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Résumé

L’effet de différentes couches fenétres sur les paramétres €lectriques de la cellule
solaire CZTSSe a ¢été ¢tudié a 1’aide du logiciel de simulation des dispositifs SCAPS
(SolarCellCapacitance Simulator). Le coefficient d’absorption optique, [’épaisseur, la
concentration du dopage de la couche fenétre ont ét¢ ¢tudiés pour la structure de la cellule
solaire AZO /ITO /FTO/ TiO2 / ZnMgO / i-ZnO / CdS / CZTSSe / Mo. La présente étude
révele également que I’ITO est un meilleur choix pour la fabrication de la couche fenétre pour
la cellule solaire CZTSSe. De plus, ’effet du travail de sortie de métal du contact arriére sur
les performances de la cellule CZTSSe a été simulé. Il est suggéré que 1’augmentation du
travail de sortie du métal est une solution potentielle pour améliorer les performances des
cellules solaires CZTSSe. La simulation numérique dans ce travail présente une nouvelle
approche pour améliorer l'efficacité de conversion de la cellule solaire CZTSSe.

Mots clés : Cellule solaire, Cu,ZnSn(S,Se)s, Couches fenétres, Travail de sortie de métal,
Efficacité de conversion

Abstract

The effect of different window layers on the electrical parameters of CZTSSe solar
cell was investigated using a solar cell capacitance simulator (SCAPS). The optical absorption
coefficient, thickness and the doping concentration of the window layer have been examined
for the device structure AZO /ITO /FTO/ TiO2 / ZnMgO / i-ZnO / CdS / CZTSSe / Mo the
solar cell. The present study also reveals that ITO is a better choice for the manufacturing of
window layer in CZTSSe solar cells. Also, the effect of the work function of back contact
metal on the performance of the CZTSSe solar cells was simulated. It is suggested that
increasing the metal work function is a prospective solution to improve the performance of
CZTSSe solar cells. The numerical simulation in this work presents a new approach to
enhance the conversion efficiency of the CZTSSe solar cell.



Keywords:Solar cell, Cu,ZnSn(S,Se)s,Window layer, Work function metal, conversion
efficiency
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Introduction Générale

L’énergie solaire est une énergie qui provient du soleil sous forme de rayonnement. C’est

une des énergiesrenouvelables les plus utilisées. Elle consiste a convertir, grace a 1’effet
photovoltaique, lerayonnementélectromagnétique en électricité. Ce processeur de conversion

est a la fois accessibleyrentable et  nonpolluant a  I’environnement.

Onparlealorsd’énergiepropre [1].

Actuellement, plusieursmatériauxsolairesontétéexploités dans la  conversion
photovoltaique a cause de leurspropriétés optiques etélectroniques [2]. La grande majoritédu
marché photovoltaique est a la base du silicium [3]. La filicre Silicium dite de premicre
génération, utilise le Silicium cristallin (monocristallin ou poly-Cristallin) comme
matériauabsorbeur [4]. A ce jour, le rendement record de ces cellules est de 26.1% .Au cours
des derniéresdécennies,lescouchesminces dites de deuxiémegénération sont des alternatives
intéressantes au Silicium, elles sont développées dans le but d'augmenter lesrendements et de
réduire les colts de  fabrication [6]. Elles ont [1’avantage  d’avoir
desmatériauxabandeinterditedirectetuncoefficientd’absorption plus ¢élevé [5].Parconséquent,
les composés les plus communs pour faire des cellules solaires en couches minces sont le
Tellurure de Cadmium (CdTe) et le Cuivre d’Indium Gallium et Séléniure(CIGS) (le
rendement record de 22 %) [3,5].Actuellement, 1’inconvénient majeur estlarareté et le cout
¢levé d’¢éléments tel que I’Indium et le Gallium, ainsi que la toxicitéde Cadmium qui ont
provoquédes préoccupations au sujet des limites de production descellules photovoltaiques
[3,5]. Pour résoudre ces problémes, il est nécessaire de développerde nouveaux matériaux a
base d’¢léments plus abondants et non toxiques afin de produire des cellules solaires qui
respectent  I’environnement [6]. Pour cela, ungrand nombre d'équipes de
rechercheélaborentd'autresmatériauxtels que 1’utilisation de Cuivre-Zinc-Etain Sulfure
Sélénium Cu,ZnSn (S, Se)s(CZTSSe) est le remplacement le plus approprié. Les métaux
composant le CZTSSe sontentre 25 et 400 fois moins chers que I’Indium et le Gallium.
L’abondance et les prix peu élevésdes métaux Cuivre, Zinc, Etain constituant le CZTSSe fait
un matériau trés intéressant pourla conversion photovoltaique. Les derniers records avec les
absorbeurs CZTSSe atteignent12.6% [7], valeurs encourageantes mais encore insuffisante
pour envisager un développementindustriel.

L’objectif de ce travail est d’améliorer les performances de la cellule solaire CZTSSe.

Cetravail se fera avec des outils de simulation qui permettent d’étudier les différents
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parametresinfluant sur le rendement de la cellule solaire a base de CZTSSe. Pourmenerabien

cetravailnous 1’avonsstructurécommesuit ;

Le premier chapitre est consacré un ¢tatd’art
descellulessolairesabasedeCZTSSe.

Ledeuxiéme chapitreest enticrement consacré a laprésentation du logiciel
desimulation SCAPS.

Le troisiemechapitretraite les résultats de la simulation d’une cellule
solairephotovoltaiqueabasedeCZTSSeet leurs interprétations.

Enfin, nous terminons ce manuscrit par une conclusion générale qui met

I’accent sur les principaux résultats obtenus.



CHAPITRE 1

CELLULESOLAIRE & BASE

DE CZTSSe
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I.1 Introduction

L’objectif de ce chapitre est de présenter les caractéristiques des composés en couches
minces a base de CZT(S, Se). Il débute par la présentation du fonctionnement d’une cellule
photovoltaique, pour continuer par une synthése bibliographique qui présente les propriétés

structurales et optoélectroniques d’une cellule solaire composée d’un absorbeur CZT(S, Se)

1.2 Principes de fonctionnement physique d’une cellule photovoltaique

Une cellule PV est un dispositif qui permet de convertir la lumic¢re qu’il regoit en
¢lectricité. Elle doit donc étre constituée d’au moins un matériau susceptible d’absorber les

photons qui composent le spectre lumineux.

I.2.1 Le spectre solaire

Le spectre solaire est présenté a la figure I.1. La notation AM, correspond au spectre
solaire hors de I’atmosphere terrestre. Le spectre AM1.5G est le spectre de référence établi
pour déterminer le rendement de cellules. Il correspond au spectre AM, moins les photons

absorbés lors de la traversée de 1’atmosphere [8].

(1]
w

B
L=

i .
o Ll

[rradiance (W.m“nm™)
o

1000 2000
Longueur d'onde {(nm)

Figure 2-1 : Spectre solaires AMO et AM1.5G [8]

1.2.2 Principe de fonctionnement d’une jonction PN

L’une des étapes clefs du fonctionnement d’une cellule solaire est la séparation
desélectrons et des trous avant qu’ils ne se recombinent au sein du matériau. Cette séparation

¢lectrons/trous peut étre obtenue par une différence de potentiel réalisée par la mise en contact
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de 2 SC, un de type p et un de type n, créant une jonction p-n.(Figure 1.2 )

Sous I’effet du gradient de concentration, les porteurs majoritaires, les trous dans le
SC de type p et les électrons dans le SC de type n vont diffuser au travers de I’interface p/n.
Ces porteurs vont alors se recombiner. La zone sans porteur mobile (atomes ionisés) ainsi crée
est appelée zone de charge d’espace (ZCE) ou zone de déplétion. Il y a ainsi création d’un
champ électrique E qui s’oppose a la diffusion des porteurs majoritaires. Ce champ électrique
permet la migration des trous vers la zone dopée p dans le sens du champ et les électrons vers
la zone dopée n en sens inverse au champ. L’alignement du niveau de Fermi Ep induit une

courbure des bandes ainsi qu’une barri¢re de potentiel Vp[9].

