méthode de
diélectrophorese [49].

La seconde technique développée par le groupe de Lieber a Harvard et par celui de
Yang a Berkeley est I’assemblage par micro-fluidique. L’alignement des NFs est obtenu en
passant une suspension de nanofils a travers un canal micro-fluidique. L’alignement peut
étre étendu sur plusieurs centaines de microns et n’est limité que par la taille du canal

fluidique utilisé [50].

2.4  Applications des nanofils

Les propriétés uniques des nanofils en font des objets intéressants et serait utiles pour

différentes applications dans les domaines suivants :

2.4.1 En Microélectronique

Les nanofils sont utilisé pour le design et la fabrication d’un transistor. La croissance
d’un nanofil vertical donne plusieurs avantages, dont la réalisation d’une grille enrobante.
Ng et al. [51] ainsi que Schmidt et al. [52] donnent des procédés génériques pour la
fabrication de transistors a effet de champ verticaux a grille enrobante a partir de nanofils

épitaxiés (figure 2.7).
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Figure 2. 7: Transistors a effet de champ. (a) MOSFET. (b) FinFET. (c) NWFET. (d)
NWFET vertical [53].

Les nanofils de silicium sont les plus largement étudiés a FET car le silicium est le
semiconducteur le plus utilisé dans I’industrie et parce qu’il y a une bonne maitrise de leur
croissance et de leur dopage. La figure 2.8 présente un exemple de géométrie typique d’un
transistor a effet de champ (FET) a base de nanofil (NWFET), deux ¢électrodes constituant
la source et le drain faites par lithographie sur un substrat de Si fortement dopé [54]. Elles
sont reliées par un nanofil servant de canal de conduction. Une couche d’oxyde sert de
support et une grille permet le contréle du champ dans le dispositif. L utilisation de nanofil
permet une diversité géométrique de cette grille et donc permet un meilleur contréle du

champ selon I'utilisation voulue [39].

Figure 2. 8: (A) Illustration schématique d’un NF de silicium FET montrant la source et le
drain, une image TEM d’un nanofil de silicium de 5 nm de diamétre. (B) Image SEM d’un

nanofil de silicium [54].
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La technologie basée sur les hétérostructures sous forme 1D a été employée pour
fabriquer des transistors a électron unique (Thelander, 2003) et des mémoires a jonctions

tunnel multiples (Thelander, 2005) [44].

2.4.2 En Optoélectronique :

Des hétérostructures 1D peuvent étre intégrées dans un nanofil pour former des
boites quantiques. De telles structures peuvent fonctionner comme une source de photons
uniques (Minot, 2007). Ainsi, les nanofils peuvent fonctionner comme des cavités laser
(Zimmler, 2008). En plus, des matériaux essentiels pour des applications optiques et dont
la croissance en volume révele des défauts s’averent de cristaux parfaits sous la forme de
nanofils, par exemple les nanofils de GaN et d’AlGaN (Risti¢, 2005).

Des nanofils semiconducteurs a super réseaux II1-V et IV ont été fabriqués avec une
composition de couches multiples de GaAs et GaP afin d’obtenir des nanofils a modulation
de gap. Les mesures de photoluminescence, de transport électrique et les mesures
d’¢lectroluminescence illustrés dans la (figure 2.9) sur des nanofils uniques types n-Si/p-Si
et n-InP/p-InP représentent les propriétés uniques de ces nanofils a superréseaux et
proposent des applications potentielles allant des codes barres nanométriques jusqu'a des

diodes électroluminescentes polarisées a 1’échelle nanométrique (Gudiksen, 2002) [44].

o
B

- B

Figure 2. 9: a) un schéma d’une DEL a nanofil InP. b) 1’émission polarisée depuis la
DEL selon I’axe du nanofil. Les pointillés représentent les bords de 1’¢électrode. Barre

d’échelle 3um. (Gudiksen, 2002) [44].
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2.4.1 En détection biologique et chimique

Les nanofils occupent de plus en plus de place dans le domaine des sciences du
vivant. Ils sont utilisés comme capteurs ¢€lectriques ultrasensibles pour la détection
d’espéces chimique et biologiques.

