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Résumé  

Dans cette thèse, nous avons axé notre recherche sur l’étude de nouveaux matériaux et 

structures pour les applications photovoltaïques, en utilisant de logiciel SCAPS-1D. Notre 

objectif principal était d’identifier, d’étudier et de résoudre les facteurs critiques qui entravent 

l'amélioration des performances photovoltaïques des cellules solaires à couches minces à base de 

CXTS, notamment les propriétés de la couche tampon, la formation involontaire d'une couche 

intermédiaire de MoS2 et l'alignement indésirable des bandes à l'interface émetteur/absorbeur. 

Nous avons d’abord examiné l’impact des paramètres de la couche tampon CdS sur les 

performances des cellules PV à base de CZTS. Après l'optimisation de cette couche, nous avons 

trouvé qu'une épaisseur de 15 nm, une concentration de dopage de 5.1018 cm-3 et une bande 

interdite de 3,2 eV améliorent considérablement l'efficacité des cellules CZTS. Par la suite, nous 

avons mené des recherches et une analyse approfondie sur la couche intermédiaire n-MoS2, nous 

avons évalué son impact sur les cellules solaires CMTS, révélant ses effets néfastes sur les 

performances de ce type de cellule. Nous avons donc proposé l’utilisation du Cu2O comme 

champ de surface arrière (BSF), ce qui a permis d’atteindre un rendement record de 21.78%. 

Dans le dernier volet, nous nous sommes intéressés à l'alignement des bandes à l'interface 

absorbeur/tampon des structures CBTS et avons remarqué que le diagramme de bandes à 

l'interface CBTS/CdS est un Cliff, conduisant à une augmentation des recombinaisons à 

l'interface. Pour résoudre ce problème, nous avons suggéré l’insertion d’une couche d’isolant 

(Al2O3) comme couche de passivation, qui a créé un spike like CBO bénéfique pour la collecte 

des charges. Cela a permis une amélioration significative du rendement des cellules solaires 

CBTS. 

Mots-clés : Cellules photovoltaïques, CXTS (X=Zn, Mn, Ba), Al2O3, Cu2O, SCAPS-1D 

Abstract  

In this thesis, our research was mainly focused on the study of new materials and structures for 

photovoltaic applications, using SCAPS-1D software. Our goal was to identify, investigate, and 

resolve the critical factors hindering the improvement of photovoltaic performance in thin-film 

CXTS solar cells. These included properties of the buffer layer, the unintentional formation of 

an intermediate MoS2 layer, and undesirable band alignment at the emitter/absorber interface. 

We initially examined the impact of CdS buffer layer parameters on the performance of CZTS 

PV cells. After optimizing this layer, we found that a thickness of 15 nm, a doping concentration 

of 5.1018 cm-3, and a bandgap of 3.2 eV significantly improved the efficiency of CZTS cells. 

Subsequently, we conducted in-depth research and analysis on the n-MoS2 intermediate layer, 

evaluating its adverse effects on CMTS solar cells' performance. We proposed the use of Cu2O 

as a back surface field (BSF), which led to achieving a record efficiency of 21.78%. In the final 

section, we explored band alignment at the absorber/buffer interface of CBTS structures and 

observed that the band diagram at the CBTS/CdS interface exhibited a Cliff, leading to increased 

recombination at the interface. To address this issue, we suggested the insertion of an insulating 

layer (Al2O3) as a passivation layer, which created a beneficial spike-like CBO for charge 

collection. This significantly improved the efficiency of CBTS solar cells. 

Keywords : photovoltaic cells, CXTS (X=Zn, Mn, Ba), Al2O3, Cu2O, SCAPS-1D 
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 ملخص 

في هذه الأطروحة، ركز بحثنا بشكل أساسي على دراسة المواد والهياكل الجديدة للتطبيقات الكهروضوئية، باستخدام برنامج  

SCAPS-1D كان هدفنا هو تحديد العوامل الحاسمة التي تعيق تحسين الأداء الكهروضوئي في الخلايا الشمسية ذات الأغشية .