Figure 1.2 : Représentation et schéma de bandes d’une jonction p-n

Sous éclairement, les électrons générés par des photons vont immédiatement étre
dirigés vers la zone chargée n et les trous vers la zone p. Des conducteurs métalliques
permettent de collecter ces électrons et trous et de récupérer le courant généré par la cellule
solaire[9].

1.2.3 Caractéristiques d’une cellule photovoltaique

Un exemple de caractéristique courant-tension J(V) (ou J est la densité de courant J = I/S)

d’une cellule solaire a base d’un absorbeur CZT(S, Se) est présenté sur la Figure 1.3.



Chapitrel :lacellulesolaire a base de CZTSSe
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Figure 1.3 :Caractéristiques J(V) d’une cellule solaire a base de CZT(S,Se) a
I’obscurité et sous éclairement [10].

Les différents parameétres caractérisant la cellule solaire, extraits de la caractéristique

J(V) sont les suivants :

La densité de courant de court-circuit(Jcc en mA/cm?), qui est le point
d’intersection de la caractéristique J(V) sous éclairement avec 1’axe des ordonnées.

Elle correspond au photon courant lorsque la diode est courte circuitée

La tension de circuit ouvert(Voc en V), est la tension maximale que peut générer la

cellule. Celle-ci se mesure lorsque le courant est nul.

Le facteur de formepermet de qualifier la qualité de la cellule PV. C’est le rapport
entre la puissance maximale fournie par la cellule sur le produit de V., % L. Ce
rapport doit avoir une valeur la plus proche possible de 1 :

Le rendementde la cellule (n en %) qui est le rapport entre la puissance maximale
réellement délivrée par la cellule et la puissance lumineuse incidente (illumination

normalisée AM 1.5) [11].

Résistance série (Rs) et résistance de court-circuit (Rsh): Une cellule
photovoltaique n’est jamais parfaite. Pour bien traduire le comportement d’une cellule

PV, deux résistances sont ajoutées sur le schéma équivalent (Figure 1.3).
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Figure 1.3 : Schéma équivalent d’une cellule photovoltaique [§]

Le premier est la résistance série (Rs) [8] qui traduit la résistance aux interfaces,
notamment au contact avant et arriere. Cette résistance doit donc étre la plus faible possible.
La seconde est la résistance de court-circuit Rgy, [8] qui s’établit en paralléle de la diode et du
générateur de courant. Elle traduit les phénomeénes de court-circuit au travers de la cellule.
Cette résistance doit donc étre le plus grand possible. Ces deux résistances affectent

notamment le facteur de forme.

1.3 Les cellules photovoltaiques en couche mince

Pour rappel, la grande majorité (plus de 85% du marché) des cellules actuellement
commercialisées sont a base de silicium et dénommées cellules de premicre génération. Le
silicium est un matériau a gap indirect, I’absorbeur possédant une épaisseur de 1’ordre de 300
um. La probabilité d’absorption d’un photon est beaucoup plus forte dans les SC a gap direct
que dans les SC a gap indirect car elle ne met en jeu que deux particules, un photon et un
¢lectron. Cette propriété des SC a gap direct permet de diminuer fortement les épaisseurs des
matériaux absorbeurs, jusqu’a des épaisseurs de I’ordre du micrométre. Les cellules PV a base
d’absorbeurs SC a gap direct de faibles épaisseurs ou cellules PV a couches minces sont ainsi
dénommées cellules solaires a couches minces [11].

1.3.1 Différents matériaux développés pour les cellules en couches minces

1.3.1.1 Si amorphe

Le silicium amorphe est un matériau dont le comportement peut étre assimilé a celui
d’un matériau a gap direct contrairement au silicium cristallin des cellules PV de premicre
génération. Les cellules PV a base de silicium amorphe sont les cellules les moins cheres du
marché mais le rendement de conversion théorique est faible d’environ 25 %. Actuellement,

le record est de 10,7 % [12].
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1.3.1.2 Tellure de cadmium (CdTe)
La société FirstSolar est la principale productrice de cellule PV a base de CdTe. Un
rendement record de 21,5 % a été obtenu en février 2015 [12]. Cependant, la présence de
cadmium, qui est un matériau toxique, et la rareté du tellure risquent de limiter fortement son
développement malgré un rendement tres intéressant.

1.3.1.3 Matériaux chalcopyrites : CulnSe2 (CIS) et CulnGaSe2 (CIGS)
Le matériau CIS avec une largeur de bande interdite de 1 eV est un matériau trés prometteur
pour la conversion PV. De plus la substitution partielle d’atomes d’indium par des atomes de
gallium permet d’augmenter la largeur de bande interdite jusqu’a 1,7 eV. Le rendement record

obtenu avec un matériau de type CIGS est de 21,7 % [13].

1.4 Cellule solaire a base de CZT(S, Se)

Le développement de la recherche sur le CZT(S,Se) est motivé par la pénurie possible
en indium dans les prochaines années qui pourrait bloquer le développement de la filicre
CIGS. De plus, ce matériau possede de nombreux avantages :

e (C’est un composé ou les défauts intrinséques conduisent généralement a un semi-
conducteur de type p ;

e (C’est un matériau a gap direct avec un coefficient d’absorption > 10* cm™ [14,15,16-
17]

e Le CZT(S,Se) a un gap compris entre 1,0 eV et 1,5 eV en fonction des teneurs en
soufre vis-a-vis du sélénium [18,19,29,21]. Cependant, un gap de 1,76 eV a été mis en
évidence par Saravana et al. par syntheése de CZT(S,Se) sous forme de nanoparticules
[22] ;

e Les productions de zinc et d’étain sont respectivement 20000 et 500 fois supérieures a
celle de I’'indium [12] ;

e L’architecture d’une cellule solaire a base de CZT(S,Se) peut étre la méme que celle
des cellules CIGS. Des rendements de 11,1 % [22] ont été obtenus avec ce type de
cellules solaires (couche tampon en CdS et couche fenétre en ZnO). Cependant, pour
atteindre des rendements ¢élevés, un ajustement des couches tampons et fenétre sera
probablement nécessaire.

e Les joints de grains semblent avoir les mémes propriétés bénéfiques que pour le
CIGS, par exemple ’augmentation de la collection des porteurs minoritaires aux

joints de grains [23-34].
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I.4.1 L’histoire de la cellule solaire CZTSSe

La premicre cellule solaire CZTSSe a été réalisée en 1997 par Katagiri et al.
[19]. Ils ont construit la premiére cellule solaire CZTS pure d’un rendement quantique
égal a 0.66%. Dans cette premiere cellule, I'absorbeur CZTS avait été placé dans une
hétérojonction avec le tampon CdS avec du Mo et ZnO: Al utilisé pour les contacts
arriere et avant. En paralléle, en 1997, Friedlmeier et al. ont rapporté un rendement de
0,6% obtenu sur des films analogues de CZTSe de séléniure fabriqués sous vide [20].
En 2009, l'efficacité de la cellule CZTSe était passée a 3,2% grace aux travaux de
Zoppi et al. [21]. Cet enregistrement a été rendu possible car pour la premicre fois, des
chalcogeénes mélangés sont introduit dans 1'alliage formant le compos¢ CZTSSe. Par la
suite, Mitzi et al. chez IBM ont rapporté¢ un rendement de 9,7% de cellules solaires
CZTSSe en utilisant une approche de résolution de particules hybrides [22]. En 2010,
le groupe Agrawal de l'université Perdue (USA) a introduit pour la premiére fois du
germanium dans l'alliage formant un nouveau matériau CZTSGe et conduisant a un
rendement de 8,4% [23]. Dans les deux années qui ont suivi, soit en 2011-2012,
Todorov et al. ont poussé le rendement a 10,1% et a 11,1% en utilisant la méthode des
particules hybrides [24, 25]. De nos jours, le record mondial d'efficacité pour les
cellules solaires CZTSSeatteind 12.6% et a été réalisé par une équipe d’IBM Watson
en 2013 [26].
1.4.2 Propriétés du CZTSSe