Les diamétres nanométriques des nanofils de taille comparable a celles des especes
chimiques et biologiques a détecter font d’eux un excellent transducteur primaire
produisant un signal pouvant interférer avec des instruments macroscopiques.

En biologie et en chimie, le rapport fort du nanofils surface / volume permettant une
détection électrique trés sensible de substances chimiques ou biologiques (Cui, 2001).

La figure 2.10 montre la variation de la conductance du nanofil en fonction de son

état li¢ ou non au virus (Patolsky, 2004) [44].
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Figure 2. 10: Schéma d’un virus unique dans 2 états lié¢ et non li¢ a la surface d’un nanofil
dans un dispositif avec des anticorps avec la variation temporelle de conductance

correspondante a chaque état (Patolsky, 2004) [44].

2.5 Puits quantiques

Un puits quantique désigne également une hétérostructure de semi conducteurs qui
est la plus proche réalisation pratique des puits de potentiel étudiés dans les cours de
mécaniques quantique. Dans ce cas, le puits quantique s’obtient en réduisant la dimension
du solide dans une des directions de 1’espace a une valeur proche de la longueur d’onde de
De Broglie de la particule (typiquement quelques dizaines de nanométres).Le mouvement
des ¢lectrons et des trous est alors confiné dans une direction de I’espace et libre dans les
deux autres directions (confinement 1D). Le mouvement des porteurs dans la direction du

confinement est discrétisé, donnant lieu a des bandes d’énergie [55].
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Dans un puits quantique (structure 2D), les porteurs de charges voient leur
déplacement discrétisé suivant 1’axe de croissance (noté z) tandis qu’ils conservent leur
mouvement libre dans le plan du puits. La densité d’états électroniques du puits est en
palier. Elle présente encore un continuum d’états accessibles di a ce que les €lectrons et les
trous sont libres [55]. La figure 2.11 représente la structure schématique d’un puits

quantique.

Figure 2. 11: Structure schématique d'un puits quantique.
L’énergie totale des électrons dans ces structures est alors du type :

h? 2.2 h2 2
nm k (2. 1)

E=F
c+ 2m1d? 2m1

Ou n: nombre quantique.

k- : Le vecteur d’onde dans le plan de croissance.
La densit¢ d’état, dans un systetme 2D, est une fonction en marche d’escalier dont

I’expression est la suivante :
D(E)=),Dn(E)=),6 (E —Enz) (2.2)
Ou 6(E — Enz) est la fonction échelon
o
2L
ﬂ! Palf E;&ﬁ Puits quantique

—y K,
Energie(E)

Figure 2. 12: Densités d’état de puits quantique [56].
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2.6  Conclusion

Dans ce second chapitre, nous avons présenté les généralités sur les nanofils.
D’abord, on a commencé par la définition du nanofils ainsi que leurs techniques de
fabrication (ascendante et descendante), par la suite, nous avons souligné quelques
domaines de la science pour appliquer ces nanofils.

Enfin, nous avons présenté une idée générale sur les puits quantiques, nous avons
donné une définition de puits quantique. Il est une hétérostructure a semi conducteur
constitués d’un matériau B « Pris en sandwich » entre 2 barriére d’un matériau A. Ainsi

nous avons donné la densité de puits quantique (structure 2D).
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CHAPITRE 3
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CHAPITRE 3: RESUITATS DE LA SIMULATION

3.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous présenterons les résultats de simulation effectués sur le
nanofil a base de semi conducteur III-V GaAs (1) Py sur un substrat GaAs avec insertion
des puits quantiques pour le photovoltaique, dans le but de voir I’influence des puits
quantiques sur les différents parameétres de la cellule solaire pour obtenir un meilleur
rendement. La figure 3.1 montre la structure d'un nanofil a base de GaAsP /GaAs par
insertion de quatre puits quantiques. Cette simulation est effectuée a 1’aide de deux
logiciels de simulation SILVACO- ATLAS et MATLAB.

