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Résumé

Dans le cadre de cette étude, nous avons entrepris la simulation de cellules solaires
photovoltaiques en couches minces a base de Cu2ZnSn (S, Se)4 (CZTSSe) en utilisant le
logiciel SCAPS-1D. L'objectif principal était d'analyser I'impact des défauts présents dans la
couche absorbante de CZTSSe sur les performances des cellules solaires. Nous avons d'abord
établi une cellule solaire de référence, puis avons varié la densité des défauts accepteurs et
donneurs pour observer leurs effets. Les résultats montrent que la densité des défauts donneurs
a un impact significatif sur les performances, entrainant une baisse notable de I'efficacité de
conversion, tandis que les défauts accepteurs n'ont pas d'effet significatif. Ces conclusions
soulignent l'importance de minimiser les défauts donneurs pour améliorer I'efficacité des
cellules solaires CZTSSe.
Mot clé : Défauts, CZTSSe, Cellule solaire, Couche absorbante.

Abstract

In this study, we simulated thin-film photovoltaic solar cells based on Cu2ZnSn(S,Se)4
(CZTSSe) using the SCAPS-1D software to analyze the impact of defects in the CZTSSe as
absorber layer on solar cell performance. We first established a reference solar cell and then
varied the donor and acceptor defect densities to observe their effects. The results indicated that
donor defect density significantly impacts performance, leading to a notable decrease in
conversion efficiency, whereas acceptor defects had minimal impact. These findings
underscore the importance of minimizing donor defects to enhance the efficiency of CZTSSe
solar cells.
Keywords: Defects, CZTSSe, Solar Cell, Absorber Layer.
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Introduction générale

Le monde est confronté a une crise énergétique majeure. Les combustibles fossiles, qui sont
la principale source d'énergie aujourd'hui, sont non renouvelables et polluants. Il est donc
nécessaire de développer les sources d'énergie alternatives durables et respectueuses de

I'environnement.

Les énergies renouvelables sont des sources d'énergie qui se régénerent naturellement et sont
pratiquement inépuisables. Contrairement aux énergies fossiles, elles ne produisent pas ou peu
de gaz a effet de serre et contribuent ainsi a la lutte contre le changement climatique. Ces
sources incluent le solaire, I'éolien, I'hydroélectricité, la biomasse et la géothermie. Chaque type
d'énergie renouvelable offre des avantages uniques et des possibilités d'application variées, ce
qui permet de diversifier le mix énergétique et d'améliorer la sécurité énergétique mondiale tout

en préservant lI'environnement.

L'énergie solaire est une source d'énergie prometteuse qui peut répondre a la demande
croissante en énergie. Elle est abondante, propre et renouvelable. Les cellules solaires sont des
dispositifs qui convertissent directement 1'énergie solaire en électricité. Elles sont au ceeur du

développement de I'énergie solaire.

Les cellules photovoltaiques sont classées en trois générations. La premiere genération repose
sur des cellules en silicium cristallin, la seconde sur des technologies a couches minces (comme
CdTe, CIGS et CIS), et la troisieme génération comprend des cellules multicouches en silicium
amorphe ou en arséniure de gallium. Cependant, certains matériaux de la deuxieme génération,
comme le CIGS et le CdTe, sont problématiques en raison de leur rareté, de leur codt élevé et

de leur toxicité [3].

Le sulfure de cuivre-zinc-étain-sélénium (CZTSSe) émerge comme une alternative
prometteuse, composée d'éléments abondants, non toxiques et bon marché. Le CZTSSe a
montré un rendement de conversion atteignant 12,6 % [15], ce qui, bien que prometteur,
nécessite encore des ameliorations pour une adoption industrielle a grande échelle. Les métaux
utilises dans le CZTSSe sont entre 25 et 400 fois moins chers que ceux dans le CIGS, rendant

cette technologie particuliérement attractive pour les applications photovoltaiques.

Pour maximiser l'utilisation de cette source d'énergie renouvelable, propre et durable, il est

essentiel de continuer a optimiser les cellules solaires CZTSSe. Cette avancée contribuerait
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significativement a la transition énergétique mondiale, répondant aux besoins croissants en

énergie tout en réduisant les impacts environnementaux.

Le but de cette étude est d’étudier l'impact des défauts présents dans la couche absorbante de
Cu2ZnSn(S,Se)4 (CZTSSe) sur les performances des cellules solaires comprendre comment
ces défauts influencent les parametres clés de performance des cellules solaire. Ce travail est
réalisé a l'aide d'outils de simulation permettant d'étudier divers parametres affectant les

performances des cellules solaires.

Les simulations sont réalisées a l'aide du logiciel Solar Cell Capacitance Simulator one
dimension (SCAPS1-D).

Ce manuscrit est organisé en trois chapitres :

> Le premier chapitre est une étude bibliographique concernant les cellules
photovoltaiques a base de CZTSSe.

» Dans le deuxieme chapitre, nous présentons le logiciel de simulation SCAPS et la

structure de la cellule solaire étudiée.

» Dans le troisieme chapitre, nous présentons les reésultats de la simulation et leurs

interprétations.

Nous terminons ce manuscrit par une conclusion générale qui met I’accent sur les principaux

résultats obtenus.
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Chapitre | : Etat de I'art sur les cellules solaire en couches minces

1.1 Introduction

Ce chapitre introduit les principes fondamentaux du domaine du photovoltaique, ou I'énergie
solaire est convertie en énergie électrique par des dispositifs électroniques connus sous le nom
de « cellules photovoltaiques ». Nous explorerons les concepts clés qui sous-tendent cette
technologie, fournissant ainsi une base essentielle pour une compréhension approfondie du
sujet.

1.2 Effet photovoltaique

L’effet photovoltaique utilisé dans les cellules solaires permet de convertir directement

I’énergie lumineuse des rayons solaires en €lectricité par le biais de la production et du transport
dans un matériau semi-conducteur de charges électriques positives et négatives sous 1’effet de
la lumiére Les semi-conducteurs comportent deux parties, I’une présentant un exces d’électrons
et I’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 matériau
N diffusent dans le matériau P. La zone initialement dopée N devient chargée positivement, et

la zone initialement dopée P chargée négativement [1].

Figure 1.1 : Effet Photovoltaique [28]
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1.2.1 Rayonnement et Spectre solaire

Le rayonnement électromagnétique émis par le soleil correspond a celui d'un corps noir a une
température de 5800 K. Sur son chemin vers la Terre, ce rayonnement traverse différentes
couches atmosphériques, composées de gaz tels que I'ozone ou le dioxyde de carbone, qui
absorbent une partie de ce rayonnement. Par conséquent, la quantité de rayonnement solaire
exploitée sur Terre est réduite, et cela dépend de la distance parcourue a travers 1’atmosphére,
appelée masse d'air, qui varie en fonction de I'angle d'incidence par rapport au zénith [3]. Elle

vaut :

1
AM = COS(6) (1.1)

Dans le but d'établir des normes internationales pour les mesures, un spectre de référence
appelé AM1.5G a été défini. Ce spectre représente le rayonnement solaire traversant une masse
dair de 1,5, sous un angle d'incidence de 48,2 degrés par rapport au zénith. 1l tient compte a la
fois du rayonnement direct, provenant directement du soleil, et du rayonnement diffus, résultant
de la diffusion de la lumiere solaire par les particules atmosphériques dans toutes les directions
autres que celle du soleil. L'irradiance exploitable dépend donc de la position relative par
rapport a l'incidence des rayons du soleil. L'irradiance associée au spectre AM1.5G est de 1000
Wimz [3].
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Figure 1.2 : Représentation du spectre solaire [11]
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1.2.2 La Cellule photovoltaique

La cellule photovoltaique est 1’élément central d’un module photovoltaique. Il s’agit d’une
surface composée d’un matériau semi-conducteur, en genéral le silicium, qui absorbe la lumiére
et la transforme en électricité. C’est ce qu’on appelle I'effet photovoltaique [4].

Les premicres cellules solaires sont basées sur 1’utilisation du silicium comme élément
principale du semi-conducteur. La cellule devient un générateur de courant continu [5].

L'effet photoélectrique décrit la création d'une tension électrique suite a la génération de
porteurs de charge par I'excitation lumineuse pres d'une jonction.

Les cellules solaires exploitent ce phénomeéne avec leur structure jonction p-n, qui convertit

I'énergie lumineuse solaire en électricité [5].
1.2.3 Principe de fonctionnement d’une cellule solaire

Quand la cellule est exposée a la lumiere, les photons interagissent avec elle, générant des
paires d'électrons et de trous dans le semi-conducteur. Ce phénomene est connu sous le nom
d'effet photovoltaique. Les porteurs de charge ainsi créés sont séparés dans la région
d'épuisement de la cellule par le champ électrique présent. Cela crée une accumulation de
tension, appelée photo-tension. Lorsqu'une charge est connectée a la cellule, cette tension induit
un courant, appelé photo-courant, qui circule dans le circuit. En résume, la lumiere excite les
électrons, créant des paires d'électrons-trous, dont la séparation crée une tension, capable de

générer un courant une fois que la cellule est connectée a une charge [2].

Contact sur zone n

zone dopée n

zone dopée p ———— des porteurs e v

contact sur zone p ‘

Figure 1.3 : Principe de fonctionnement d’une cellule solaire [6].
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1.2.4 Caractéristiques électriques et optiques d’une cellule solaire

La caracteristique | (V) d'une cellule solaire, soumise a I'éclairement solaire, représente la
relation entre la tension appliquée et le courant qui circule a travers elle. Ce courant est composé
de la photo courant genérer par I'éclairement solaire et du courant de la diode interne. En
I'absence de lumiére, seul le courant de la diode est présent. La caractéristique | (V) correspond
donc a la différence entre la photo courant et le courant de la diode en conditions d'obscurité

[7]1.

1Y) = Iops (V) = Ipn = Iyexp ({22~ 1) = L (12)

Avec

Iph : le phot courant.

lobs : le courant d'obscurité.