La formation de composés [2-II-IV-VIs comme CZTSSe peut étre obtenue a
partir d’un semi-conducteur II-VI par remplacement séquentiel de cations dans
lesquels la régle d’octet et la charge totale reste neutre comme il est présenté dans la

figure 1.4
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Figure I .4 : Les familles de semi-conducteurs dont le CZTSSe est issu [27]

1.4.2.1 Structure cristalline

Dans la littérature, Cu2ZnSnS4 et Cu2ZnSnSe4 (également Cu2ZnGe(S,Se)4 [28])
sont décrits a partir de modeles structuraux de deux minéraux naturels : stannite (groupe
d’espace [-42m) [29-31] et kesterite (groupe d’espace 1-4) [29]. Ces structures cristallines sont
trés proches, dans chacune les cations sont localisés sur les sites tétraédriques mais leur

distribution dans le plan perpendiculaire a 1’axe ¢ n’est pas la méme.

Type Kesterite

Figure L.5 : Le composé Cu2ZnSn(S,Se)4 et sa structure kesterite [26].

De plus, la position des atomes de chalcogéne est 1égérement différente dans ces
structures [29,30,31].
e Kesterite : (Cut+ Sn) / (Cut+ Zn) / (Cu + Sn), et le chalcogéne en position (x,y,z), Figure
1.5;
e Stannite : Cu/ (Zn + Sn) / Cu, et le chalcogene en position (x,X,z).

1.4.2.2 Energie bande de CZTSSe

Une substitution partielle voire totale des atomes de soufre par des atomes de sélénium est
souvent mise en ceuvre lors de la fabrication de cellules avec obtention d’un alliage de type.
La largeur de la bande interdite du CZTS pur est de 1,5 eV, supérieure a celle du CZTSe (1
eV) [32]. La largeur de la bande interdite varie de maniere quasi-linéaire avec le taux de
sélénium (figure 1.6) comme ’ont montré Chen et al. Par calcul DFT. De plus, le calcul des
enthalpies de formation théoriques montre que les deux composés sont trés miscibles et

cristallisent toujours de préférence dans une structure késterite [33].

10
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Figure 1.6 : Variation de 1’énergie de bande interdite du CZTSSe en fonction
de la composition x

Les alliages CZTS,Se x4 ou le taux x de sélénium est trés important ont généralement
toujours montré de meilleurs rendements que des composés CZTS pur. Duan et al. ont montré
que les matériaux avec un fort taux de soufre présentent une plus grande concentration de
défauts entrainant de fortes pertes par recombinaison [35]. Ce nombre de défauts plus
important expliquerait pourquoi les rendements sont meilleurs sur des composés a fort taux de
sélénium.
1.4.2.3 Défaut de CZTSSe

Le CZTSSe est un semi-conducteur de type —p ce qui influe sur la présence et la
concentration de défaut dans le matériau. En effet, I’énergie de formation de la majorité des
défauts accepteurs est plus faible que celle de la majorité des défauts donneurs. Dans le
CZTSSe, le défaut majoritaire responsable de la conductivité de type —p, est Cuz, [36]. Ce
défaut est différent de celui responsable de la conductivité de type p dans le composé CIS ou

le défaut majoritaire est Vy.

1.4.3 Composants d’une cellule solaire a base de CZT(S, Se)
Une cellule solaire est constituée d'un ensemble de couches minces semi-conductrices
avec une épaisseur totale d’environ 5 pm. La structure de la cellule photovoltaique a base de

CZTSSe synthétisées au laboratoire est représentée dans la figure I. 7

12
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(500nm) Ni/Al

(50nm) i-ZnO - ~—=Al:ZnO (450nm)

(1.5um) CZTSSe — ™ CdS (70nm)

P\ ,,/:""" ~ ™ Mo (450nm)

Figure 1.7 : Structure de la cellule solaire a base de CZTSSe [37].

1.4.3.1 Substrat

Un support ou repose la couches active, c’est un substrat qui est flexible ou métallique

ainsi, d’épaisseur allant de 1 a 3 mm. Généralement on utilise le verre sodo de 1mm [20].
1.4.3.2 Contact arriére

La premiére étape de la fabrication d'une cellule photovoltaique est le dépdot d'une
couche de molybdéne ou d’ITO de 1um d'épaisseur, généralement par la technique
d'évaporation thermique ou par pulvérisation cathodique. Cette couche constitue le contact
ohmique arriére de la cellule ; elle assure 1’adhésion entre la couche active de la cellule (la

couche absorbante) et le substrat [39].
1.4.3.3 Couche absorbante

C’est la couche la plus importante dans la cellule photovoltaique car elle est
responsable de 1'absorption des rayonnements solaires ainsi que la génération des porteurs de
charges (les électrons et les trous).Elle est souvent composé d’un semi-conducteur de type p et
d’une épaisseur de 1 a 3 um et doit étre caractérisée par :

e Un grand coefficient d’absorption dans le domaine du visible
e Une bande interdite directe d’une largeur de I’ordre de 1-1.7 eV

e Une conductivité de I’ordre de 1-107 (Q. Cm)'[20].

13
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1.4.3.4 Couche tampon

Un semi6conducteur de type n située entre la couche absorbante et la couche d'oxyde
transparent conducteur (TCO), elle est utilis¢ pour ’optimisation des performances de la
cellule solaire et elle doit €tre caractérisée par :

e un gap d’une valeur comprise entre 2.4 et 3.2 eV permettant une transition souple
entre la bande interdite de la couche absorbante et celle de la couche d’oxyde
transparent conducteur.

e une conductivité de type n de 1’ordre de 1-107 (Q. Cm)™ plus faible que celle de la
couche absorbante pour former la jonction avec la couche absorbante.

¢ une morphologie trés homogene afin d’éviter tout effet de court-circuit au niveau des
joints de grains.

Parmi les couches tampon qui répond a ces critéres nous citons le CdS avec un meilleur

rendement [20].
1.4.3.5 Couche d'oxyde transparent conducteur (TCO)

La jonction p-n est finalement recouverte d’une couche d’oxyde de zinc qui sert
d’¢électrode en face avant de la cellule. Une couche d’oxyde de zinc (ZnO) intrinseque de 50
nm d’épaisseur puis de ZnO dopée avec de I’aluminium de 400 nm d’épaisseur sont déposées
sur la couche tampon en CdS. En effet ; la couche de ZnO intrinséque, non-conductrice, évite
toute fuite de courant entre la couche absorbante et le contact supérieur.