Le logiciel SILVACO-ATLAS est un simulateur de dispositifs semi-conducteurs
basé sur les principes physiques a deux et a trois dimensions, ce qui signifie qu'il peut
prédire les caractéristiques électriques qui sont associés aux structures physiques bien
spécifiées et des conditions de polarisation [57].

MATLAB est un logiciel de manipulation de données numériques et de
programmation dont le champ d’application est essentiellement les sciences appliquées.
Son objectif est de simplifier au maximum la transcription en langage informatique d’un
probléme mathématique, en utilisant une écriture la plus proche possible du langage
naturel scientifique et de développer des solutions nécessitant une trés grande puissance de
calcul. [58].

Dans un premier temps, notre simulation a été faite avec 1’aide de logiciel
MATLAB, nous avons trouvé I’énergie de gap, le parameétre maille et la déformation de
notre alliage ternaire GaAsP.

Ensuite, nous avons utilis¢ le logiciel SILVACO-ATLAS, nous avons étudié
I’influence de la concentration de phosphore sur divers parametres de la cellule solaire
afin de trouver la meilleur valeur, nous avons étudi¢ aussi I’effet d’insertion de puits
quantiques de 2 a 10 puits afin de montrer leur influence sur les caractéristiques de la

cellule.
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Figure 3. 1: Structure de nanofil a base de GaAsP par insertion de quatre puits quantiques

de GaAs.

3.2 Simulation avec le logiciel MATLAB

La loi de Vegard est une loi empirique indiquant que les valeurs des propriétés d’un
alliage (gap d’¢énergie, parametre de maille, constantes élastiques, etc.) peuvent étre
déterminées par une interpolation linéaire des valeurs des propriétés de ses
composants [59]. Pour le matériau GaAs (;x\Px qui est un ternaire, le calcul des différents

parametres par cette loi est comme suit :

p(x) = (1 —x) X p(GaAs) + x X p(GaP) 3. 1)

Ou p(x) est le parameétre a déterminer.

3.2.1 Energie de bande interdite (gap)

A partir des gaps d’énergie interdite des composés binaires GaAs et GaP, il est
possible de déterminer le gap du GaAsP en utilisant la loi de Vegard avec le paramétre de
courbure (bowing).

L’introduction d’un parametre de courbure dans I’expression est nécessaire afin de
suivre les données expérimentales [59].

Nous avons utilisé la loi de Vegard donnée par I’équation 3.1 pour le calcul du gap

du GaAsP avec le paramétre de courbure (b).
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Eg(GaAsP) = (1 — x) X Eg(GaAs) + x X Eg(GaP) — bx(1 — x) (3.2)

Avec
e x:la concentration de phosphore dans le GaAsP [s.d].
e b : parametre de courbure (bowing) [eV].
o Eg (GaAsP): le gap d’énergie du GaAsP [eV].
e Eg(GaAs): le gap d’énergie du GaAs [eV].
e Eg(GaP):le gap d’énergie du GaP [eV].

La courbe de la figure 3.2 illustre la variation de 1’énergie de gap en fonction de la
concentration de phosphore en utilisant ’expression 3.2 avec Eg (GaAs) = 1,424 eV [21],
Eg (GaAs)= 2,27 eV [21] et comme parametre de courbure (bowing) b= 0,24 [60].
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Figure 3. 2: Variation de 1’énergie de gap de GaAs (1x) Px en fonction de la concentration
de phosphore.

Cette figure montre que le gap

évolue suivant la concentration de phosphore,
ou I’énergie de gap augmente avec la concentration de phosphore, et varie et entre 1.4 a

2.9¢eV.