المتوسطة،   2MoSوالتحقيق فيها وحلها. وشملت هذه خصائص الطبقة العازلة، والتكوين غير المقصود لطبقة    CXTSالرقيقة  

على أداء    CdSومحاذاة النطاق غير المرغوب فيها عند واجهة الباعث/الممتص. درسنا في البداية تأثير معلمات الطبقة العازلة  

،  3-سم  185.10نانومتر، وتركيز منشط قدره    15. بعد تحسين هذه الطبقة، وجدنا أن سمكًا قدره  CZTSالخلايا الكهروضوئية  

بشكل ملحوظ. وبعد ذلك، أجرينا بحثاً وتحليلاً متعمقين   CZTSفولت، أدى إلى تحسين كفاءة خلايا    3.2وفجوة نطاق قدرها  

كحقل   Cu2O. اقترحنا استخدام  CMTS، وتقييم آثارها الضارة على أداء الخلايا الشمسية  2MoS-nعلى الطبقة المتوسطة  

٪. في القسم الأخير، استكشفنا محاذاة النطاق في واجهة 21.78(، مما أدى إلى تحقيق كفاءة قياسية قدرها  BSFسطح خلفي )

أظهر جرفًا، مما أدى إلى   CBTS/CdSولاحظنا أن مخطط النطاق في واجهة    CBTSالامتصاص/المخزن المؤقت لهياكل  

( كطبقة تخميل، مما أدى إلى إنشاء 3O2Alالمشكلة، اقترحنا إدخال طبقة عازلة )زيادة إعادة التركيب في الواجهة. لمعالجة هذه  

CBO  مفيد يشبه السنبلة لجمع الشحنات. أدى هذا إلى تحسين كفاءة الخلايا الشمسيةCBTS  .بشكل كبير 

 CXTS (X=Zn, Mn, Ba)  ،Al2O3 ،Cu2O ،SCAPS-1D: الخلايا الكهروضوئية، الكلمات المفتاحية
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I.  Introduction générale  

I.1. Etat de l’art 

La croissance grandissante de la population mondiale et de ses besoins sollicite une 

consommation importante d’énergie. Pour satisfaire ses besoins énergétiques, le monde dépend 

à plus de 80 % des énergies fossiles [1], qui en plus d’être limitées et épuisables, sont 

responsables de fortes émissions de gaz à effet de serre tel que le CO2. 

Actuellement, le défi scientifique et technologique le plus important consiste à passer 

d’une dépendance aux combustibles fossiles pour la production d’énergie à des sources 

d’énergie renouvelables et propres.  

L’énergie solaire est considérée comme la solution la plus appropriée pour relever ce 

défi, car elle a la capacité de répondre aux besoins mondiaux en énergie à l’échelle du Térawatt 

[2]. Les cellules solaires sont un moyen efficace pour convertir l’énergie lumineuse en énergie 

électrique utilisable de façon rentable et respectueuse de l’environnement.  

L’exigence la plus importante pour la technologie des cellules solaire est la nécessité 

d’utiliser des matériaux abondants, non toxiques et disponibles à coût bas, tout en atteignant un 

rendement de conversion de l’énergie élevé.    

Au cours des dernières années, la technologie des cellules solaires à couches minces a 

attiré l'attention de la communauté des chercheurs, principalement en raison des cellules 

solaires CIGS et CdTe qui présentent une efficacité supérieure à 20 % [3]. Cependant, les 

principales limites du développement des cellules solaires à couches minces basées sur ces 

matériaux en tant qu’absorbeurs sont la rareté des éléments constitutifs (In, Te et Ga) et la 

toxicité du Cd.   

Afin de produire des cellules solaires à faible coût et respectueuses de l'environnement, 

la recherche et le développement des cellules solaires composées des matériaux abondants sans 

utiliser des éléments couteux et rares est extrêmement important, le semiconducteur quaternaire 

Cu2ZnSnS4 (CZTS) est un candidat intéressant pour être utiliser comme couche absorbante car 

il ne contient aucun élément rare (Cu : 50 ppm, Zn : 75 ppm, Sn : 2.2 ppm, S : 260 ppm) ou 

toxique [4] .  
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Le CZTS peut exister dans deux structures cristallines typiques, connues sous le nom 

de kesterite et Stannite. Les deux structures sont tétragonales et la seule différence entre elles 

est la position (l’arrangement) de leurs atomes Cu et Zn [5], comme montré dans la Figure I.1. 

Il a été signalé que la structure kësterite CZTS est plus stable que celle de Stannite [6].   

 

Figure I.  1: Les deux structures cristallines du CZTS [5]. 

Le kësterite CZTS (Cu2ZnSnS4) a le potentiel de remplacer toutes les technologies de 

couches minces existantes et commercialisées [7]. Le développement de la technologie 

photovoltaïque CZTS est toujours en cours en raison de ses propriétés intéressantes telles 

qu’une bande interdite accordable (1.4-1.5 eV) et un coefficient d’absorption élevé 

[8][9][10][11][12].    