Is: le courant de saturation de la diode.

g : la charge élémentaire.

Ks : la constante de Boltzmann 1.38 10723,
T : la température.

La caractéristique courant-tension d'une cellule solaire dans I'obscurité est similaire a celle
d'une diode. Dans la figure 1.4, nous avons représenté les deux caractéristiques : celle de la

cellule solaire a I'obscurité en rose, et celle de la cellule sous illumination en vert.

Courani“

Cellule a2 Poliseoris

Cellule sous éclairement

Tension

Figure 1.4: caractéristique courant-tension d’une cellule [8].




Chapitre | : Etat de I'art sur les cellules solaire en couches minces

Lorsqu’une cellule photovoltaique est exposée a la lumiére, elle génére des pairs électrons
trou, produisant ainsi un courant photogene, noté Iph. Dans le schéma équivalent, ce courant
photogéne est représenté par l'incorporation d'un générateur de courant en parallele avec la
diode formée par la jonction p-n. Le schéma équivalent d'une cellule photovoltaique idéale est

présenté dans la figure (1.5) [8].

La courbe courant-tension de la cellule photovoltaique est donc la résultante du courant de
polarisation di au déséquilibre des mouvements des porteurs au sein de la cellule et du courant
photovoltaique dd a la création de porteurs sous éclairage. Cette courbe est décrite par

I’équation suivante : [8]

1) = Iops (V) = Iy = I exp (32— 1) = Ipn (1.3)

I
: G
A

Il—‘h | d v

%

Figure 1.5 : Schéma équivalent d’une cellule PV idéale [9].
1.2.4.1 Tension en circuit ouvert (\Vco)
Le premier parametre caractéristique d’une cellule PV est la tension en circuit ouvert (Vco).
Le Vco est la tension maximale que peut générer la cellule. Celle-ci se mesure lorsque le courant

est nul [10].
KpT
q

Veo = ln(IIC_C + 1) (|4)
0

1.2.4.2 Courant de court-circuit (lcc)

En court-circuitant les bornes de la cellule (\V=0), on obtient le photo courant Iph, résultant
du rayonnement. Cette photo courante augmente de fagon linéaire avec l'intensité de
I'éclairement, la surface exposée, la longueur d'onde du rayonnement, la mobilité des porteurs

de charge et la température, pour une distribution spectrale donnée [11].
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1.2.4.3 Facteur de forme (FF)

Le facteur de forme permet d'évaluer la qualité de la cellule photovoltaique. Il est défini
comme le rapport entre la puissance maximale Pm fournie par la cellule et le produit de Vco
multiplié par Icc. Un facteur de forme proche de 1 indique une meilleure qualité de la cellule
[10].

FF=-Ltm - m"m (1.5)

Veorlee Veorlee

Ou:

Pm : Puissance maximale.
m - Courant maximale.
Vm : Tension maximale.
1.2.4.4 Rendement photovoltaique
C’est le parametre le plus important puisqu’il permet d’évaluer les performances de la cellule
PV [10]. C’est le rapport entre la puissance générée par la cellule (Pm) et la puissance incidente

(Pin) du rayonnement lumineux éclairant la cellule. Il est défini par la relation suivante :

n= (16)
Pin
Ou:
1 : Rendement.
Pm : Puissance maximale.
Pin : Puissance incidente.
1.2.4.5 Parameétres par défaut
Une cellule photovoltaique n’est jamais parfaite. Le schéma de base équivalent d’une cellule
solaire photovoltaique tenant en compte les résistances séries Rset paralléles Rshest illustré sur
la figure 1.6 [11].
Iph I
> .
7

\V T4 Rs A

Figure 1.6 : Modéle de circuit électrique équivalent d’une cellule solaire incluant les
résistances parasites.
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a- Résistance en série Rs

L'impédance des électrodes et du matériau est directement liée a la tension "V" mesurée aux
bornes de la cellule, et cette tension différe de celle mesurée aux bornes de la jonction pn. 1l est
souhaitable que cette différence soit minimale afin de limiter son impact sur le courant de la
cellule [12].
b- Résistance en parallele Rsh

Il s'agit d'une résistance de fuite entre les zones n et p de la jonction, ce qui signifie qu'une
fraction du courant Iph sera détournée par cette résistance et ne pourra pas étre utilisée par la
charge. Pour minimiser cette perte, il est crucial que la résistance soit aussi élevée que possible
[10].

1.3 Cellules photovoltaiques en couches minces

Le laboratoire Bell fabrique les premieres cellules photovoltaiques a base de silicium avec
6% de rendement en 1954. C’est d’abord le marché du silicium cristallin qui connait un essor
important. C’est un matériau bien connu du fait de son utilisation en micro-électronique et
devient un matériau leader dans la technologie photovoltaique. Cependant, sa bande interdite
est indirecte. Avec cette contrainte, 1’épaisseur effective de silicium nécessaire pour absorber
efficacement la lumiére doit étre de 1’ordre de la centaine de microns. Cette contrainte rend la
synthese des cellules photovoltaiques a base de silicium trés peu compatible avec 1’utilisation
de substrats souples [3].

La technologie des couches minces émerge comme une alternative prometteuse au silicium.
Ces couches minces, avec une épaisseur maximale d'environ une dizaine de micromeétres,
offrent une solution efficace. Parmi elles, les couches a base de cuivre, d'indium, de gallium et
de sélénium (Cu (In, Ga) Se2 : CIGS) ainsi que celles a base de tellurure de cadmium (CdTe)
présentent les rendements les plus élevés. Elles sont largement adoptées dans l'industrie
photovoltaique en raison de leur capacité a absorber efficacement la lumiére sur une minceur
d'environ un micrometre. Comparées aux cellules photovoltaiques au silicium, les couches
minces sont environ 100 fois plus fines. De plus, le CdTe et le CIGS peuvent étre déposés sur
des substrats souples, ce qui offre une flexibilité supplémentaire. Les meilleurs rendements de
laboratoire pour les cellules de CdTe et de CIGS sont respectivement de 22,1% et 22,6%.
Toutefois, il convient de noter que ces couches minces contiennent des éléments rares tels que

I'indium et le tellure, ce qui limite leur pertinence pour une production d'énergie a grande échelle

[3].
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Les couches minces de CZTSSe sont constituées de cuivre, de zinc, d'étain, de soufre et/ou de
sélénium, offrant ainsi une solution pour surmonter les problémes de rareté du tellure avec le
CdTe et de I'indium avec le CIGS. Le CZTSSe présente une bande interdite directe, réglable
entre 1 eV et 1,5 eV [14]. 1l se distingue par un coefficient d'absorption élevé et la possibilité
d'étre dépose sur des substrats souples. Grace a ces avantages et a la relative disponibilité de
ses éléments constitutifs, le CZTSSe émerge comme un candidat prometteur pour remplacer le
CdTe et le CIGS dans les technologies photovoltaiques & couches minces. A ce jour, la cellule
la plus performante, synthétisée par le laboratoire International Business Machines (IBM),
affiche un rendement de 12,6% [15]. Pour rivaliser avec d'autres technologies photovoltaiques
a couches minces, il est impératif d'augmenter considérablement le rendement des cellules
photovoltaiques basées sur le CZTSSe [3].

Pour justifier pourquoi le CZTSSe est un bon matériau pour les cellules photovoltaiques a
couches minces, il est primordial de prendre en compte plusieurs facteurs clés. Premiérement,
en comparaison avec les matériaux ayant une bande interdite indirecte tels que le silicium,
CZTSSe présente une bande interdite directe conduisant & une meilleure absorption de la
lumiere. De plus, les constituants du CZTSSe - cuivre, zinc, étain, soufre et sélénium — sont
relativement abondants et non toxiques ce qui fait qu’il est plus durable et écologique que CIGS
et CdTe qui contiennent des e€léments rares et potentiellement dangereux. En outre, CZTSSe
peut étre fabriqué synthétiqguement puis déposer sur différents types de substrats y compris ceux
souples ce qui aide pour différentes applications dans la plage des 3-15 um. Par conséquent, le
choix du matériau pour la fabrication doit tenir compte de ces caractéristiques notamment. Ces
combinaisons de caractéristiques font du CZTSSe un candidat idéal pour nouvelles
technologies photovoltaiques capable d’éliminer les limitations actuelles tout en promettant des

colts réduits de production et une empreinte écologique moindre.

1.4 La cellule photovoltaique en couche mince a base de CZTSSe

A ce jour, la cellule photovoltaique en couche mince & base de CZTSSe la plus performante,
synthétisée par le laboratoire International Business Machines (IBM), affiche un rendement de
12,6% [15]. Pour rivaliser avec d'autres technologies photovoltaiques a couches minces, il est

impératif d'augmenter considérablement ce rendement [3].
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Zn0 : Al

CdS

Mo

Figure L.7 : structure d’une cellule solaire a base de CZTSSE.

1.4.1 Propriétés et Avantages du CZT (S, Se)

1.4.1.1 La structure cristalline

Le Cu2ZnSn(S,Se)s (CZTSSe) cristallise dans une structure de type késterite, qui est une
variante de la structure en maille cubique sphalérite. Dans cette structure, les atomes de cuivre
(Cu), de zinc (Zn), d’étain (Sn), de soufre (S) et de sélénium (Se) occupent des positions
spécifiques dans la maille. Le réseau cristallin est tétragonal, avec des parametres de maille a,
b et c. Les atomes sont disposés de maniére ordonnée, formant des liaisons covalentes et
ioniques. L unité de base de la structure késterite est constituée de deux couches de Cu-Zn-Sn-
S et de Cu-Zn-Sn-Se empilées alternativement. Chaque couche contient des atomes arranges de
maniere spécifique, ce qui influence les propriétés optoélectroniques du matériau [3].