3.2.2 Le parametre de maille

D’apreés la définition du parametre de maille vu en premier chapitre, sa
variation obéit a la loi linéaire de Vegard donc, le paramétre de maille d’un alliage

GaAs (1.xPx non contraint est déterminé par la loi linéaire de Vegard en fonction de
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la concentration de phosphore et des paramétres de maille de composés binaires non

contraints GaAs et GaP.

Le tableau 3.1 donne le paramétre de maille des alliages binaires semi-

conducteurs III-V GaAs et GaP utilisés dans ce travail.

Tableau 3. 1: parametre de maille a des matériaux binaires GaAs et GaP [61].

GaAs GaP
a(A°) 5.6533 5.45112

Nous avons utilisé la loi de Vegard donnée par I’équation 3.1 pour le calcul du

parametre de maille :

a(GaAsP) = (1 — x) a X (GaAs) + x x a(GaP) (3.3)

La figure 3.3 illustre la variation du parametre de maille de GaAs (1) Px en fonction

de la concentration de phosphore (x).
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Figure 3. 3: Variation du parametre de maille de GaAs (1) Px en fonction de la

concentration de phosphore (x).

La courbe est une droite décroissante. Le paramétre de maille de GaAsP

diminue avec I’augmentation de concentration de phosphore et varie entre 5.455 et
5.565 A°.
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3.2.3 La déformation

L’épitaxie du matériau GaAsP sur GaAs de parametre de maille initialement
différent provoque une contrainte. La maille du matériau épitaxie se déforme de maniere
¢lastique dans les deux directions paralléle et perpendiculaire. Dans le cas ou les couches
¢épitaxies sont suffisamment fines, la maille du matériau épitaxie se déforme de manicre
¢lastique dans les deux directions paralléle et perpendiculaire a la surface de croissance, et
selon que le paramétre de la couche épitaxie a. est plus petit ou plus grand que celui du
substrat a; la déformation est soit un allongement "couches en tension", soit un
rétrécissement "couche en compression [62].

La figure 3.2 montre la variation de la déformation € en fonction de la concentration

de phosphore (x) d'apres 1'utilisation de I'équation suivante :

as—ae _ aGaAs—a GaAsP
ae aGaAsP

Exx = (3.4)

Ou:
e &: La déformation ou le désaccord de maille.

e as: Le parametre de maille du substrat (GaAs).

e ae: Le parameétre de maille de la couche épitaxiée (GaAsl-x Px).

La courbe est une droite croissante montre que la déformation augmente avec la

concentration de phosphore (donc on a une contrainte en tension).

0.025

0.02+

0015

001

Déformation

0.005F

| | |
01 02 03 04 05 06 07 038 09 1
Concentration de phosphore

Figure 3. 4: Variation de la déformation de GaAs (;.x) Px en fonction de la concentration
de phosphore.
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3.3 Simulation avec le logiciel SILVACO-ATLAS

3.3.1 L’effet de la concentration de phosphore

3.3.1.1 Caractéristique courant- tension I(V)

A Dobscurité, la cellule photovoltaique est un dispositif redresseur. Sa

caractéristique courant-tension est donnée par [63] :

lobs(v) = (Is (%) ~1) 3. 5)

Avec
e q: Charge élémentaire = 1.6.10 " C.
e V: Tension aux bornes de la jonction (V).

k : Constante de Boltzmann = 1.38.10 2 JK ' .

T : Température (K).
e [s: Courant de saturation inverse de la jonction p-n.

n : Coefficient d’idéalité de la jonction.

La figure 3.5 représente I’évolution de caractéristique courant-tension I(V) pour

différentes concentration de phosphore.
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Figure 3. 5: Caractéristique courant-tension I(V) de la structure GaAs (1.x)Px /GaAs pour

différentes concentration de phosphore.
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On constate que le courant de court-circuit augmente lorsque la concentration de
phosphore augmente. La tension de circuit ouvert reste approximativement la méme

lorsque la concentration de phosphore augmente.