Cette couche doit étre simultanément transparente et conductrice. Dans le domaine du spectre
solaire, la transmission des couches doit étre supérieure a 80% et la conductivité doit étre
supérieure & 10°Q'em™.A ce jour,les TCOs les plus connus, performants et utilisés sont des
composés binaires tels queln,O3, ZnO ou SnO,, TiO,et/ou leurs dérivés comme par exemple
In;03:Sn, ZnO:AlZnO :Mg ouencore SnO;:F, qui sont élaborés par des techniques chimiques

et physiques [20].
1.4.3.6 Grilles métalliques

La cellule photovoltaique est complétée par le dépdt de grilles métalliques sur le TCO.
Les grilles sont composées d’une couche de nickel (Ni) d’environ 50 nm d’épaisseur puis
d’une couche d’aluminium (Al) de 450 nm d’épaisseur. Le Ni sert de couche d’accroche pour

I’Al et pour éviter également la formation d’Al,O3 a I’interface entre le TCO et I’ Al

14
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Conclusion

Dans le présent chapitre, Nous avons expliqué¢ le fonctionnement des cellules
photovoltaiques et leurs caractéristiques principales apreés nous avons parlé de I'une des
technologies des cellules solaires qui est les cellules solaires de la 2™ génération dite les

couches minces. Ensuite nous avons présentéla cellule solaire a base de CZTSSe.
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Chapitre II :présentation du logiciel et de la structure de la cellule solaire CZTSSe

I1.1 Introduction

Acausedescoutsélevésdel’expérimentation(techniquesd’élaboration et de caractérisation),
les chercheurs se sont orientés vers lasimulation [39].La simulation numérique est devenue
incontournable pour tous les domaines de rechercheet surtout pour les composants
¢lectroniques ou bien optoélectronique et notamment
danslescellulesphotovoltaiques.Ceslogicielsdesimulationnousdonnentlapossibilitéd’étudier et
d’interpréter les résultats obtenus, afin d’optimiser la structure et les différentscomposants des
cellules pour améliorer leurs performances. Parmi les logiciels
disponibles,ilsrésolventleséquationsdifférentielles qui régissent le fonctionnement des
dispositifs électroniques par des méthodesnumériques (éléments finis, moindre carré, méthode
de monté Carlo, etc.). Lessimulateursexistantssurlemarché(SCAPS,AMPS-
1D,SILVACO,AFORS ...Jontlemémeprincipedefonctionnement.Notrechoix c’estporté
verslesimulateurdes dispositifs SCAPS [39].

Danscechapitre,nousallonsprésenterle logiciel SCAPS,ainsiqu’unebrévedescription des
¢quations de base de modélisation utilisées par SCAPS. Dans ce travail, lesimulateur SCAPS

est utilisé pour étudier la cellule solaire a baseCZTSSe.

I1.2 Logicielde simulation : SCAPS

LeSCAPSacronymede«SolarCellCapacitanceSimulator»estunlogicieldesimulation
numérique  des cellules solaires  unidimensionnelles développ¢  par le
départementdessystémesélectroniqueetinformatique(ELIS)del'UniversitédeGent,Belgique.Plus
ieurs
chercheursontcontribuéasondéveloppement:MarcBurgelman,KoenDecock,JohanVerschraegen
,Alex Niemegeers, StefaanDegrave[39].

Celogicielestdisponiblegratuitementpourlacommunautédesrecherchesphotovoltaiques(
PV)(Instituts et établissements derecherche).Le SCAPS a été développé a I'origine pour des
structures des cellules de CulnSe2 et deCdTe. Cependant, plusieurs version ont amélioré ses
capacités de facon a devenir
applicablepourdescellulessolairescristallines(SietGaAs)etdescellulesamorphes(a-
SietdeSimicro-morphe). Avec le SCAPS, il est possible de simuler des structures constituées
d’un nombredéfinis de couches (jusqu’a 7 couches intermédiaires ainsi que les contacts avant

et arriére),avec des profils de dopage différents, et avec des distributions énergétiques des
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niveauxdonneurs ou accepteurs donnés, dans le volume et aux interfaces pour un spectre de
lumicrearbitraire [17]. La majorité des parameétres peuvent étre introduits avec variations
graduées (endépendance de la composition et de la profondeur de la cellule). Par exemple,

NC, NV,un, up,NA,ND, tous les pieges (défauts).

I1.3 Simulation électrique sous SCAPS

La simulation électrique par SCAPS est basée sur la résolution numérique des trois
¢quationsfondamentales de transport de charges dans les semi-conducteurs a une dimension
quisont respectivement 1’équation de Poisson et 1’équation de continuité pour les électrons

etles trous. L.’équationde Poisson s’exprimepar(I1.1)

diveVy=—p (IL.1)

Ou:yreprésentelepotentielélectrostatique.
elapermittivitéélectriquedumatériau.pest la densité volumique nettedechargeslibres.Le

champélectriqueestdonnéparlarelation:
E=—grady (I1.2)

Les équations de continuité décrivent la vitesse de variation desconcentrations de

porteurs en fonction du temps, s’expriment par: concentration
Pour des ¢électrons on/ ot = 1/q diVJ_n>+ Gn+ Rn (IL3)
et pour les trous op/ ot=—1/qdivlp + Gp —Rp(II.4_)>
Gnet Gpsont les tauxdegénération pour lesélectronset les

trousrespectivement,RnetRpsontrespectivementlestauxderecombinaisonspourlesélectronsetlest

rous,JnetJpsont lesdensitésdes courants desélectronsetdes trous respectivement [40].

I1.4Présentation du logicielSCAPS

Dans notre étude nous avons modélis€¢ une structure de cellule solaire réalisée a
basedecouchesmincesCZTSSe etnousavonssimulésesparameétresphysiqueset électrique le
logiciel SCAPS.

I1.4. 1 LancerSCAPS
Apres avoir cliqué sur I’icone qui représente le logiciel, la fenétre si dessous

(figurell.1)apparaitet cequ’on appellele panneau d’action.
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(] SCAPS 3.3.07 Action Panel

a X

Working point————— Series resistance Shunt resistance —— Action list All SCAPS settings —
Temperature (K} $i 300.00 yes E yes:
no n
Valtage (V) v 00000 s | Load Action List | | Load all setlings I
- & 1 DOE+D Rs; Ohmecm™2 Rsh g 1.00E+3
Freduancy (i !M| —I——| . | Save Action List | | Save all settings |
Number of points 25 S[om 2 Gsh ﬁ 1.00E-3
lllumination: Dark |:|:- Light Specify illuminationspectrum, then calculate Gix) |I| ~ Directly specify Gix)
Analytical model for.specirum 1| | Spetirum from file | — Analytical mode! for G || | Gix) from file F—

Spectumfile name:

illuminated from left [ illummated from right

Select I
spectrum file
Spectrum cutoff?

Neutral Density

AM1 5G 1 sun.spe

Shortwavel (nm) EI‘ 200.0
Long wavel. (nm) §4DDG.D
Transmission (%) fi.,. 100.000

Incident{or bias)
light powar(W/mZ)

sun.orlamp 0.00 Gix) model

| Constant generation G

I~

aftercut-oft 0.00
atter NE0.00

Ideal Light Currantin Gixj (mA/cm2) 2000000
Transmission of afienuation filter (%) :I: 100.00

= Ideal Light Current in cell {mAfcmZ) 0.0000
Action 1 -Pause ateach step m
T of points
L V1 (V) 2 0.0000 V2(V) 308000 241 | &oo200 |increment (V)
— cVv V1 (V) 3 -0.8000 V2(V) 208000 281 | oo lincrement (V)
— cf 1l (Hz) 2 1.000E+2 2(Hz) % 1.0005+6 =—A=5 I5oins ser decade
™ QE(IPCE) WL (nm) 2 300.00 WL2 (nm) 3/900.00 261 | Y1000 |increment {nm)

Problem file: new problem

Figure.Il.1Lafenétredupanneaud’actiondulogiciel SCAPS

mpératurefréquence, spectredel’éclairement, irradiation....),

lesolaireétudiée(Set-problem),

11.4.2

commencerle(s)calcul(s),

afficherlescourbesdesimulation.