Le CZTSSe cristallise dans une structure de type kesterite et/ou stannite, dérivée de la
structure des chalcopyrites, elle-méme issue de la structure sphalérite-cubique (Zinc-Blende).
Les structures kesterite et stannite se distinguent par les séquences d'empilements des cations
le long de I'axe c. Dans la structure kesterite, I'empilement est de type (-[CuSn]-[CuZn]-[CuSn]-

[CuZzn]-), tandis que dans la structure stannite, il est de type (-[ZnSn]-[Cu2]-[ZnSn]-[Cu2]-).

13

——
| —
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Il est tres probable que les deux types de structures soient présents dans un méme matériau, car
leurs énergies de formation ne différent que trés peu (environ 3 meV par atome). La structure
kesterite, ayant I'énergie la plus basse, est donc considérée comme la plus stable [16].

Ordered kesterite Disordered kesterite
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@ Cu
g ZIn
J Jd Sn
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9 @ Cu(2¢) ) X @ Cu,Zn(4ad)
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Figure 1.8 Structures cristallines du Cu2ZnSn(S, Se) [3]

La figure illustre la structure cristalline de la kesterite ordonnée (1-4) et désordonnee (I1-42m)
pour les matériaux CZTSSe. Dans la kesterite ordonnée, les atomes de cuivre (Cu), de zinc
(Zn), d'étain (Sn) et de soufre/sélénium (S/Se) occupent des positions fixes. Dans la kesterite
désordonnée, Cu et Zn peuvent échanger leurs positions, créant une structure plus mélangeée.
Cette différence dans l'organisation atomique peut affecter les propriétés électroniques et
optiques du matériau, influencant ainsi I'efficacité des cellules photovoltaiques CZTSSe.
1.4.1.2 Propriétés électriques

Dans les matériaux photovoltaiques traditionnels comme le silicium, les dopages n et p sont
souvent réalisés délibérément pour former une jonction (pn). CZTSSe est un matériau auto-
dopé (intrinsequement dopé), qui signifie que, lorsque le composé est formé, il devient
automatiquement dopé en raison de la formation spontanée de défauts intrinseques pendant sa
synthese ou sa croissance cristalline [17]. Le CZTSSe utilisé dans les cellules solaires est de
type p. Ce dopage est di a la présence de défauts cristallins générant des états accepteurs
(dopage intrinseque). Les états accepteurs sont principalement dus aux lacunes de cuivre et les

anti-sites de cuivre-sur-Zinc (Cuzn) [26].
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C’est donc I’abondance de ce dernier défaut dans le CZTSSe qui est a I’origine de son dopage
p. L'intervalle de variation de la concentration de ces défauts, notamment les lacunes de cuivre
et les anti-sites CuZn, peut varier considérablement. Typiquement, la concentration des défauts
accepteurs dans le CZTSSe se situe dans une plage allant de 10%°a10%¥cm, ce qui influe
directement sur le type de dopage et l'efficacité de la cellule solaire [17].

1.4.1.3 Propriétés optiques

L'énergie de la bande interdite est de 1,0 eV pour le CZTSe pur et de 1,5 eV pour le CZTS pur
[14]. Dans le cas du CZTSSe, cette energie varie entre ces deux valeurs et peut étre ajustée en
manipulant les ratios de soufre et de sélénium dans le matériau [18]. Les largeurs de bande
interdite atteignables se rapprochent de la valeur optimale, permettant une absorption maximale
du spectre solaire. Cela peut conduire a une efficacité de conversion allant jusqu'a 32%,
conformément a la limite de Shockley-Queisser, qui est atteinte avec une bande interdite de
1,13 eV [19].

Le CZTSSe posséde un coefficient d’absorption supérieur a 10* cm™ [20] au maximum

d’émission du spectre solaire. Cela lui permet d’absorber au moins 90% de la lumiere [18], [20]

du spectre solaire sur une épaisseur relativement faible de 1’ordre du micrometre.

Avantages du CZT (S, Se)

% Ungap de 1.5 eV et un coefficient d'absorption est de ’ordre de10*cm™" [21].

% C’est un composé ou les défauts intrinséques conduisent généralement & un Semi-
conducteur de type p [22].

% Les productions de zinc et d’étain sont respectivement 20000 et 500 fois supérieures a celle
de I’indium [22].

% L’indice de réfraction est de 2.07 [17].

% Un rendement énergétique de 12.6% [15].

1.4.2 Structure de la Cellules solaires a base de CZT (S, Se)

Les cellules solaires a base de CZT (S, Se) sont semblables aux cellules a base de CIGS (Cu
(In,Ga)Se2). Leur architecture typique comprend plusieurs couches : un substrat en verre
sodocalcique, une couche de molybdene (Mo), une couche de CZT (S, Se), une couche de
sulfure de cadmium (CdS), une couche de dioxyde de zinc (ZnO), et une couche d'oxyde
d'aluminium dopé au zinc (ZnO:Al).

La théorie a démontré que le CdS présente un décalage de bande approprié pour étre utilisé
avec le CZTSSe [23].
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Jusqu'a présent, les cellules solaires ayant les rendements de conversion les plus élevés ont
été obtenues en utilisant une couche tampon de CdS. Le choix du matériau pour le contact
arriéere est également crucial. Des métaux avec des travaux de sortie supérieurs a celui du
molybdéne, comme I'or (Au), le nickel (Ni) ou le tungsténe (W), pourraient améliorer la tension
de circuit ouvert (\Vco) [24].

La jonction PN est ainsi formée par une couche de CZT (S, Se) de type p et une couche
tampon de CdS de type n. Lorsque deux semi-conducteurs de matériaux différents sont utilises,

on parle d'une hétérojonction.

____________ AT

Figure 1.9 Diagramme de Bande d'Energie d'une Hétérojonction [14].

1.4.3 Fabrication d'une cellule solaire a base de CZTSSe

Une cellule solaire est composée de plusieurs couches minces semi-conductrices, avec une
épaisseur totale d’environ 5 pum. La figure 1.10 [12] illustre la structure de la cellule
photovoltaique a base de CZTSSe, synthétisée en laboratoire. Le substrat de ce dispositif
électronique est en verre. La premiére étape de fabrication consiste a déposer une couche de
molybdene ou d’ITO d'une épaisseur de 1 um, généralement par évaporation thermique ou
pulvérisation cathodique. Cette couche forme le contact ohmique arriére de la cellule, assurant

I'adhésion entre la couche active (la couche absorbante) et le substrat.
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Substrat

Figure 1.10: Schéma représentatif d’une cellule solaire typique a base de CZTSSe.

1.4.3.1 Substrat

Le substrat le plus couramment utilisé est une couche de verre sodé, mais des substrats
flexibles (type Upolex) ou métalliques, avec une épaisseur allant de 1 a 3 mm, sont également

employés [12].
1.4.3.2 Contact arriére

Le contact arriere, qui constitue le péle positif du générateur photovoltaique, est un métal
déposé sur la partie inférieure de I’absorbeur. Son rdle est de collecter les porteurs de charge de
I’absorbeur et de les transmettre a la charge externe. Il doit répondre a certains critéres
chimiques, mécaniques et économiques. Divers métaux ont été étudies, tels que le tungsténe, le
molybdéne, le chrome, le tantale, le manganese, 1’or, I’aluminium, I’argent et le cuivre. Parmi
ces métaux, le molybdéne est le plus couramment utilisé comme contact arriére pour les cellules

solaires CZTSSe, avec une épaisseur de 0,2 a 1 um [12].
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1.4.3.3 Couche absorbante

La couche absorbante doit étre constituée d'un matériau ayant un coefficient d'absorption
élevé dans le domaine visible. Il est donc preférable qu'elle ait une bande interdite directe, dont
la valeur soit de l'ordre de 1,1 & 1,7 eV. Sa conductivité doit étre de type p et de I'ordre de 1-
102 Q-cm™! [13].

1.4.3.4 Couche tampon

La couche tampon est située entre la couche absorbante et la couche d'oxyde transparent conducteur (TCO). Bien

qu'une jonction photovoltaique puisse exister avec un TCO directement réalisé, son rendement serait limité par :

« L'inadéquation des bandes interdites.
e Les courants de fuite dus a la présence de zones désordonnées aux joints de grains.

Ainsi, il est préférable d'introduire une fine couche, dite couche tampon, entre ces deux
composes pour optimiser les performances de la cellule. Cette couche doit posseder les

propriétés suivantes [12]:

« Une bande interdite intermédiaire permettant une transition douce entre celle du semi-
conducteur et celle du TCO, avec une valeur comprise entre 2,4 et 3,2 eV.

« Une conductivité de type n pour former la jonction avec la couche absorbante de type
p. Pour éviter les fuites de courant, sa conductivité doit étre plus faible que celle de la
couche absorbante, soit de l'ordre de 103 (Q:cm3).

« Une morphologie trées homogéne pour éviter tout effet de court-circuit au niveau des

joints de grains.
1.4.3.5 Couche d'oxyde transparent conducteur (TCO)

La couche d’oxyde transparent conducteur (TCO) doit €tre simultanément transparente et
conductrice. Dans le domaine du spectre solaire, la transmission des couches doit étre

supérieure a 80 %, et leur conductivité doit étre supérieure a 103 (Q cm ™).

De telles propriétés sont obtenues en utilisant des couches minces de Sn02, In203, de leur
alliage ITO et de ZnO. Leur transparence est liée a la valeur de leur bande interdite, tandis que
leurs propriétés électriques dépendent de la composition des couches et d'un éventuel dopage.
Généralement, une premiére couche non dopée de ZnO est déposée, suivie d'une couche dopee
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de ZnO : Al ou d'ITO. La couche de ZnO intrinséque, donc non-conductrice, empéche toute
fuite de courant entre la couche absorbante et le contact supérieur. Il a été démontré que cette
couche pouvait étre évitée en déposant une couche tampon (comme le CdS) plus épaisse [12].