3.3.1.2 Caractéristique puissance- tension P(V)

La figure 3.6 représente 1’évolution de caractéristique puissance-tension P(V) pour
différentes concentration de phosphore.

La puissance P fournie par une cellule solaire est le produit du courant et de la
tension.

P=VXI (3. 6)

. . , .
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8
Voltage (V)

Figure 3. 6: Caractéristique puissance-tension P(V) de la structure GaAs (4 Px / GaAs

pour différentes concentration de phosphore.

Ces courbes présentent des maximums correspondants aux puissances maximales
Pmax. On constate une augmentation importante dans la puissance délivrée lorsque la
concentration de phosphore diminue, d’autre part la tension de circuit ouvert reste
approximativement la méme avec la diminution de la concentration phosphore.

Le tableau 3.2 récapitule tous les parameétres caractéristiques de la cellule solaire (le
courant de court-circuit: Jsc, la puissance maximale : Pmax, la tension de circuit ouvert:

Voc, le facteur de forme : FF et le rendement: 1) de la cellule solaire GaAs (1., Px / GaAs.
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Tableau 3. 2: Les parameétres de la cellule pour différentes concentration de phosphore.

Concentrations Jsc Pmax Voc FF n
(mA/Cm?) | (mW) V) (%) (%)
0.1 11.3528 7.6942 0.8147 83.1845 | 7.6942
0.2 11,2466 7,6025 0,8144 82.9998 | 7.6025
0.3 11.1014 7.5100 0.8141 83.0951 | 7.5100
0.4 10.9728 7.4171 0.8138 83.0619 | 7.4171
0.5 10.8448 7.3227 0.8134 83.0048 | 7.3227
0.6 10.7098 7.2270 0.8131 82.9866 | 7.2270
0.7 10.5756 7.1302 0.8128 82.9476 | 7.1302
0.8 10.4397 7.0323 0.8124 82.9073 | 7.0323
0.9 10.3021 6.9333 0.8121 82.8665 | 6.9333

3.3.2 L’effet de puits quantiques

Nous avons déterminé la valeur optimale de la concentration (x=0.1) qui nous
donne une meilleure performance de la cellule (meilleur rendement). Les parametres de
I’alliage ternaires GaAsP utilisés dans de cette étude de résultats sont regroupés dans le

tableau 3.3 suivants :

Tableau 3. 3: Les parameétres de la simulation pour le GaAsP a 300 K pour x=0.1.

GaAsP utilisée Valeur du parametre
Energie de band interdite Eg (ev) 1.487
Mobilité des électrons pun (cm? ev! S'l) 7230
Mobilité des trous pp (cm? ev'sh 370
Densité effective d’états dans la bande de 5.59E+17

conduction Nc (cm'3)

Densité effective d’état dans la bande de 8.23E+18

valence Nv (cm'3)

Affinité électronique 4.063

Permittivité € 12.729
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3.3.2.1 Caractéristique courant-tension I(V)

La figure 3.7 représente la caractéristique courant-tension I(V) pour la cellule solaire

GaAs o9 Py.1/ GaAs par insertion de 2 a 10 puits quantiques.

16

RN
N
|

A
N
]

333333333 IRITITIII I

AIAIII3I3IIIIIIIIT I T >

-
(@]
1

—e—2 QW
g 8 —e— 4 QW
—e— 6 QW
8 6] —e— 8 QW
pe —— 10 QW
3
2_
0o T T T T T T T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Tension (V)

Figure 3. 7: Caractéristique courant-tension I(V) de la structure GaAs o9 Py.; / GaAs pour

différents puits quantiques (2 a 10 puits quantiques).

On observe une importante amélioration au niveau courant de court circuit, la
tension de circuit ouvert et rendement de conversion .Donc on constate que le rendement

de conversion augmente avec le nombre de puits quantiques insérés .