Définirleprobléme

indiquerlamesure (lacaractéristique)asimuler,

loaded definition file: ISel Rrobleny

. Continue ] Stop Results of calculations ] Save all simulations ]
) Batchsetup  } EJ ﬂ] &J i] QJ i] ‘EJ Clear all simulations ]
» Record setup  } Recorder results ] SCAPS info |
" Curve fit set-up } Curvefitting results l

__ Scriptsetup ! 5 Script graphs l Seript variables l _

Indiquerlescirconstancesetlesconditionsdanslesquelleslasimulationesteffectuée(te

définirleprobléme,ainsiquelagéométrie,lesmatériauxettouteslespropriétésdelacellu

On clique sur le bouton « Set-problem» dans le panneau d’action, le

panneau « SolarCellDefinition Panel» s’affichera (figure I1.2). Les propriétés

des

couches,

contacts

et

del’interfacepeuventétremodifiéesencliquantsurleboutonapproprié. Delamémeman

icre,descouchespeuvent étrerajoutées en cliquant« add-layer».
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[E] SCAPS 3.3.07 Solar Cell Definition Panel

Layers

illuminated from

left contact (back)

add layer

Interfaces

right contact (front)

# o

Infa on graded parameters only available after 2 calculaion

Problem file

new problem
setup on: 24-6-2021 at 0:58:56

O X
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Can be edited by the user
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% o M right contzct % Invert the struc'turei
—
—
T
-
T

al
new ] load ] save ]

cancel

Pl

Figurell.2Lafenétre dela définition delacellulesolairedulogiciel SCAPS

LAYER 1
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layer1 i
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iThE layer is pure Ay =0, uniform
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bandaao (V1
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VB effective densitv of states (1/em”™31
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hole thermal velocity (cm/s)
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1.200
4500
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1000E+7
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RONNE+1

["Recombination model

Band to band recombination |
Radistiva racamhination rasfiriant (ee] 1 000FN |
Auger hole capture coefficient (cm"6/s'| 0.000E+0
Auger hole capture coefiicient [cm"8/s}| 0.000E+D |

Recombination at defects |
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hole mobility (crm?/Vs}
(effechive mass of electrons
effective mass ofholes

™ Allow Tunneling
shallow uniform donar density ND |‘1,’cri 1.000E+15
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Absorption model
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CRi e
absorption constant A (1/em e\"‘[‘/i 1.000E+5
absorption constant B (V" (v3/cm)|  0.000E+D
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Figure I1.3 : La fenétre des propriétés des couches de la cellule solaire

En cliquant sur le bouton « add-layer », une fenétre (Figure I1.3) s’ouvre qui contient
les différents parameétres du matériau a introduire :
v Composition, dimensionnement, dopage, défauts.
v’ Propriété des couches tels que la constante diélectrique, paramétres des bandes
(band interdite, affinité ¢€lectronique..) mobilité des porteurs libres, coefficient

d’absorption, paramétres de recombinaison, défauts....etc.

Les propriétés des contacts peuvent étre introduits soit en cliquant sur le bouton du
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contact avant ou celui du contact arriére sur le panneau de définition de la cellule « Left ou

right contact ». Un panneau des propriétés de contact ‘CONTACT PROPERTIES PANEL’

s’ouvre (Figure I1.4). Les propriétés des contacts, se divisent en propriétés électriques et

optiques. Dans les propriétés ¢lectriques, on définit :

» Les vitesses de recombinaison surfaciques des électrons et des trous libres.

» Si le contact a un travail de sortie, ou il est idéal (régime de bande plates).

» La barriere des porteurs majoritaires.

» L’effet tunnel (si on veut en tenir compte).

Pour les propriétés optiques, on peut définir la transmission ou la réflexion, par une

valeur ou un fichier de données dans le SCAPS [40].

Back Contact (Left)

electrons
holes
Metal work function (e\V)
Majority carrier barrier height (&) :
relative to EF
relative to EV or EC

’_'Allowtunnelmg

Thermionic emission | surface recombination velocity (cm/s)

21 00E+5 |
gl 00t |
& 1.00E+7 |

£15.0000 i

04800 |
02442 |

ar I flatbands

___Optical properties

optical filter ||

cancel

Figure I1.4 : La fenétre des propriétés des contacts

11.4.3 Définir le point de fonctionnement

Le point de fonctionnement spécifie les parametres qui ne sont pas variables dans les

mesures de la simulation, et qui sont relatifs a I’opération de mesure. On trouve la température

T, le voltage V de la polarisation, la fréquence f et les illuminations (I’obscurité ou la

lumicre).
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11.4.4 Sélectiondes caractéristiques a simuler

Dans la partie « Action » panneau action, on peut choisir un ou plusieurs mesures a

simuler : (V) C(V), C(f) et QE(L). On peut ajuster également, les valeurs initiales et finales

de I’argument, ainsi que le nombre des étapes.

11.4.5 Lancer le calcule

En cliquant sur I’icone « Calculatesinglshot »

11.4.6 Afficher les courbes simulées

Apres les calculs, SCAPS passe au panneau de bande d’énergie, présenté dans la figure

(ITIL.5). Dans ce panneau, on peut voir les diagrammes de bandes, les densités des porteurs

libres, la densité du courant ; au dernier point de polarisation. Si on veut afficher les résultats

pour des tensions intermédiaires, on utilise le bouton pause dans le panneau d’action. On peut

faire apparaitre les résultats par les commandes « SAVE GRAPHS, SHOW », et les valeurs

s’affichent par la suite a I’écran. Il est possible de faire du Couper & Coller vers, par ex.,

Excel, ou sauvegarder les valeurs dans un fichier de données. Vous pouvez basculer vers un

de vos panneaux personnalisés (si vous avez toutefois simulé au moins une seule opération de

mesure).
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Figure IL.5 : Panneau des bandes d’énergie.

continue

save graphs

save data
show data
plot
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I1.5Structure de la cellule solaire CZTSSe

Dans notre travail, la structure de la cellule solaire a base de CZTSSe est la suivante : Ni/AZO
/ITO /FTO/ TiO2 / ZnMgO / i-ZnO / CdS / CZTSSe / Mo. Le schéma simplifié de
I’hétérostructureest représenté sur la figure 11.6. Ces couches AZO, ITO, FTO, TiO, et ZnMgO

sont utilisés comme couche fenétre, tandis que le CZTSSe et le CdS sont utilisés comme

couche absorbante et couche tampon, respectivement. Le Molybdéne (Mo) et le Nikel (Ni)

sont des contacts avant et arriére respectivement

Ni
[

AZO/NTO /FTO/ TiO2 /
~ Zwo

CdS

Figure I1.6 Schéma simplifi¢ d’une cellule solaire en couches minces en CZTSSe

Parameétres de la cellule

Température 300 K
Résistance série Rs 0.72 Q.cm®
Résistance paralleRp 621 Q.cm’
Contact avant (Ni)

Travail de sortie de métal 5.1eV
Vitesse de recombinaison en surface d’électron 107 cm/s
Vitesse de recombinaison en surface de trous 107 cm/s
Contact arriére (Mo)

Travail de sortie de métal 5.0eV
Vitesse de recombinaison en surface d’électron 107 cm/s
Vitesse de recombinaison en surface de trous 107 cm/s