1.5 Les défauts dans les cellules solaires a base de CZTSSe

Les cellules solaires CZTSSe présentent divers défauts dans leurs couches de matériaux,
notamment des défauts antisite, interstitiels et des lacunes. Ces défauts créent des niveaux de
piégeage dans la bande interdite du matériau, ce qui peut perturber la conductivité électronique
et augmenter le taux de recombinaison, réduisant ainsi l'efficacité des cellules solaires. Les
défauts sont souvent causés par des ratios de matériaux non steechiométriques, un chauffage
inapproprié ou une formation de cristaux indésirable. La formation et la densité de ces defauts
peuvent étre analysées et contrdlées pour améliorer la performance des cellules solaires
CZTSSe. [34]

Les défauts accepteurs et donneurs jouent un réle crucial dans les performances des cellules
solaires CZTSSe. Les défauts accepteurs comprennent CuSn et CuZn, tandis que SnZn est un
défaut donneur. CuSn, situé prés du milieu de la bande interdite, augmente la recombinaison
des porteurs, ce qui réduit la tension en circuit ouvert (Voc) et la densité de courant de court-
circuit (Jsc). CuZn, situé plus prés du sommet de la bande de valence, a un effet moins
significatif. Les défauts proches du milieu de la bande interdite, tels que CuSn, générent
également plus de chaleur due a la recombinaison, diminuant ainsi la stabilité et I'efficacité a
long terme de la cellule solaire. L'augmentation de la densité de ces défauts entraine une
diminution de Voc, Jsc, et du facteur de remplissage (FF), réduisant I'efficacité globale de la
cellule solaire. Minimiser les défauts proches du milieu de la bande interdite est donc essentiel

pour améliorer les performances des cellules solaires CZTSSe. [35]

1.6 Performances d’une cellule solaire a base de CZTSSe

La premiére cellule solaire a base de CZTSSe a été rapportée en 1997 par Katagiri et ses
collégues, avec un rendement de 0,66%. lls ont utilisé un absorbant CZTS pur et I'ont combiné
en une hétérojonction avec une couche tampon de CdS, une couche de TCO a base de ZnO:Al,
et un contact arriere en Mo. L'absorbant CZTS a été préparé par sulfuration. La méme année,
FriedImeier et ses collégues ont également fabriqué des cellules solaires en utilisant des couches
de CZTSSe, avec un rendement de 0,6% [20].

Katagiri et son équipe ont ensuite établi un nouveau record de rendement de 2,62% en

utilisant un procédé de sulfuration en deux étapes a partir de précurseurs déposés sous vide [27].
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Le rendement des cellules solaires a base de CZTSSe a progressé au fil des années grace a
diverses améliorations. Initialement, une optimisation du processus de sulfuration a permis
d'atteindre un rendement de 5,4% en améliorant le procédé de fabrication. [15].En 20009,
I'efficacité des cellules solaires CZTSSe avait augmente a 3,2%, bénéficiant de I'introduction
d'alliages formés par CZTSSe [15]. En simulation, D.K. Dwivedi a rapporté un rendement
impressionnant de 17,5% en 2019. Ces avancées soulignent le potentiel croissant de cette

technologie dans le domaine de I'énergie solaire.

(@) 4o - . - .
30 |- -
T el Eff = 12.6% |
=< FF = 69.8%
£ ! vV, =513.4mV
J.. = 35.2mA/cm’”
10 | -
O 1 1
0.0 0.2 0.4 0.6

(V)

Figure 1.11 : Courbe de J-V de cellule solaire CZTSSe certifiee de record mondial par
Newport d’efficacité de 12.6% [16].

1.7 Conclusion

Ce chapitre a mis en lumiére le CZT (S, Se), un matériau qui a fait I'objet de recherches
intensives dans le domaine du photovoltaique. Nous avons exploré en détail ses caractéristiques
et ses avantages en tant que matériau pour les cellules solaires. Ensuite, nous avons examiné
les composants spécifiques d'une cellule solaire CZTSSe, mettant en évidence son architecture
et son fonctionnement. Enfin, nous avons conclu cette partie en mettant en évidence les

performances prometteuses de cette technologie de cellule solaire.
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Chapitre Il : Simulation de la cellule solaire CZTSSe : Présentation du logiciel et les
parametres de la cellule solaire.

1.1 Introduction

Pour améliorer les performances des cellules solaires, il est crucial d'optimiser leurs
parametres via la simulation. La modélisation, basée sur les principes physiques des semi-
conducteurs, permet de simuler les variables électriques et les grandeurs physiques sous
différentes contraintes. Cette approche évite la fabrication de multiples prototypes, offre une

flexibilité technologique et permet d'étudier I'influence de chaque parametre individuellement.

Dans ce chapitre, nous présenterons les équations de base de la modélisation des cellules
solaires, suivies du simulateur numérique SCAPS et des parametres utilisés dans la simulation
des cellules CZTSSe.

11.2 Equations fondamentales dans les semi-conducteurs

Les équations fondamentales de la physique comprennent I'équation de Poisson, les deux
équations de courant et les deux équations de continuité. Bien que ce systeme soit composé de
cing équations de base, il peut étre simplifié en un systeme de trois équations, car les équations
de courant sont déja incluses dans les équations de continuité. La simulation numérique repose
sur la résolution de ces trois équations essentielles, qui décrivent le transport de charge dans les

semi-conducteurs. [11]
11.2.1 Equation de Poisson
L'équation de Poisson s'exprime par [11]:
DiveVy =—p (11.2)
Ou:
¥ : Le potentiel électrostatique.

¢ : La permittivité électrique du matériau.

p : La densité de charge d’espace.
11.2.2 Equation de continuité

L'équation de continuité décrit le taux de changement de la concentration des porteurs de
charge en fonction du temps. Les principales causes de ce changement de concentration des

électrons et des trous sont [37] :
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- Les processus internes de genération et recombinaison.
- Les génerations dues a des agents externes.
- Les phénomenes de transport.

L'équation de continuité s'exprime de la maniere suivante [37] :

Pour les électrons : dn/ ot = 1/q divdn + Gn+ Rn (11.2)
Pour les trous : dp/ dt=—1/q divJp + Gp -Rp (11. 3)
Ou:

-Gn et Gp sont les taux de génération pour les électrons et les trous respectivement.
- Rn et Rp sont les taux de recombinaison pour les électrons et les trous respectivement.

- Jn et Jp sont les densités de courant des électrons et des trous respectivement.
11.3 Phénomenes de recombinaison

Les principaux mécanismes de recombinaison des porteurs de charge libres dans les semi-
conducteurs comprennent la recombinaison SRH (Shockley-Read-Hall), la recombinaison
radiative, la recombinaison Auger et la recombinaison de surface, qui est un cas particulier de

la recombinaison SRH.

A chaque mécanisme de recombinaison est associée une durée de vie des porteurs de charge,

notée T Le taux de recombinaison R est donné par la relation [11] :

_An(p)
Tn(p)

(I1. 3)

Ou:
- An(p) représente la densité d'électrons (ou de trous) en excés. Dans le contexte de I'excitation

lumineuse, ces porteurs correspondent aux porteurs photo-générés. [12]

- Tn(p) est la durée de vie des électrons (ou des trous) en exces, c'est-a-dire le temps moyen

pendant lequel ces porteurs en exces existent avant de se recombiner.
11.3.1 Recombinaison radiative

Le porteur en excés repasse directement de la bande de conduction a la bande de valence, en

évacuant son énergie par émission d’un photon (figure I1.1).
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Figure Il. 1: Recombinaison radiative d’un électron de la bande de conduction avec un

trou de la bande de valence [12].

Ce processus est important pour les matériaux a bande interdite directe et faible pour les

matériaux a gaps indirects. Le taux de recombinaison est défini par :
U=Br (np-ni?) (11.4)

Ou:

Br : (cm3/s) est le coefficient de recombinaison radiative. Pour un semi-conducteur a gap
direct, Br est compris entre 10-11 et 10-9cm3/s [12].

n, p : Concentration des électrons et des trous respectivement.

ni : Concentration intrinseque.
11.3.2Recombinaison Auger

La recombinaison Auger est un processus d’interaction a trois particules (figure I1.1). L’exces
d’énergie de la recombinaison d’une paire électron-trou est fourni & une troisieme particule qui

peut étre un trou dans la bande de valence ou un électron dans la bande de conduction [12].
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Figure 11.2 : Exemple de recombinaison Auger [2].

L’expression correspondante du taux de recombinaison s’écrit [5] :
U= (Cn+Cp) (np-ni?) (11.5)

Avec :
Cn et Cp : Sont les coefficients Auger pour les électrons et les trous.
np : Concentration des électrons et des trous respectivement.
ni : Concentration intrinséque.
11.3.3 La recombinaison Shockley Read Hall (SRH)

Les recombinaisons SRH se font par I’intermédiaire des niveaux d’énergie des défauts situés
dans la bande interdite. La théorie élaborée par Shockley, Read et Hall [11] décrit les
phénomenes d’émission et de capture des charges. Le processus de recombinaison SRH est

représente sur la (figue 11.2).

'
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Figure 11.3 : Schéma représentatif du phénomeéne de la recombinaison SRH [38].

La présence inévitable d'impuretés et d'imperfections cristallines dans les semi-conducteurs
entraine l'apparition d'états électroniques permis dans le gap. Ces défauts peuvent agir comme
des piéges a €électrons ou a trous, retenant temporairement ces porteurs avant de les libérer dans
la bande de conduction ou de valence, ce qui affecte la conductivité du semi-conducteur
(Figure 11.3).

Ils peuvent également servir de centres de recombinaison pour les paires électron-trou, en
capturant un électron de la bande de conduction et un trou de la bande de valence [11]. Le taux

de recombinaison selon le modéle de Shockley-Read-Hall est donné par I'expression suivante :
2

— P10y
RSRH N T,(P+p )+, (n+ny) (11.6)

Ou ni correspond a la concentration intrinseque, n et p représentent les concentrations des

électrons et des trous libres et n1 et p1, représentent les termes d'émission et sont donnés par:

E.—E,. E,.—E;
= n-: i —fi = n- fi i
nq = n; exp( ko 7 ) Et Pq =n;exp( T ) (1.7)
Tels qu’Ei représente 1'énergie du niveau pieége proche du milieu de la bande interdite, EFi le

niveau de Fermi intrinséque et tn et tp sont les durées de vie des €lectrons et des trous.
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11.4 Logiciel SCAPS

La simulation des cellules solaires en couches minces a gagné en popularité ces dernieres
annees. De nombreux logiciels de calcul et de simulation ont ainsi été développés par la
communauté scientifique dans ce domaine, tels que AMPS-1D, PC-1D, ASA, SCAPS-1D,
SILVACO, entre autres.