3.3.2.2 Caractéristique puissance- tension P(V)

La figure 3.8 représente 1’évolution de la caractéristique puissance-tension P(V)

pour la cellule solaire GaAsg 9Py 1/GaAs par insertion de 2 a 10 puits quantiques.
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Figure 3. 8: Caractéristique puissance-tension P(V) de la structure GaAs g9 P ; / GaAs
pour différents puits quantiques de 2 a 10 puits quantiques.

On constate qu’il ya une augmentation de la puissance délivré, la méme chose pour

la tension avec I’augmentation de puits quantiques de 2 jusqu'a 10 QWs.

3.3.2.3 Caractéristiques I (V) et P(V) avec et sans puits quantiques

Les figures (3.9) et (3.10) représentent la caractéristique courant-tension I(V) et la
caractéristique puissance-tension P(V) respectivement d'une cellule solaire a base de

nanofil pin et d'une cellule solaire GaAs 9Py ;/GaAs par insertion de 2 a 10 QWs.

N%;
E |
1 Pin,non QWwW
& ——2 Qw
—— 4 QW
8 | —=— 6 QW
&2 4 —=— 8 QW
—=— 10 QW

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

Figure 3. 9: I (V) de la cellule solaire Pin et GaAs g9 Py; / GaAs allant de 0 a 10 puits
quantiques.
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Figure 3. 10: P (V) de la cellule solaire pin GaAs et GaAs o9 Po;/ GaAs allant de 0 a 10

puits quantiques.

On peut constater que le courant de court-circuit augmente avec le nombre de puits
quantiques intégrés, cette amélioration conduit a une augmentation de la puissance délivrée
par cette structure car I’insertion des puits augmente la possibilité d’absorbé la lumicre de
faible énergie ce qui par la suite influe sur le rendement de conversion par rapport a la

cellule pin (fig.3.7 a fig.3.10).

3.3.2.4 Courant de court circuit et tension de circuit ouvert

La figure 3.11 représente le courant de court circuit et la tension de circuit ouvert en
fonction de nombre de puits quantiques de 2 a 10 ,on constate que le courant de court
circuit augmente avec le nombre de puits quantiques insérés, pour 8 puits quantiques
Icc=14.9443 mA /cm?, En outre, on constate que la tension de circuit ouvert augmente plus

que le Icc avec le nombre de puits quantiques , elle prend la valeur 0.8426 V .
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Figure 3. 11: Courant de court circuit et tension de circuit ouvert en fonction de différents

nombre de puits quantiques.

Le tableau 3.4 récapitule tous les parameétres caractéristiques de la cellule solaire (le

courant de court-circuit: Jsc, la puissance maximale : Pmax, la tension de circuit ouvert:

Voc, le facteur de forme: FF et le rendement: 1) de la cellule solaire Pin et cellule solaire

GaAsgoPo1/ GaAs avec différents de puits quantiques de 0 a 10 QWs.

Tableau 3. 4 : Les parametres important de la cellule solaire Pin et GaAs g9 P o1 / GaAs

allant de 0 a 10 puits quantiques.

X=0.1
Nombre Jsc Pmax Voc FF n
deQWs | (mA/Cm?) | (mW) ) (%) (%)
Pin 11.3069 7.9059 0.8388 0.8335 7.9059
2 11.3528 7.6942 0.8147 0.8318 7.6942
4 12.4694 8.7090 0.8362 83.5154 8.7090
6 13.1466 9.1293 0.8374 82.9202 9.1293
8 14.9443 9.7059 0.8406 77.2559 9.7059
10 14.7951 10.2405 0.8426 82.1429 10.2405
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3.3.3 Effet du nombre de puits quantiques sur 1’efficacité quantique externe

(EQE)
3.33.1 EQE

L’efficacit¢ quantique externe (EQE) est le rapport entre le nombre de paires
¢lectron-trou photogénérés collectées au niveau des électrodes et le nombre de photons
incidents.

La figure 3.12 représente 1’efficacit¢ quantique externe en fonction de longueur
d’onde d'une cellule solaire pour un nombre différent de puits quantiques insérés de 2 al10
puits pour la structure GaAs o9 Py / GaAs.