Le CZTS a été envisagé pour la première fois dans le cadre des applications 

photovoltaïques en 1988 [13]. Katagiri et al. (1996) ont rapporté le succès de la fabrication de 

la première cellule solaire à couche mince à base de CZTS de la structure 

Al/ZnO:Al/CdS/CZTS/Mo/SLG avec une  tension de circuit ouvert (VOC) de 400 mV, une 

densité de courant de court-circuit (JSC) de 6,0 mA/cm2, un facteur de forme (FF) de 0,277 et 

un rendement de conversion (η) de 0,66 % [4].  

Malheureusement, les meilleures cellules solaires CZTS produites à ce jour ont un 

rendement maximal d'environ 11% pour le Cu2ZnSnS4 (CZTS) et 13 % pour Cu2ZnSnSXSe4-X 

(CZTSSe) [14] [15][16], ce qui est très loin de la prédiction théorique. En effet, selon la limite 

de Shokley-Queisser, une efficacité de conversion optimale de 30 % est possible pour les 

cellules à base de CZTS [17]. L’un des principaux problèmes limitant le rendement de ce genre 
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de cellules est le fort taux de recombinaisons de type Shockley-Read-Hall (SRH) au niveau des 

interfaces et dans les différentes couches du dispositif, particulièrement dans la couche 

absorbante [18] [19], ce qui donne lieu à un grand déficit de la tension en circuit ouvert (VOC), 

défini comme Eg/q-VOC où Eg est le gap de l’absorbeur CZTS et q la charge élémentaire.  

La formation de défauts antisites a été signalé comme étant responsable de la limitation 

de rendement des cellules CZTS. Les défauts dans le CZTS existe sous forme de lacunes (VCu, 

VZn, …), d’antisites (CuZn , ZnCu, …), d’interstitiels (Cui, Zni et Sni), ou de défauts complexes 

(CuZn + ZnCu, …) [20] [6].  Les défauts intrinsèques de niveau profond tels que les antisites 

SnZn, CuSn et ZnSn ont été signalés dans plusieurs travaux comme des centres de recombinaison 

[19] [21][22] . Les lacunes VZn, VSn, et VS forment des états intermédiaires ou/et des niveaux 

profonds dans le matériau CZTS [23][24].  

La conductivité de type p du CZTS provient de la présence des défauts antisites CuZn et 

des lacunes VCu, qui engendrent une forte concentration de trous. Cependant, certains défauts 

(VCu, CuZn, et CuZn+ZnCu) sont favorables à l’amélioration du rendement des cellules PV à base 

de CZTS, mais d’autres défauts ( VZn, VSn, et VS ) sont défavorables [6]. 

Dans les cellules PV à base de CZTS, le fait que les rayons ioniques du Cu1+ (0.91 Å), 

Zn2+ (0.88 Å) et Sn4+ (0.83 Å) soient similaires, cela conduit à la formation de défauts antisites 

profonds (CuSn, SnZn, ZnSn …etc), qui engendrent un fort taux recombinaisons non radiatives.  

Il a été proposé que le remplacement du Zn par des éléments de transition voisins (tels que le 

Ni, Co, Fe, Mn, Cr) ou des éléments du groupe IIA (Ba, Mg, Ca, Sr, Be) ou des éléments du 

groupe IIB (Cd, Hg) puisse éliminer ces défauts [25] [26] [27] et donc  pourrait fournir une voie 

pour modifier les défauts et les états des queues de bande dans l’absorbeur  [28] et 

éventuellement améliorer la tension en circuit ouvert de la cellule.     

Les alliages CXTS Cu2XSnS4 (X= Mn, Fe, Co, Ba, Mg, …etc.) présentent une 

conductivité intrinsèque de type p, une bande interdite variant de 1 à 2.1 eV et un coefficient 

d’absorption >104 cm-1 [29][30]. De plus, l’abondance de leurs constituants est un avantage 

pour réduire le coût des cellules solaires.      
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Figure I.  2: Les caractéristiques des matériaux CXTS. 

La recherche est toujours en cours à travers différentes approches (théoriques et 

expérimentales) pour développer et comprendre le comportement de ces nouveaux matériaux. 

Les chercheurs explorent l’utilisation des CXTS comme absorbeurs dans les cellules solaires, 

et visent à améliorer leur rendement énergétique tout en réduisant les coûts de production, mais 

la recherche est encore à un stade préliminaire de développement, et beaucoup de choses restent 

à faire. 