SCAPS (Solar Cell Capacitance Simulator) est un logiciel de simulation numérique des
cellules solaires a hétérojonction en couches minces. 1l a été développé a I'Université de Gand
en Belgique par Marc Burgelman et ses collégues, en utilisant LabWindows/CVI de National
Instruments [1]. SCAPS a été mis a la disposition de la communauté de recherche
photovoltaique apres la deuxiéme Conférence mondiale sur la photovoltaique tenue a Vienne
en 1998 [39].

L'utilisation de SCAPS est tres pratique car elle permet de simuler n'importe quelle structure
photovoltaique, en fonction des matériaux disponibles dans les fichiers de données. En ajustant
divers parametres (largeur, surface, dopage, etc.), on peut configurer facilement la structure
souhaitée via l'interface du logiciel, illustrée par la figure 11.4. Les résultats de la simulation
sont trés proches des résultats expérimentaux, ce qui représente un gain de temps et d'argent
considérable. Parmi les résultats obtenus figurent les courbes 1-V, C-V, C-f, et Q()), ainsi que
le diagramme de bande, la densité de porteurs, et la densité de courant [39].

SCAPS est développé a l'origine pour des structures des cellules de CulnSe2 et de CdTe.
Cependant, Plusieurs version ont amélioré ses capacités de facon a devenir applicable pour des
cellules solaires cristallines (Si et GaAs) et des cellules amorphes (a-Si et de Si micro-morphe).
Un apercu de ses caractéristiques principales est donné ci-dessous : [40]

Jusqu'a 7 couches semi-conductrices.

> Jusqu'a 7 couches semi-conductrices.

> Presque tous les parameétres peuvent étre introduits avec variations graduées (en
dépendance de la composition et de la profondeur de la cellule) : Par exemple, y, &, NC,
NV, Vthn, Vthp, un, upNA, ND, tous les piéges (défauts)Nt.

» Mécanismes de recombinaison : bande a bande (direct), la SRH Auger.

> les niveaux de défauts : en volume ou a l'interface, en considérant leurs états de charge
et la recombinaison a leurs niveaux.

» Les niveaux des défauts, type de charge : pas de charge (neutre), monovalent (un seul

donneur, accepteur), divalent (double donneur, double accepteur, amphotére),
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multivalent (défini par I’ utilisateur). — Les niveaux des défauts, distribution énergétique
: niveau discret, uniforme, Gauss, sous forme de queue ou bien une combinaison.

> Les niveaux des défauts, propriété optique : Excitation directe par la lumiére est possible
(connu par effet de I’'impureté photovoltaique, IPV).

» Les niveaux des défauts, transitions métastables entre les niveaux.

» Contacts : Travail de sortie du métal ou régime de bande plate ; Propriété optique
(Réflexion ou transmission) du filtre.

» Tunneling, inter-bandes (dans la bande de conduction ou dans la bande de valence),
tunneling a/ou a partir des états de ’interface.

» Génération : a partir d'un calcul interne ou bien d’un fichier g(x) fourni par I’ utilisateur.
[llumination: du c6té p ou n.

> points pour les calculs de travail : la tension, la fréquence, la température.

» le logiciel calcule les bandes d’énergie, les concentrations et les courants a un point de
fonctionnement donné les caractéristiques (JV), les caractéristiques du courant alternatif
(C et G en fonction de V et / ou f), la réponse spectrale (également avec polarisation
lumiére ou tension). calculs de lots possible ; présentation des résultats et les parameétres
en fonction.

» chargement et la sauvegarde de tous les parameétres ; démarrage de SCAPS dans une
configuration personnalisée, un langage de script compris une fonction utilisateur libre.

> interface utilisateur tres intuitive.

» Un centre de langage de script a exécuter SCAPS d'un « fichier de script toutes les
variables internes peuvent étre consultés et tracée par le script.

» un établissement ajustement de courbe intégré.

» un panneau pour l'interprétation des mesures d’admission.

11.4.1 Notion de base
Aprés le lancement du logiciel et I’ouverture de la fenétre d’exécution on modifie les
parametres : la température, la résistance série et parallele et les parameétres d’illumination. On
peut a n’importe quel moment accéder aux deux autres fenétres, fenétre de conception de

dispositif et fenétre des résultats comme le montre la fig. 11.4.
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] SCAPS 3.0.01 Action Panel

[—Working point——— Series resistance——Shunt resistance
Temperature (K): ﬁ yes yes
no no
Voltage (V) ﬁ 0.0000
Frequency (Hz) ﬁ‘l (00E+6 00E Rs Ohm.cm™2 Rsh 5{1.00E+3
Number of points ﬁ 5 Sfem™2 Gsh &{1.00E-3

O X

All SCAPS settings —

— Action list

| Load Action List ' | Load all settings '

| Save Action List ' | Save all settings '

Yllumination: Dark Light Gx) From internal SCAPS calculation r
[—Light source for internal G(x) calculation= b
side)

llluminatedside: fram ’:' Ilg‘ITtCrIJduinr:r[?\:’?fraﬂ)

sun ar lamp 00

[Spectrum file: Iett (p-side)

Select] |;ramFMes (xB6)\SCAPS 3.0.01\spectrumn\AM1_5G 1 sun.spe

| Readfiomfile

r— External file to read G(x) from
Generation file

Spectrum cutoff ? B F

yES
no

Long wavel. (nm)

Shortwavel (nm) gc_c

Select] |

= S
=
(=]

after cutoff 0.0 Ideal Light Currentin file (mAfcmz2)

2000.0 Attenustion (%)

Neutral Dens ﬁ 0.0000 Transmission (%) ﬁ 100.000 afierND 0.00 Ideal Light Currentin cell (mAfcm?2)
=
—Action -Pause at each step number
of points

I Currentvoltage V1 (V) ﬁ 0.0000 V2 (V) ﬂ 0.8000 ﬁrﬂ ﬂ 0.0200 increment (V)

I~ Capacitance voltage /4 V) ﬁ_[} 8000 V2 (V) ﬂDBDDD ﬁﬁ‘\ ﬂDDZDD increment (V)

I~ Capacitance frequency f1 (Hz) ﬂ 1.000E+2 2 (Hz) §1.DDDE+S 4 §21 g 5 points per decade

I Spectral response WL1 (nm) ﬁBDU WL2 (nm) ﬂSDD ﬁS‘I ﬁ‘ID increment (nm}

Set problem ‘ loaded definition file | Problem file: SetProblem
Continue ] Stop ] Results of calculations ] Save all simulations ]

Batch setup
-

Record setup
.
\Sc:rlpt set-up

3 O T i

Recorder results

Clear all simulations ]

SCAPS info

6

Script graphs ]

Figure 11.4 : Panneau de démarrage de SCAPS, le panneau d’action ou principal.

La description des blocs numérotés de 1 a 6 est [41] :

1. Lancer SCAPS.

2. Définir le probléme, ainsi que la géométrie, les matériaux et toutes les propriétés de la cellule

solaire étudiée.

3. Indiquer les circonstances dans lesquelles la simulation est effectuée (spécifier le point de

fonctionnement).
4. Indiquer la mesure a simuler.

5. Commencer le(s) calcul(s).

6. Afficher les courbes de simulation.

11.4.2 Choix de la cellule solair

e

Lorsque le bouton "Set Questions™ est cliqué sur le pupitre opeérateur, le panneau
"SOLAIRE DEFFINITION" s'affiche. Le dernier parameétre est utilisé pour créer ou modifier

la structure de la cellule solaire et enregistrer les charges d'autres fichiers.
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5] SCAPS 3.0.01 Solar Cell Definition Panel

Internal R and T at front

Layers R > 0.000000
left contact | T 1000E0
Interfaces

p-CZTSSe
n-Cds

Zn0
ZnC:Al
add layer
L
L

right contact ‘

|

|
|

I

Info on graded parameters only available after a calculation

Problem file

d:\CZTSSe!

CZTSSe1 def

last saved: 8-6-2024 at 22:11:51

illuminated from :

left contact
back

I 90" 5]

E light

right contact
front

Remarks (edit here)

SCAPS version 3.0.01, 1-4-2011, ELIS - UGent: Problem definition file

last saved by SCAPS: 08-06-2024 at 22:11:51

a CIGS solar cell problem: the baseline (starting file)

file used for the NUMOS workshop on numerical modelling of thin film solar cells

Gent, 30 march 2007
Workshop given by Marc Burgelman, ELIS, UGent

o

new ] load ] save ]

cancel

Figure 11.5 : Définition de la structure d’une cellule solaire.

11.4.3 Propriétés des couches

La fenétre représentée sur la (figure 11.5) contient plusieurs parametres tels que I'énergie de

gap, la permittivité, l'affinité, le dopage, le type de dopage. Il convient de noter que les

utilisateurs peuvent utiliser directement les valeurs standards dans les fichiers de données du

logiciel.