On constate que I’efficacité quantique externe augmente avec l’augmentation de
nombre de puits quantiques. Le nombre de puits quantiques sont ajoutés jusqu'a 10 QWs.
L’EQE de la cellule est de 2.5115 % jusqu’aux les grandes longueurs d’onde (1 a 1.2um)

donc la cellule capables d’absorbée de la lumicére.

b 2 QwW
>0 m“‘;w”%;\\ ——4 QW
1 Ty —e— 6 QW
40 - —— 8 QW
Ny
° .\ 10 QwW
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\L/ .
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0,4 I 0,6 I 0:8
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Figure 3. 12: Efficacité quantique en fonction de longueur d’onde pour différents nombre

de Puits quantiques.

3.3.3.2 Caractéristique I(V) sur la cellule solaire Pin

La figure 3.13 représente la caractéristique courant-tension I(V) sur la cellule solaire
pin. On observe que le courant de court circuit prend la valeur 11.30 mA/cm? et le circuit

ouvert prend la valeur 0.8388V.
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Figure 3. 13: Courant de court circuit en fonction de tension de circuit ouvert pour la

cellule Pin.

3.3.3.3 EQE avec et sans puits quantiques

La figure 3.14 représente l'efficacité quantique externe en fonction de la longueur
d'onde d'une cellule solaire avec et sans puits quantiques pour un nombre différent de puits
quantiques insérés de 2 a 10 puits quantiques. Il est clair, que I’EQE d’une cellule solaire

pin au GaAs passe a zéro autour de la longueur d’onde 1025 nm.
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Figure 3. 14 : Efficacité quantique externe en fonction de la longueur d’onde pour la

cellule Pin.
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3.3.4 Influence de la température sur les cellules solaires & puits quantiques

GaAsP/ GaAs

3.3.4.1 Influence de la température sur la caractéristique I(V)

Dans cette partie du travail, nous montrons [’effet ou I’influence de la température
sur les parametres caractéristiques de la cellule solaire étudiée pour différents puits
quantiques de 2 a 10 QWs. Les effets de la température sur les parametres de la cellule
solaire tels que le courant de court-circuit (Icc), la tension de circuit ouvert (Vco) de la
structure GaAsP/ GaAs sont calculés et illustrés dans le tableau 3.5, figure 3.15, figure
3.16. Apres la simulation nous trouvons que la simulation a 10 puits quantiques donne la
meilleure performance.

La figure 3.15 représente I’influence de la température sur la variation de

caractéristique I(V) pour 10 puits quantiques.
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Figure 3. 15: Influence de la température sur variation de caractéristique I(V) pour 10 puits

quantiques.

La température est un facteur ou paramétre qui peut affecter les propriétés
¢lectriques des cellules solaires [64]. On observe que les caractéristiques de densité de
courant changent lorsque nous augmentons la température. On constate que le courant de
court circuit (Icc) diminue légerement avec 1’augmentation de la température pour 10

puits quantiques.
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3.3.4.2 Influence de la température sur la caractéristique P (V)

La figure 3.16 représente 1’influence de la température sur la variation de caractéristique

P(V) pour 10 puits quantiques.
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Figure 3. 16: Influence de la température sur variation de caractéristique P(V) pour 10

puits quantiques.

Comme il est indiqué sur cette figure, l’influence de la température sur la
caractéristique P(V), se traduit principalement par la diminution de la tension de circuit
ouvert (Vco), et la puissance maximale Py,x avec 1’augmentation de la température pour

10 puits quantiques.

Le tableau 3.5 récapitule tous les parameétres caractéristiques de la cellule solaire (le
courant de court-circuit: Jsc, la puissance maximale : Pmax, la tension de circuit ouvert:
Voc, le facteur de forme: FF et le rendement: 1) de la cellule solaire cellule solaire GaAs ;.

x Px/ GaAs a 10 puits quantiques avec différentes températures.
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Tableau 3. 5: Les parameétres importants de la cellule solaire GaAsP/ GaAs a 10 puits

quantiques avec différentes températures.