Tableau II.1 : Paramétres de la cellule solaire CZTSSe utilisés dans la simulation [43]
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Les parameétres de la cellule solaire CZTSSe et des matériaux utilisés dans la
simulation qui ont été sélectionnés sur la base des valeurs de la littérature, de la théorie ou,
dans certains cas, d'une estimation raisonnable. Le tableau II.1 récapitule les parametres des
contacts et la résistance en série et la résistance en parallele de la cellule solaire CZTSSe [33,
35]. Les contacts métalliques sont définis par leur travail de sortie et la vitesse de
recombinaison en surface. Les parametres des différents matériaux utilisés dans la simulation
sont groupés dansletableaull.2. On mentionne I’épaisseur du matériau (d), 1I’énergie de gap
(Ey), la permittivité relative (g;), I’affinité électronique (), la mobilité des électrons (), la
mobilité de trous (), 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 (vy), la vitesse thermique des trous

ouches | p-CZTSSe| n-Cds ZnO AZO FTO ITO Ti02 MgZnO
Paramétre
m 2000 25 10 50 50 50 50 50
Eg(eV) 1.13 2.4 4.4 3.3 4.2 3.6 3.2 3.71
er 8 10 9 9 9 9.4 0 9
y(eV) 4.4 4.2 4.4 4.6 4.6 4.8 4.6 4.6
un/pp(em’/Vs)| 100/ 25 | 100/25 100/25  [100/25 [100/25 [100/25 [100/25  [100/25
Ne(em ™) 22x10"% [ 2.2x10" | 2.2x10" PR.2x10"™ [2.2x10"™ p.2x10™ PR.2x10" [.2x10"
Nv(cm ) 1.8x10" | 1.8x10" | 1.8x10" [1.8x10" [1.8x10" [1.8x10" [1.8x10" [1.8x10"
vn/vp (c/s) | 10'/10" | 107/10" | 107/10" [107/10" [10’/10" {10'/ 10" |10/ 10" [107/ 10
ND(cm ) 10" 10" 10 "¢ 10 *° 10" 10 % 10" 10"
NA(cm ) 6x10° [10" 10 J10 ™ 10" 10" 101 10"
a(cm'l) 3.5%x10% Fichedata | Fichedata [Fichedata [Fichedata |10’ 10’ 1.5%10’

(vp), la densité du donneur (Np), la densité de ’accepteur (N4) et I’absorption optique(a).

Tableaull.2 Paramétresdesdifférentsmatériauxutilisésdanslasimulation [44, 45,46]

Le coefficient de recombinaison radiative et les coefficients de recombinaison Auger

des électrons/trous pour la couche absorbante CZTSSesont respectivement 5x10” cm?/s et 10°
2 ¢m%s [42].Dans notre étude, la distribution des défauts est de la forme gaussienne. Le
tableau (I1.3) récapitule les différents parameétres des défauts.Exp) est 1’énergie du pic de la
gaussienne, W4 est la largeur de la distribution, Ny, est la concentration des défauts (eV) et

On(p) €St section de capture. Les valeurs de ces parameétres sont extraites de refs. [44, 45,46].
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Conclusion

Lelogiciel Scapes est un logicieltrés pratique et trés utilisable par la
communautéscientifique depuis sa mise en service. Dans ce chapitre nous avonsdécritce
logicielce quinous a permis de bien comprendre sonfonctionnement et de 1’exploiter par la
suite dans
notresimulation.Ainsiilestnécessairepourl’optimisationdesstructuresdesdispositifsphotovoltai
quesetleurscaractéristiquesprincipalesainsiquelesparametresquiinfluentsur

leurscaractéristiques.
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III.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons les résultats de la simulation numérique de la cellule

solaire en couche mince a base de CZTSSe. Dans le but d’étudier 1’effet de la couche fenétre

(TCO) sur les performances de cette cellule solaire, nous avons étudié I’effet des différents

parametres de cette couche.

Nous avons tout d’abord défini des cellules solaires a base de CZTSSe avec différents

TCOs. Puis nous avons étudi¢ I’'influence des différents parametres en faisant varier les

parametres géométriques et physique afin d’analyse leur effet sur les caractéristiques de sortie

de la cellule solaire qui sont, la tension de circuit ouvertVoc,le courant de court-circuit Jcc,le

facteur de forme FFet le rendement de conversion #. La simulation est effectuée a 1’aide du

logiciel SCAPS.
2 220 2
1 1 FTO
0 CZTSSe N 0 czrsse W
> -1
° -1 —FEc¢ n-Cds % 2 n-Cds
2 | i-ZnO
Ex i-ZnO -3
3 FTO
AZO -4
4 -5
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 0,0 0,5 1,0 15 2,0 2,5
Distance(pum) Distance(um)
2 2 TioZ
ITO
1 1 -
0 CZTSSe \‘h 0 CZTSSe
> z -
> -1 Ec @ 1 —Ec
E n-Cds n-Cds
2 — Ev
i-ZnO -2 i-Zn0
-3
ITO 3 TiO2
-4 00 05 10 15 20 25 0 05 1,0 15 20 25
Distance(um) Distance(pum)
2
MgZnO
1
—
0 CZTSSe N
> “
v -1 Ec
_2 E n-Cds
3 i-ZnO
MgZnO
4 0,0 0,5 1,5 2,0 2,5

1,0
Distance(um)

Figure III.1 : Diagrammes des bandes d’énergies de la cellule solaire CZTSSe avec différent

TCO : AZO, ITO, FTO, TiOzet MgZnO
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1112 Energie de bande

Les diagrammes des bandes d’énergies des hétérojonctions CZTSSe-CdS-ZnO-AZO,
CZTSSe-CdS-ZnO-ITO, CZTSSe-CdS-ZnO-FZO,CZTSSe-CdS-ZnO-TiO, et CZTSSe-CdS-
ZnO-MgZnOsous SCAPS sont illustrées par la Figure III.1.

II1.3 Performance de la cellule solaire a base de CZTSSe avec différents

TCOs

Les paramétres de la cellule solaire a base de CZTSSe sont présentés dans le chapitre
précédent. Les caractéristiques J(V)de la cellule solaire a base de CZTSSe avec différentes
couche fenétre (TCOs) sous I’éclairement par le spectre solaire AM 1.5 et de la densité de
puissance 1000W/cm’sont présentées parla figure II1.2. Cette figure montre I’influence de la

nature du TCO sur la caractéristique J(V) de la cellule solaire CZTSSe.

40

30

20

——AZO
——FTO
——TiO02
——ITO
——2ZnMgO

10

Densité de courant (mA/cm?

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5
Tension (V)

Figure II1.2: Caractéristiques J(V) de la cellule solaire a base de CZTSSe avec différents

TCOs
TCOs Veo (V) Jec (mA/cm?) FF (%) 1 (%)
AZO 0.4946 35.13 67.51 12.58
FTO 0.4934 38.76 63.14 12.07
ITO 0.4945 38.77 68.01 13.09
TiO02 0.4591 38.59 63.37 12.10
ZnMgO 0.4966 38.68 53 55 9.49

Tableaulll.1: Parameétres électriques de la cellule solaire a base de CZTSSe avec différents
TCOs.

Les parametres externes de ces cellules solaires sont récapitulés dans le tableau IIL.I.
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Il est clair que les structures de la cellule solaire a base de CZTSSe avec ITO ou AZO
montrent des performances plus efficaces. On constate que la meilleure performance est
obtenue avec ITO en tant que couche TCO avec un rendement de 13.09 %, (Vco = 0.4945V,
Jec =38.77% et FF = 68.01%).

I11.4 Effet du coefficient d’absorption de la couche fenétre (TCO)

L’absorption fondamentalecorrespond a [’excitation électronique de la bande de
valence a la bande de conduction. Le coefficient d’absorptionest une fonction de 1’énergie des

photons incidents hv et de la bande interdite Eg donné dans SCAPS par relation suivante [1]:

o) = (4 + )y/hu — Eg (IIL1)

ou h :la constante de Planck, v : exprimé par c¢/A, et B et A : les constantes d’absorption.
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Figure I11.3 : Variation du coefficient d’absorption en fonction de la longueur d’onde pour
différents TCOs.
Nous avons fait varier la constante d’absorption A entre de 10* cm™ et 10> cm™avec B

=0, le coefficient d’absorption des oxydes transparents conducteurs est illustré par la figure
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III.3. Nous observons que le coefficient d’absorption augmente quand la constante
d’absorption a augmenté.