[&] SCAPS 3.0.01 Layer Properties Panel
LAYER 1 [p-cZTSSe R model
thickness (im) | 2000 | Bandto band i |
unform oure A (y=0) - Radiative recombination coefficient (cm®/s) 5.000E-9
- P Y - Auger hole capture coefficient (cm”6/s) 1.000E-29
[The layeris pure A:y = 0. uniform 0.000 Auger hole capture coeficient (cm”6fs) 1.000E-29
|Semicanductor Property P of the pure material | |pure Ay = 0) Recombination at defects |
Defect1
charge type - acceptor {0}
bandgap (eV) 1130 total density (1/cm3): Left 1.000e+15; Right 1.000e+15
electron affinity (V) 4.400 grading Ntfy): linear
dielectric permitiivity (relative) 8.000 energydistribution: gauss: Et=0.80 eV above Ei: Ekar=0.10 eV
CB effective density of states (1/cm™3) 2 200E+18 this defect only, if active: tau_n = 1.0e+02 ns, tau_p = 1.0e+02 ns
VB effective density ofstates (1/cm™3) | 800519 this defect only, if active: Ln = 5.1e+00 jIm, Lp = 2.5e+00 im
electron thermal velocity (cmy/s) 1.000E+7
hole thermal velocity (cm/s) 1.000E+7 Defect2
5 charge type - donor - {+/0}
:'e‘w“”:‘“”‘wﬁf“\;" Vs) ;ggggj total density (1/cm3): Left 1.000e+15; Right 1.000e+15
ale mability (cfVs) - grading Nty): linear
effective mass of electrans 0 energydistribution: gauss; Et=0.80 eV above Ei; Ekar=010 eV
effective mass of holes 1.000E+D this defect only, if active: tau_n = 1.0e+02 ns, tau_p = 10e+02 ns
I~ Allow Tunneling this defectonly. if active: Ln = 5.1e+00 um. Lp = 25e+00 um
shallow uniform donor density ND (1/cm3) ‘ 1.000E+10 ‘
none
shallow uniform acceptor density NA (1/cm3) ‘ 6.000E+15 ‘
Absorption madel
alpha (y=0)
from model
from file
absorpion constant A (1/em eV (3) | 4000E+4
absorption constant B (V" (%4/cm) ‘ 0.000E+0

show -

absarption file fory =0

Bo) o]

Figure 11.6 : Paramétres d'une couche (absorbeur CZTSSe) d*une cellule solaire.
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11.4.4 Reésultat de la simulation (Caractéristique J(V))
Exécuter la simulation « Calculate », noter les résultats de simulation (JCC, Vco, FF, ) dans
la fenétre «J-V panel », la caractéristique J-V..., On peut afficher et copier ces résultats sous

forme de tableau en appuyant « show ».

] SCAPS 3.0.01 |-V Panel = O X
Recombination Currents -
-t Curve info
) 1E+2-
current mode: 3) J (current density in mAjcm2)) Scale OFF
Scale F'DE*D’ 4 / :i?1g //
:‘UHQ 0.0E+0 H;;HHHHHHHHHHHHHHHHHHHHI'.I 1E+1 /,/ save graphs
+ %‘ L —_—
BIE0 + !f % / save
T )
_ 0B 1E+D 7./ show
® I / P
S 15EA—F / plot
£ T e
T i |
T } . 0.05 010 015 020 025 0.30 0.35 040 045 050 0.54
25E-1-— / voltage (V)
-30E+1-—F 7 Total recombination: energy bands
I / Atfront contact n semiconductors: g -
M Atback contact “ total SRH -
SBIEA =S 3 \ Atinterface I total radiative ElErRED
003 0.05 070 015 020 0.25 0.30 0.35 040 045 050054 ¥ total Auger
voltage (V)
Lastsimulated IV parameters ac-bands
Vaoc (V) Jsc (mAfem2) FF (%) eta (%)
05231 36561082 66.11 1264 C-v
Measurementfile:
i C-f
Measured IV parameters File name: Select a filename
QE
select show,
. - -
last curve, <-light Comments

Problem file: d\CZTSSe\CZTSSe.def
lastsaved: 8-6-2024 at 22:11:51
cimulation dane nn- 19-A-2124 at 231031

Figure 11.7 : Panneau d’affichage des courbes J-V en éclairement.

11.5 Présentation de la structure de la cellule solaire CZTSSe
Pour réaliser une simulation avec SCAPS, il est crucial de bien définir la structure a
simuler. Une cellule solaire est constituée de plusieurs couches minces semi-conductrices.
Dans ce travail, la structure de la cellule solaire a base de CZTSSe est la suivante :
Mo |[CZTSSe | CdS | ZnO | ZnO : Al | Ni/Al

Le schéma simplifié¢ de I’hétéro structure est représenté sur la figure 11.8.




Chapitre Il : Simulation de la cellule solaire CZTSSe : Présentation du logiciel et les
parametres de la cellule solaire.

n0O : Al

cds

E light

left contact right contact
back front

Mo

Figure 11.8 : Le schéma simplifié d’une cellule solaire a base de CZTSSe.
11.5.1 Contacts et Résistances
Le molybdéne (Mo) et le nickel (Ni) sont les contacts les plus utilisés dans la technologie
CZTSSe [42]. Mo est utilisé comme contact arriere et Ni comme contact avant. Dans notre
simulation, les contacts métalliques sont définis en fonction de travail de sortie et les taux de
recombinaison de surface (SRV) [12]. Les caractéristiques électriques des contacts sont

résumées dans le (tableau I1.1) :

Propriétés Contact arriere Contact avant
Travail de sortie 5.0 eV (Mo) 5.1eV (Ni)
VRS d’électron 10°cm/s 10°cm/s

VRS de trou 10’cm/s 10’cm/s

Tableau 11.1 : Les parametres électriques des contacts utilisés dans la simulation [42].

Les valeurs de la résistance en série et la résistance en parallele de la cellule solaire étudiée

sont respectivement 0.72 Qcm?2 et 6.21 x102 Q cm? [15].
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11.5.2 Parametres des couches de la cellule solaire
Le tableau regroupe les parameétres des différents matériaux utilisés dans la simulation.

Tableau 11.2 :
Couches p-CZTSSe n-Cds ZnO ZnO :Al
Parametres

d (nm) 2000 [15] 25 [15] 10 [15] 50 [15]
Eg(eV) 1.13 [15] 2.443] 3.1[44] 3.3 [44]
N 8 [15] 10 [43, 44] 9 [43, 44] 9 [43, 44]
7 (EV) 4.4 4.2 [43] 4.4 [43] 4.6 [42]
un/ pup (cm2/Vs) | 100/ 25 [12] | 100/25 [43] 100/25 [43] 100/25 [43]
Nc (cm™3) 2.2x10%9[12] 2.2x10%%[43] 2.2x10'%[43] 2.2x10'%[43]
Nv (cm™) 1.8x10%9[12] 1.8x10'9[43] 1.8x10%[43] 1.8x10'°[43]
vn / vp (cm/s) 107/107[12] | 107 107[15] 107/ 107[15] 107/ 107[15]
ND (cm ) - 10 7 [44] 10 % [44] 10 18 [44]
NA (cm™) 1016 - -
o (cm?) 10° Fiche data Fiche data Fiche data

Tableau I1. 2 : Paramétres des différents matériaux utilisés dans la simulation.

Les paramétres du tableau 11.2 sont reportés dans la littérature, on mentionnel’épaisseur du
matériau (d), 1’énergic de gap (Eg), la permittivité relative (er), ’affinité électronique (y),
la mobilité des électrons (un), la mobilité de trous (up), la densité d’état dans la bande de
conduction Nc, la densité d’état dans la bande de valence Nv, la vitesse thermique des électrons

(vn), la vitesse thermique des trous (vp), la densité du donneur (ND), la densité de I’accepteur

(NA).
11.5.3 Défauts

En général, les défauts présents dans les semi-conducteurs sont classés en deux types :
donneurs (D) et accepteurs (A). Dans notre étude, la distribution de ces défauts suit une forme
gaussienne. Le tableau (11.3) présente les différents parametres associés aux défauts. EA(D)

représente I'énergie du pic gaussien, Wd correspond a la largeur de la distribution, Nth indique
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la concentration des défauts (eV), et an(p) désigne la section de capture. Les valeurs de ces
parametres sont tirées de réféerences spécifiques.

Tableau Il. 3 : Parametres de la densité de défauts des matériaux.

p-CZTSSe n-CdS ZnO Al-ZnO
Type de défaut | A/ D A/D A/D A/D
an (cm?) 10 /100 10 /105 10177108 | 1017/ 108
on (cm?) 105/710%  [10B7107 105/105 | 105/10
Ea(ev) Ev+0.8 Ev+1.2 Ev +1.55 Ev +1.65
Eb (ev) Ec-0.8 Ec-1.2 Ec—-1.55 Ec-1.65
Wap 0.1 0.1 0.1 0.1
Nihap 10%/10% 10*/10** | 10'%/10% 10*2/10%

11.6 Conclusion

Les différentes étapes décrites dans ce chapitre permettent de bien comprendre le
fonctionnement du logiciel SCAPS et de I'utiliser efficacement pour la simulation. SCAPS est
un outil trés pratique et largement utilisé par la communauté scientifique depuis sa mise en
service. La maitrise de ces étapes nous a permis d'exploiter le logiciel dans nos simulations, ce
qui est essentiel pour optimiser la structure des dispositifs photovoltaiques, ainsi que leurs
principales caractéristiques et les parameétres qui les influencent. Nous avons également
présenté des notions sur les cellules solaires a base de CZTSSe afin d'étudier I'influence des
Différents parameétres de la cellule. Cette compréhension approfondie du logiciel et des cellules

solaires est cruciale pour analyser et améliorer les performances des dispositifs photovoltaiques.




Chapitre Il : Résultats et discussions

Chapitre I11 ; Reésultats et discussions

35

——
| —



Chapitre Il : Résultats et discussions

I11.1Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons les résultats de la simulation numérique d'une cellule solaire
en couche mince a base de CZTSSe, en nous concentrant sur I'étude des défauts. Pour améliorer
les performances de cette cellule solaire, nous avons examine l'effet de divers parametres liés

aux défauts.

Nous avons d'abord défini une cellule de référence avec un ensemble de parametres fixes.
Ensuite, nous avons analysé I'impact de la densité et des types de défauts situes a differents
niveaux d'énergie dans la bande interdite de la couche absorbante. Cette étude vise a optimiser

les parametres externes de notre cellule solaire.