Température Jsc Pmax Voc FF n
(mA/Cm?) (mW) ) (%) (%)
273 14.5159 11.3412 0.9140 85,4796 11,3412
283 14.506 10.9276 0.8878 84,8512 10,9276
293 14,5158 10,5344 0,8613 84,2532 10,5345
303 14.66 10.1193 0.8345 82,7127 10,1193
313 14.5636 9.6995 0.8081 82,4136 9,6995
323 14.8565 9.2980 0.7812 80,1115 9,2980
333 14.5638 8.9006 0.7541 81,0346 8,9006
343 15.0076 8.4995 0.7270 77,8986 8,4995
353 14.4457 8.0934 0.7001 80,0235 8,0934

3.4 Conclusion
Dans ce chapitre, nous avons présenté des résultats de simulation d'une cellule
solaire a nanofil de GaAsP comprenant des puits quantiques de GaAs, principalement
consacrée a la détermination des effets des niveaux de concentration de phosphore et du
nombre de puits sur les différents paramétres de la cellule. On a approuvé dans la premicre
partie que la concentration x=0.1 donne un meilleur rendement. Nous avons aboutis aux
résultats cités ci-dessous :
v La concentration x= 0.1 donne un meilleur rendement.
v Tinsertion de 2 jusqu’a 10 puits quantiques dans un nanofil augmente relativement
le courant de court-circuit et le rendement.
v' L’effet de I’augmentation de la température sur les différents paramétres de la
cellule, de telle sorte que les performances de la cellule solaire dépendent fortement
de la température, la diminution de courant de court-circuit et tension de circuit

ouvert avec I’augmentation de la température.
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CONCLUSION GENERALE

Depuis une vingtaine d’année, les nanofils des semiconducteurs suscitent un intérét
majeur pour des applications diverses grace a leurs propriétés optoélectroniques
particulieres. Dans le domaine du photovoltaique ils présentent aussi un atout majeur. La
combinaison du fort coefficient d’absorption des semiconducteurs III-V et le faible cotit
des substrats permettraient la réalisation des cellules photovoltaiques a faible coft et a haut
rendement.

Le travail réalisé tout au long de cet mémoire s’est inscrit dans une problématique
orientée vers 1’étude et simulation des nanofils a base GaAs (/P / GaAs.

Dans le premier chapitre, nous avons commencé par une étude générale des semi
conducteurs et les matériaux semi conducteurs III-V (comme arséniure de gallium et
phosphure de gallium) tel que les structures cristallines, les bandes d’énergie, propriétés
¢lectroniques, et les hétérostructures, par la suite, nous avons présenté les notions de base
du photovoltaique et les différents paramétres caractérisant les cellules solaires. Aussi on a
vu I’équation de Schrodinger.

Dans le deuxieme chapitre, nous avons traité¢ une généralité sur les nanofils, outre les
puits quantiques.

Enfin, dans le dernier chapitre, nous avons effectué notre simulation. Premiérement,
nous avons ¢€tudi¢ I'influence de la concentration de phosphore sur les différents
parametres de la cellule et nous avons récupéré la valeur optimale de la concentration de
phosphore pour indiquer influence d’insertion de puits quantiques pour différentes
caractéristiques de la structure, puis, nous avons étudié¢ 1’influence de la température pour
différents parametres de la cellule. On peut tirer les conclusions suivantes :

v' La concentration x=0.1 donne une meilleure performance de la cellule et un
meilleur rendement.

v L’augmentation de puits quantiques insérés fait augmenter le courant de court-
circuit et le rendement.

v' T’augmentation de la température fait diminuer le courant de court-circuit et la

tension de circuit ouvert.
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ANNEXE

A.1 Efficacité des cellules photovoltaiques
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Figure A. 1: Efficacité des cellules photovoltaiques
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A.2 Tableau périodique
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