La figure II1.4 (a-d) montre I’effet de la constante d’absorption de la couche fenétre
TCO sur lesparamétres externes de la cellule solaire : la tension de circuit ouvert Vco, le
courant de court-circuit Jcc, le facteur de forme FF et le rendement de conversion 1. Nous
observons que I’augmentation du coefficient d’absorption dans la couche fenétre entraine une
faible décroissance des parameétres externes. Lorsque 1’absorption est élevée dans la couche
fenétre, la lumiére commence a étre absorbée dans ces couches au lieu d’étre transmise au
cceur méme de la cellule solaire, donc on aura moins de porteurs de charge photogénérées ce

qui réduit le courant Jcc et donc réduire le rendement photovoltaique.
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Figure II1.4: Influence du coefficient d’absorption sur les parameétres externes : (a) Vco, (b)

Jee, (¢) FF et (d)
II1.5 Effet de I’épaisseur de la couche intrinséque et la couche TCO

Dans cette partie, on va étudier I’effet de 1’épaisseur de la couche intrinséque (i-
Zn0) et couche TCO sur les performances de la cellule solaire CZTSSe. L’étude des graphes
de contours fournit une méthode simple d’optimisation I’épaisseur de la couche intrinséque (i-
Zn0) et la couche TCO. La simulation a été réalisée en utilisant les conditions suivantes :

I’épaisseur des deux couches varie entre 1 nm et 100 nm.
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I11.5.1 Effetdelacouche intrinseque (i-ZnO) et la couche AZO

La figure III.5 montre les tracés de contour des paramétres externes de la cellule
solaire pour différentes valeursde la couche intrinséque (i-ZnO) et la couche AZO. Dans
chaque carte, les conditions du profil d;.zno /dazo présentant la valeur la plus élevée sont

indiquées par « X » : cette valeur est également indiquée sur la figure I11.5.

dAzo(nm)
d Azo(nm)

(a) (b)

: £
° =
2 49 @© O 10
zg™
(d)

()
Figure I1L5 : Influence de I'épaisseur de la couche intrinseque (i-Zn0O) et de la couche

AZO0 sur les parametres externes :(a) Vco, (b) Jcc, (c) FF et (d) .

Dans la zone de faible épaisseur de la couche de TCO (dazo< 10 nm), nous remarquons
que les paramétres externes de la cellule solaire CZTSSe augmentent lorsque I’épaisseur de la
couche intrinséque allant de 1 nm jusqu’a 100 nm. La tension du circuit ouvert varie de
0.2375V a 0.3922 V, la densité du courant de court-circuit augmente de 5 mA/cm’ et le
rendement augmente de 5 %. De plus, I’augmentationdel’épaisseur de lacouche du TCO entre
1 et 10 nm entraine une augmentation des parametres externes et au-dela de 10 nm les

parameétresexternes diminuent 1égérement mais ils sont constants avec 1’augmentation de la
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couche intrinseque.

Le maximum de rendement 12.69 s’obtient avec une épaisseur duAZO autour de 10 nm
et une épaisseur dui-ZnO autour de 20 nm. L’augmentation du rendement photovoltaique dans
I’hétérojonctiondl a la transmission de la lumiére et 1’augmentation des concentrations des
porteurs pour des couches épaisses [2]. L’augmentation de [’épaisseur provoque une
augmentation de la diffusion, la réflexion et aussi de I’absorption optique sur la surfacede la

couche mince.

I11.5.2 Effetdelacouche intrinseque (i-ZnQO) et de la couche FTO

La figure III.6 montre les tracés de contour des parametres externes de la cellule
solaire pour différentes valeursde la couche intrinséque (i-ZnO) et de la couche FTO. Dans
chaque carte, les conditions du profil dizho /drro présentant la valeur la plus élevée sont
indiquées par « X » : cette valeur est également indiquée sur la figure I11.6.
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Figure I1L.6 : Influence de 1’épaisseur de la couche intrinséque (i-ZnO) et de la couche FTO sur les
parameétres externes : (a) Vco, (b)Jcc, (c) FF et (d) n.

Dans la zone de faible épaisseur de la couche de FTO (dgro< 10 nm), nous remarquons que

les parametres externes de la cellule solaire CZTSSe augmentent lorsque 1’épaisseur de la
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1-Zn0O allant de 1 nm jusqu’al00 nm. La tension du circuit ouvert varie de 0.2209V a 0.3616
V, la densité du courant de court-circuit augmente de 5 mA/cm? et le rendement augmente de
4 %. De plus, ’augmentationde 1’épaisseur de lacouche FTO entre 1 et 50 nm entraine une
augmentation des parameétres externes et au-dela de 50 nm les paramétres diminuent
légérement par contre ils augmentent lorsque 1’épaisseur de la couche i-ZnO augmente.

Le maximum de rendement 12.16 s’obtient avec une épaisseur de FTO autour de 50 nm

et une épaisseur de i-ZnO autour de 60 nm.

I11.5.3 Effetdelacouche intrinseque (i-ZnO) et de la couche ITO

La figure III.7 montre les tracés de contour des parametres externes de la cellule
solaire pour différentes valeursde la couche intrinseque (i-ZnO) et de la couche ITO. Dans
chaque carte, les conditions du profil diz,0 /dito présentant la valeur la plus ¢élevée sont

indiquées par « X » : cette valeur est également indiquée sur la figure I11.7.
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Dans la zone de faible épaisseur de la couche de i-ZnO (i-ZnO< 10 nm), nous
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Figure IIL.7 : Influence de I’épaisseur de la couche intrinséque (i-ZnO) et de la couche ITO sur les

parameétres externes :(a) Vco, (b)Jcc, (c) FF et (d) n.

Remarquonsque les paramétres externes de la cellule solaire CZTSSesemblent constant
lorsque 1’épaisseur de ITO allant de 1 nm jusqu’al00 nm. De plus, 1’augmentationde
I’épaisseur de lacouchei-ZnO entraine une augmentation des parametres externes.Le
rendement augmente de 12.32 % a 13.83 %.Le maximum de rendement 13.83 %s’obtient
avec une épaisseur de ITO autour de 10 nm et une épaisseur de i-ZnO autour de 80 nm.
I11.5.4 Effetdelacouche intrinseque (i-ZnQO) et de la couche TiO,

La figure II1.8 montre les tracés de contour des parametres externes de la cellule solaire
pour différentes valeursde la couche intrinséque (i-ZnO) et de la couche AZO. Dans chaque

carte, les conditions du profil diz,0 /drio.présentant la valeur la plus élevée sont indiquées par

« X » : cette valeur est également indiquée sur la figure II1.8
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Figure III. 8 :Influence de 1’épaisseur de la couche intrinséque (i-ZnO) et de la couche Ti02

sur les paramétres externes : (a) Vco, (b)Jcc, (c) FF et (d) 0.

Nous remarquons que les paramétres externes de la cellule solaire CZTSSe
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augmentent lorsque 1’épaisseur de TiO; allant de 1 nm jusqu’al00 nm. L’augmentation de

I’épaisseur de la couche intrinséque entraine une augmentation des parameétres extrémes et

au-dela d’une couche de 50 nm les paramétres diminuent légeérement.

Le maximum de rendement 12.46 % s’obtient avec une épaisseur de TiO; autour de 50
nm et une épaisseur de i-Zn0 autour de 50 nm.