La simulation a été réalisée a I'aide du logiciel SCAPS, un outil spécialisé dans la modélisation
des dispositifs photovoltaiques. Grace a cette simulation, nous avons pu identifier les
configurations optimales des défauts pour améliorer I'efficacité et la performance de la cellule
solaire a base de CZTSSe.

111.2 Simulation de la cellule solaire a base de CZTSSe de référence

La structure et les parametres de la cellule solaire & base de CZTSSe sont présentés dans le
chapitre précédent.

Dans cette étude, nous avons examiné les performances des cellules solaires a base de
Cu2ZnSn(S,Se)4 (CZTSSe) en assurant une couche absorbante exempte de tout défaut. Aucun
défaut, qu'il soit de type donneur ou accepteur, ni mécanismes de recombinaison n'ont été

introduits dans la structure du matériau.

La Figure I11.1 présente la courbe caractéristique densité de courant-tension (J-V) pour une
cellule solaire a base de CZTSSe, simulée avec des paramétres spécifiques. Ces courbes sont
essentielles pour évaluer les performances électriques des cellules photovoltaiques et
comprendre leur comportement sous éclairement par le spectre solaire AM 1.5 et la densité de

puissance 1000W/cm?.
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Figure 111.1 : Caractéristique J(V) de la cellule solaire a base de CZTSSe.

Les paramétres électriques de cellule solaire étudiée ont été évalués sur la base de la
caractéristique simulée (J-V). lls sont représentés dans le (tableau I11.1) avec ceux de la cellule

solaire a base de CZTSSe de record mondial certifiée par Newport [15].

Structure Vco (V) Jec(MA/cm?) | FF (%) N (%)
Simulation [SCAPS] 0,55 40,56 67,87 | 15,26
Expérimentale [15] 0.5134 35.2 69.81 12.60

Tableau I11.1 : les parametres électriques de la cellule solaire a base de cztsse simulée et
de la cellule solaire a base de cztsse de record mondial certifiée par newport [15].

Les résultats obtenus dans cette étude sont remarquables et mettent en évidence le potentiel
des cellules solaires a base de CZTSSe. Le rendement de conversion atteint 15,26 %, un progres
significatif par rapport aux valeurs précédentes. Le facteur de forme s'établit a 67,87, ce qui
indique une bonne qualité de la cellule solaire. Le courant de court-circuit (Jcc) atteint 40,56
mA/cm2, démontrant une excellente capacité de collecte des photons solaires. Enfin, la tension
de circuit ouvert (Voc) est de 0,55 V, confirmant la performance prometteuse de ces cellules

photovoltaiques. Ces résultats soulignent I'efficacité et la viabilité de I'optimisation des cellules

solaires CZTSSe pour des applications énergétiques durables.

37

'




Chapitre Il : Résultats et discussions

Ces performances élevées démontrent clairement l'importance cruciale d'une couche
absorbante parfaite pour optimiser I'efficacité des cellules solaires CZTSSe. En éliminant les
défauts, nous avons pu ameéliorer significativement les parameétres clés de la performance,

soulignant ainsi le potentiel des matériaux CZTSSe dans les applications photovoltaiques.

Interprétation

La courbe J-V (densité de courant-tension) pour une cellule solaire CZTSSe sans défauts dans
la couche absorbante révele des informations cruciales. Tout d’abord, le courant de court-circuit
(Jcc) reste constant a environ 40 mA/cm? jusqu’a une tension de 0,4 V, indiquant une excellente
absorption de la lumiere et une génération efficace de paires électron-trou. Ensuite, la tension
de circuit ouvert (Voc) atteint 0,55 V, suggérant une faible recombinaison des porteurs de
charge et une bonne qualité de la jonction p-n. Le facteur de forme (FF) de 67,87% est
raisonnablement bon, signifiant une conversion efficace de la puissance en électricité. Enfin, le
rendement de conversion de 15,26% confirme que 1’absence de défauts dans la couche

absorbante favorise une conversion efficace de 1’énergie solaire.

Cette configuration sans défauts présente un grand potentiel pour les applications
photovoltaiques, soulignant I’importance de la puret¢é de la couche absorbante dans

I’optimisation des cellules solaires CZTSSe.

La Figure I11.2 montre une efficacité quantique externe (QE) élevée sur une large gamme de
longueurs d'onde. Elle augmente rapidement autour de 400 nm pour atteindre un plateau proche

de 100% entre 450 et 800 nm, avant de diminuer Iégerement vers 1000 nm.
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Figure 111.2 : Courbe d'efficacité quantique externe (QE) en fonction de la longueur
d'onde pour une cellule solaire a base de CZTSSe.

L’absence de creux ou de variations brusques dans la courbe QE suggére une couche
absorbante de haute qualité avec tres peu de défauts structurels ou de centres de recombinaison.
Cette uniformité d’absorption indique une excellente cristallinité du matériau CZTSSe, une
faible densité de défauts qui pourraient agir comme des piéges pour les porteurs de charge, ainsi
qu’une composition et une structure de bande bien optimisées pour 1’absorption solaire. La
stabilit¢ de D’efficacité prés de 100% sur une large plage spectrale témoigne d’une couche
absorbante presque idéale, capable de convertir efficacement la majeure partie du spectre
solaire visible en paires électron-trou. Cette performance suggére un potentiel élevé pour
I’utilisation de ce matériau dans des cellules solaires & haut rendement, en minimisant les pertes

dues aux défauts ou aux imperfections structurelles.
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111.3 Effet de la densité des défauts accepteur et donneur sur les
performances de la cellule solaire a base de CZTSSe

L'impact des défauts accepteurs et donneurs sur les performances des cellules solaires est
important pour comprendre et optimiser leur efficacité. Dans cette section, nous analysons
comment les variations de la densité des défauts accepteurs et donneurs Na influencent les
principaux paramétres de performance des cellules solaires & base de CZTSSe, tels que la
tension en circuit ouvert (\Voc), le courant de court-circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et le
rendement (n). Ces analyses permettent d'identifier les niveaux de densité de défauts qui
n'affectent pas significativement les performances, ce qui est essentiel pour le développement

de cellules solaires a haute efficacité.

111.3.1 Effet de la densité de défaut accepteur sur les performances de la cellule solaire a
base de CZTSSe

Nous avons varié les densités défauts de type accepteur de la couche CZTSSe pour voir
son influence sur les parametres externes de la cellule solaire allant de 10 ¢cm=4 10 cm™. La
figure 111.3 montre I'effet de différentes densités de défauts accepteurs (Nta) sur la courbe de la

densité de courant-tension (J-V) d'une cellule solaire a base de CZTSSe.
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Figure 111.3 Effet de la densité de défaut type accepteur de couche CZTSSe sur la
caractéristique J (v).
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D’aprés la figure I11.3 (Nia = 10% cm2a 101" cm®) :

> Les courbes J-V restent presque identiques pour toutes les densités de défauts
accepteurs testées.

» Ladensité de courant de court-circuit (Jcc) reste élevée et stable.

» Latension en circuit ouvert (Voc) ne montre pas de variation significative avec

l'augmentation de la densité des défauts accepteurs.

> Les résultats suggerent que les défauts accepteurs, dans la plage de densité
testée, n'ont pas d'impact significatif sur les performances de la cellule solaire
CZTSSe.

> Cela peut étre d au fait que les défauts accepteurs n'introduisent pas de niveaux
d'énergie qui favorisent les recombinaisons non radiatives. En d'autres termes,
ces défauts ne piegent pas les porteurs de charge de maniere efficace, ce qui

explique pourquoi ils n‘affectent pas les parameétres Jcc et VVoc.

La figure I11.3 démontre que dans cette étude spécifique, les défauts accepteurs n'ont pas
d'impact notable sur les performances des cellules solaires CZTSSe. La stabilité des courbes J-
V pour toutes les densités de défauts accepteurs de la couche CZTSSe testées indique que ce
type de défaut n'est pas critique pour la performance des cellules solaires basées sur ce matériau.
Cela pourrait étre di a la nature des défauts accepteurs ou a leur interaction limitée avec les

porteurs de charge.
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Pour analyser I'impact des défauts accepteurs de la couche CZTSSe sur les performances des
cellules solaires a base de CZTSSe, nous avons examiné comment la variation de la densité de
ces defauts influence les principaux parameétres externes de la cellule, notamment la tension en
circuit ouvert (Voc), la densité de courant de court-circuit (Jcc), le facteur de forme (FF) et le

rendement (n). Les résultats obtenus sont présentés dans la figure I11.4.
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Figure 111.4 Influence de la densité de défaut de la couche CZTSSe sur les paramétres
externes : 1, FF, VVoc et Jcc.
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La figure 1l1.4 révele que la densité des défauts accepteurs Nia na pas d'influence
significative sur les parametres externes de la cellule solaire a base de CZTSSe. Les valeurs de
la tension en circuit ouvert (Voc), de la densité de courant de court-circuit (Jsc), du facteur de
forme (FF), et du rendement () restent constantes malgré les variations de Nia de10'* a 107cm’
3, Cela indique que, dans la plage de densité de défauts étudiée, les performances de la cellule
solaire ne sont pas affectées par la présence de ces défauts accepteurs ce qui suggere un effet
positif de ces défauts dans la cellule.

111.3.2 Effet de la densité de defaut donneur de la couche CZTSSe sur les performances
de la cellule solaire & base de CZTSSe

Nous avons varié les densités défauts de type donneur de la couches CZTSSe pour voir son

influence sur les parametres externes de la couche CZTSSe allant de 104 cm=3 10" cm™.
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Tension (v)

Figure 111.5 Effet de la densité de défaut type donneur sur la caractéristique J (v).
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La figure 111.5 montre les caractéristiques courant-tension (J-V) de la cellule solaire a base
de CZTSSe pour différentes densités de défauts donneurs (Nta). Chaque courbe représente une
densité de défaut spécifique, indiquée par les 1égendes correspondantes. Cette représentation
permet d'observer I'impact de la variation de la densité des défauts donneurs sur les

performances électriques de la cellule solaire.