II1.5.5 Effetdelacouche intrinseque (i-ZnO) et de 1a couche MgZnO

La figure II1.9 montre les tracés de contour des parametres externes de la cellule
solaire pour différentes valeursde la couche intrinséque (i-ZnO) et la couche MgZnO. Dans
chaque carte, les conditions du profil dizno /dmezno présentant la valeur la plus élevée sont
indiquées par « X » : cette valeur est également indiquée sur la figure I11.9.

Nous remarquons que 1’augmentation de 1’épaisseur de la couche MgZnO et de la

couche 1-ZnO allant de 1 nm jusqu’a 20 nm entraine une augmentation des parametres
externes et semble constants au-dela de 20 nm .
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Figure I1I. 9 : Influence de ’épaisseur de la couche intrinseque (i-ZnO) et de la

coucheMgZnO surlesparamétresexternes : (a) Vco, (b) Jee, (¢) FF et (d) n.
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Le maximum de rendement 9.5 % s’obtient avec une épaisseur de TiO, et de 1-ZnO autour de
20 nm.

I11.6 Effet du dopage de la couche fenétre (TCOs)

Nousavonssimulélesparametresdelacellulesolairepourdifférentesvaleursdelaconcentration
dudopage de TCOs (AZO,FTO,MgZnO,ITOetTiO,), allant de10'® ecm® a 10°' cm”.
L'influence du dopage Ndrcosde la couche TCOs sur lesparamétresexternesde la cellule
CZTSSe lafigure II1.10 (a-d).

laconcentrationdudopageNdentraine une augmentation des parameétres externes.

solaire estillustréesur L’augmentationde

Le meilleur rendement 13.64% est obtenu avec I’ITO pour une concentration du dopage égale

210" cm>.
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Figure III. 10: Influence du dopage Ndrcos de la couche TCOs sur les parameétres externes :(a)

Vco, (b)]cc, (c) FFet (d) .

II1.7 Effet de la résistance en série

Nous avons fait vérifier ’effet de la résistance série dans la cellule solaire CZTSSe.

Afin d'obtenir des cellules solaires a un rendement élevé, il est souhaitable d'obtenir une faible
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résistance série (Rs).La tension de seuil et le courant de court-circuit sont encore réduits
lorsque la résistance série augmente, ce qui affecte encore le rendement et le facteur de forme
dudispositif [15]. Méme si I'on suppose que Rs est nul. Les cellules solaires a base de
polycristalline ont une résistance série ¢levée, et typiquement avec des valeurs de Rs = 4.25
Qcm?[8,28]. Ainsi, dans cette étude, les valeurs de résistances série ont été systématiquement
variées (Rs = 0.5-5 Q cm?) pour voir visiblement l'effet de la variation de rendement.

On constate qu'il y a une perte du rendement lorsque la valeur de la résistance
augmente. Il est a noter que, pour atteindre des facteurs de forme ¢€levés, il est nécessaire de

diminuer Rs a presque a zéro.
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Figure III. 11 :Influence de la résistance série Rs sur les paramétres externes :(a) Vco, (b)Jcc,
(c)FFet(d)n

II1.8 L’effetducontactarriéresurlesparameétresexternes
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Pour voir I’influencedu contact arriére sur les parameétres photovoltaiques Vco, Jec, FF
etndelacellulesolaireétudiée,nousallonsvarierlemétalducontactarriere(tableau I11.2) et en refit la
simulation pour chaque TCO. Pour faire cette étude dans le logiciel SCAPS,nous allons varier
le travail desortie du contact arriere dans 1’intervalle de (4.74-5.76) eV et en fixant celui du
contact avant(5.1eV). Nousutilisons les parametres de la structure optimale obtenus par notre
simulation.L’effetdutravaildesortieducontactarrieresurlesperformancesdelacellulesolaireCZTS

Se est illustré dans la figure (II1. 12).

Métaux eV
Ag 4.74
Zn 4.9
Mo 5
Ni 5.35
Pd 5.6
Re 5.75
Ir 5.76

Tableau II1.2 :Différents éléments du contacte arriére
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Figure III. 12: ’effet du travail du sortie de contacte arrieére sur les parametres externe :(a)
Vco, (b)Jcc, (c) FF et (d) 1.

La figure (III. 12) montre que tous les parametres externes de la cellule CZTSSe (Vco, Jcc,
FF, ) augmentent quand le travail de sortie du contact arri¢re augmente de 4.74 eV 2 5.6 eV.
Lorsque le travail de sortie varie entre 4.7 et 5.6 €V, le rendement augmente de 4.90 % a
18.27 % (AZ0O)%, FTO de 8.75% a 18.53%, ITO de 4.69% a19.87%, TiO2 de 3.88 % a 18.66
%, MgZnO de 1.79 % a 15.61. Le meilleur rendement (19.87%) est obtenu par le métal Pd
(Pladium) avec la couche TCO soit le ITO. Le contact arriére a donc un effet sur les

performances photovoltaiques de la cellule solaire.

II1.9 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié 1’effet des parametres physiques et géométriques
de la couche fenétre sur les performances de la cellule solaire en couche mince a base
CZTSSe. La simulation a été effectuée par logiciel scaps-1D. A travers la caractéristique(J-V)
de la cellule nous avons obtenu les différentes caractéristiques photovoltaiques de la cellule
solaire a savoir Vco, la tension de circuit ouvert, Jcc, le courant de court-circuit, FF, facteur
de forme et 1, le rendement.Les paramétres qui ont subi a I’opération sont 1’épaisseur, le

dopage, le coefficient d’absorptionet le contacte arriere
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Conclusion Générale

Le CZTSSe est apparu comme un matériau solaire de nouvelle génération avec un excellent
candidat ayant de meilleures performances que les composés étudiés précédemment. Ce
matériau est un matériau non toxique disponible sur terre qui présente un bandage acceptable
pour montrer des performances éminentes dans le domaine des cellules solaires.

Ce travail de mémoire est ax¢ sur la simulation d’une cellule solaire photovoltaique en
couches minces a base de Cu2ZnSn(S, Se)4 en utilisant le logiciel SCAPS-1D. Ce dernier
nous fournis la caractéristique J(V) et les valeurs des paramétres externes (Jsc, Voc, FF, p).

Nous avons étudié la sensibilit¢ des paramétres photovoltaiques de la cellule solaire
aux grandeurs (épaisseur, dopage, coefficient d’absorption) de couche fenétre avec d’effets
TCOs et aussi la sensibilisation au travail de sortie du contact arriére.

Les résultats obtenus ont montré que :

» l’augmentation de 1’épaisseur de la couche i-ZnO entraine une augmentation des
parameétres externes. Le rendement augmente de 12.32 % a 13.83. Le maximum de
rendement 13.83 % s’obtient avec une épaisseur d’ITO autour de 10 nm et une
épaisseur d’i-ZnO autour de 80 nm.

» L’augmentation de la concentration du dopage Nd entraine une augmentation des
parametres externes. Le meilleur rendement est obtenu avec I'ITO pour une
concentration du dopage 10*' cm™

» Pour améliorer les performances de la cellule la couche ZnO de type n doit étre
fortement dopée et sa valeur optimale est & I’ordre de 10°° cm™.

» Le contact arriere a des effets sur les performances photovoltaiques de la cellule
solaire. Le meilleur rendement obtenu par le métal Pd (Palladium) avec la couche
TCO soit I'ITO

» Aussi il y aune perte de rendement lorsque la valeur de résistance augmente. Il est a
noter que, pour atteindre des facteurs de forme ¢€levés, il est nécessaire de diminuer Rs
a presque a z€ro.

La présente étude révele également que I’ITO est un meilleur choix pour la fabrication de

la couche fenétre dans les cellules solaires CZTSe.
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