Pour analyser I'impact des défauts donneurs sur les performances des cellules solaires a base
de CZTSSe, nous avons examiné comment la variation de la densité de ces défauts influence
les principaux parameétres externes de la cellule, notamment la tension en circuit ouvert (\Voc),
la densité de courant de court-circuit (Jcc), le facteur de forme (FF) et le rendement (). Ces
analyses montrent clairement que pour obtenir des performances optimales, il est essentiel de

maintenir la densité de défauts donneurs aussi basse que possible.
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Figure 111.6 Effet de la Densité des Défauts Donneurs (Nta) sur les Performances
des Cellules Solaires a base de CZTSSe.
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La figure I11.6 présente l'influence de la densité des défauts donneurs (Nta) sur les
performances des cellules solaires CZTSSe, notamment la tension en circuit ouvert (Voc), le
courant de court-circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et le rendement ().

» Tension en Circuit Ouvert Voc :

- A faible densité de défauts Na= 10 cm 3, Voc atteint une valeur maximale d'environ 0.6
V.

- A mesure que la densité de défauts augmente, VVoc diminue progressivement. A partir de
Nia = 5.10% cm™, une chute significative de Voc est observée, indiquant une diminution

substantielle de la performance de la cellule.

> Densité de courant de Court-Circuit Jcc:

- Le Jec reste stable et élevé (environ 40 mA/cm2) pour des densités de défauts jusqu'a 5.101°

cm3,

- Au-dela de cette densité, Jcc commence a chuter de maniére drastique, atteignant presque
zéro a des densités de défauts trés élevées Nia 101" cm. Cela montre que les défauts donneurs

a haute densité ont un impact négatif sévere sur la génération de courant.

> Facteur de Forme FF :

- Le FF est relativement constant & environ 70 % jusqu'a Na = 5.10'° cm,

- Une chute notable est observée au-dela de cette densité, avec des fluctuations indiquant
une dégradation progressive de la qualité des jonctions et des interfaces au sein de la cellule.

> Efficacité n :

- L'efficacité de la cellule reste stable et élevée (environ 15 %) pour des densités de défauts
faibles et modérées.

- Une réduction significative de I'efficacité est notée a partir de Nia = 10 cm®, atteignant
presque zéro a des densités de défauts trés élevées Nia> 101'cm, Cette chute drastique souligne

I'importance de minimiser les défauts donneurs pour maintenir des performances optimales.

En résumé, la densite de défauts donneurs a un impact considérable sur les performances
des cellules solaires a base de CZTSSe. Une faible densité de défauts permet d'obtenir des
performances optimales, tandis qu'une densité élevée de défauts conduit a une dégradation
significative des paramétres clés de la cellule solaire. Il est donc crucial de controler et de

minimiser ces défauts pour maximiser I'efficacité des cellules solaires.
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111.4 L'influence des défauts donneurs et accepteurs sur les performances
d'une cellule solaire en CZTSSe
Nous avons varié les densités defauts de type donneur et accepteur de la couches CZTSSe

pour voir son influence sur les paramétres externes de la couche CZTSSe allant de 104 cm=a

10Y7 cm3 (Tableau 111.3).

Nta cm) donneur 101 10%° 106 107
Nta cm) accepteur 101 105 10%6 10%7
Voc(v) 0.56 0.55 0.28 0.13

Jcc (MA/cm?) 40.42 40.49 41.89 76.29.107
FF% 66.76 66.76 47.50 44.47
1% 15.00 1491 5.50 0.04

Tableau 111.3 : Influence de la densité des défauts donneurs (Nta) et accepteur (Nta) sur
les paramétres externes (Voc, Jsc, FF, 1) de la cellule solaire a base de CZTSSe.

Lors de l'analyse de I'effet combiné des défauts de type donneur et accepteur sur les
performances d'une cellule solaire a base de CZTSSe, il apparait clairement que les défauts de
type accepteur ont un impact négligeable. Les résultats montrent que les performances de la
cellule sont principalement influencées par les défauts de type donneur.

I11.5 Caracteéristiques J(V) des cellules solaires en CZTSSe optimales

Les caractéristiques J(V) de la cellule solaire a base de CZTSSe pour les quatre résultats
obtenus (absences des défauts, accepteur, donneur) apres 1’optimisation sont présentées dans la
(figure 111.7).
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Figure 111.7 Les caractéristiques J(V) de la cellule solaire a base de CZTSSe pour les
guatre résultats obtenus.

La figure 111.7 présente les caractéristiques courant-tension (J-V) de la cellule solaire a base
de CZTSSe pour quatre cas : absence de défauts, présence de défauts accepteurs, de défauts
donneurs, et de la combinaison des deux types de défauts. Il est évident que les performances
de la cellule solaire sont principalement affectées par les défauts donneurs, tandis que les
défauts accepteurs ont un impact négligeable. La courbe de la présence de deux défauts montre
des résultats similaires a ceux du défaut donneur seul, confirmant que le défaut accepteur n'a

pas d'effet significatif sur les performances de la cellule.




Chapitre Il : Résultats et discussions

La couche CZTSSe Voc(V) Jcc (mA/cm?) FF(%) n (%)
Absence des défauts 0,55 40,56 67,87 15,26
Défaut accepteur 0,55 40,56 67,87 15,26
Défaut donneur 0.53 40.86 66.46 14.29
Présence de deux défauts | 0.53 40.86 66.46 14.29

Tableau I11.4: comparaison du résultat obtenu.

Le tableau 111.4 montre que les performances de la cellule solaire restent inchangées en
présence de deéfauts accepteurs par rapport a l'absence de défauts, tandis que les défauts
donneurs, seuls ou en combinaison avec les défauts accepteurs, entrainent une légere diminution

de l'efficacité.
111.6 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons mené une étude approfondie des performances d'une cellule
solaire en couche mince a base de CZTSSe, en focalisant notre attention sur I'impact des
défauts. Les simulations numériques ont révélé que la densité et les types de défauts, notamment
les défauts accepteurs et donneurs, jouent un rdle crucial dans I'efficacité de la cellule solaire.
En particulier, les défauts donneurs ont montré un impact significatif sur les parameétres de
performance, tandis que les défauts accepteurs se sont avérés négligeables. La présence
simultanée des deux types de défauts a confirmé que les performances étaient principalement
influencées par les défauts donneurs. Ces résultats fournissent des orientations précieuses pour
I'optimisation des cellules solaires CZTSSe afin d'améliorer leur efficacité et leur performance

globale.
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L'objectif de cette étude est de simuler une cellule solaire photovoltaique en couches minces
a base de Cu2ZnSn (S, Se)4 a l'aide du logiciel SCAPS-1D, dans le but I'impact des défauts
présents dans la couche absorbante de Cu2ZnSn(S,Se)4 (CZTSSe) sur les performances des
cellules solaires. Cette recherche s'est articulée autour de deux principes : premiérement, la
simulation d'une cellule solaire de référence avec différents défauts dans la couche absorbante

CZTSSe, et deuxiemement, la comparaison des résultats obtenus.

Nous avons commencé par définir la structure de la cellule solaire de référence, puis nous
avons utilisé la simulation pour calculer les parameétres électriques caractéristiques de cette
cellule solaire. Les valeurs obtenues sont les suivantes : densité de courant de court-circuit (Jcc
= 36.19 mA/cm?), tension en circuit ouvert (Vco = 0.52 V), facteur de forme (FF = 65.95 %),
et rendement de conversion (n = 12.60 %). Ces résultats sont en trés bon accord avec ceux

rapportés dans la littérature [15].

Ensuite, nous avons étudié la sensibilité des parametres photovoltaiques de la cellule solaire
en l'absence de défauts, en variant la densité de défauts donneurs et accepteurs, ainsi qu'en

introduisant deux types de défauts dans la couche absorbante CZTSSe de type p.
Les résultats obtenus ont montré que :

» Absence de défauts dans la couche absorbante (CZTSSe) :
- Courant de court-circuit (Jcc) stable a environ 40 mA/cm? jusqu'a 0,4 V.

- Tension en circuit ouvert (\Voc) atteint 0,55 V, indiquant une faible recombinaison

des porteurs de charge.

- Facteur de forme (FF) de 67,87 %, témoignant d'une conversion efficace de la
puissance.
- Rendement de conversion de 15,26 %, soulignant une efficacité élevée de conversion

de I'énergie solaire.

> Impact des défauts accepteurs (Nta= 10 cm=a 10”17 cm®) :
- Les courbes J-V restent stables pour toutes les densités de defauts testées.
- Jcc et Voc ne montrent pas de variation significative avec I'augmentation de la densité

des défauts accepteurs.
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- Les performances restent robustes, indiquant que ces défauts n'‘ont pas d'impact

notable sur Jcc et Voc.
> Impact des défauts donneurs (NtA = 10 cm= a 10*" cm®) :

- Faible densité (Nta = 10 cm®) : performances optimales avec Jcc élevé, Voc élevé,
FF élevé et rendement élevé.

- Densités modérées (Nia = 10'° cm™ a 1.5 x 10® cm?®) : légére diminution des
performances, mais restent acceptables.

- Densité élevée (Nia = 10% cm™) : chute significative des performances.

- Trés haute densité (N = 101" cm?) : performances presque nulles en raison de

recombinaisons non radiatives élevées.

» Impact combiné des défauts donneurs et accepteurs :
- Les défauts accepteurs ont un impact négligeable sur les performances, confirmé par
des courbes J-V similaires a celles sans défauts.
- Les défauts donneurs ont un effet significatif, affectant négativement Jcc, Voc, FF et
.
- La présence combinée de défauts montre une légére diminution de l'efficacité par

rapport a I'absence de défauts.

En résumé, les performances des cellules solaires CZTSSe sont principalement
influencées par la densité des défauts donneurs, tandis que les défauts accepteurs ont peu
ou pas d'effet notable. Il est crucial de minimiser les défauts donneurs pour optimiser
I'efficacité de conversion de ces cellules solaires.
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