I.2. Objectifs de la thèse  

L’objectif de cette thèse est de mettre en évidence les problèmes qui empêchent 

l’amélioration de l’efficacité des cellules photovoltaïques à couches minces à base de CXTS 

(X=Zn, Mn, Ba).  Un programme de travail a été mis en place afin de proposer des solutions à 

certains de ces problèmes. Les principaux mécanismes qui  affectent le rendement de conversion 

des cellules solaires peuvent être résumés comme suit :  

CXTS

Eléments 
abondants 
sur terre

Bande 
interdite 

ajustable (1 
à 2.1 eV)

Coeffecient 
d'absorption 

élevé 

(>104 cm-1)
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i. La lumière bleue avec E>2.4 eV est fortement absorbée dans le CdS et ne contribue 

donc pas au photo-courant. Cela explique notre choix d’étudier l’effet de la couche 

tampon CdS sur les performances de la cellule PV à base de CZTS.  

ii. Le fait que les rayons ioniques du Cu1+ et Zn2+ soient similaires, cela conduit à la 

formation de défauts antisites indésirables (ZnCu, …) provoquant des recombinaisons 

non radiatives. Cela explique notre choix de substituer le Zn2+ par un cation de groupe 

IIA de plus grande taille ionique tel que le Ba2+  [30] ainsi que par un élément de 

transition voisin Mn2+ et donc de modéliser de nouvelles cellules à base des matériaux 

CXTS où X=Ba, Mn.   

iii.  La formation de la couche MoS2 d’une manière incontrôlable lors du processus de 

sulfuration, en combinant le molybdène (contact arrière) et le soufre (Absorbeur), a un 

impact négatif sur la performance des cellules solaires. Nous avons donc étudié l’effet 

de cette couche sur les performances des cellules solaires et nous avons proposé 

l’insertion d’une couche d’oxide de cuivre (Cu2O) afin d’inhiber la formation de la 

couche MoS2 et d’agir comme un champ de surface arrière (BSF). 

iv. L’alignement de bandes indésirable en raison du choix des hétérojonctions, en 

particulier au niveau de l’interface absorbeur/émetteur, contribue à des recombinaisons 

interfaciales élevées et à de faibles performances des cellules PV. Cela explique notre 

choix d’insérer une couche de passivation Al2O3 dans une cellule à base de CBTS.  

Donc, la portée de cette thèse comprend l’étude de nouveaux matériaux CXTS (X=Mn, Ba) 

et l'optimisation de cellules solaires à base de ces matériaux, ainsi que la proposition de 

nouvelles structures pour améliorer leurs performances. La figure I.2, résume les principaux 

problèmes rencontrés dans les cellules solaires à hétérojonctions, ainsi que les solutions que 

nous avons mises en œuvre afin de les résoudre. 

  



Chapitre I : Introduction générale 

6 
 

 

 

I.3. Structure de la thèse  

Après une introduction générale à l’évolution des cellules solaires CZTS et leurs principales 

limites, présentée dans ce premier chapitre, nous établirons dans le chapitre 2 les principes 

fondamentaux de la physique des cellules solaires.  

Dans le chapitre 3, nous nous intéresserons au cellules solaires CZTS que nous avons 

modélisée grâce au logiciel SCAPS-1D. Nous décrirons par la suite l’effet des différents 

paramètres physiques et géométriques de la couche tampon CdS sur l’efficacité de ce type de 

cellule.   

Le chapitre 4 sera consacré à la modélisation des cellules solaire à base de CMTS. Nous 

nous intéresserons particulièrement à la couche MoS2 qui est créée involontairement sur la face 

arrière de la cellule lors du processus de sulfurisation, et qui pose problème car ses propriétés 

Substrat de verre 

TCO 
 

La lumière bleue 

avec E>2.4 eV est 

fortement absorbé 

dans le CdS et ne 

contribue donc pas au 

photo-courant.   

Cliff-like CBO qui 

engendre une forte 

recombinaison des 

porteurs majoritaires. 

Désordre Cu-Zn dans 

le CZTS. 

Formation de la 

couche MoS2. 

Optimisation de 

la couche CdS. 

Insertion de la 

couche de 

passivation 

Al2O3 à 

l’hétérojonction

. 

Utilisation des 

alliages CXTS 

où X=Mn, Ba. 

Ajout du Cu2O 

entre Mo et 

CXTS pour 

inhiber la 

formation du 

MoS2. 

Figure I.  3: Les principaux problèmes abordés et traités dans cette thèse.  

CdS 

Couche absorbante 

Couche intermédiaire  

Mo 
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structurales et électriques ne sont pas contrôlables. Nous essayerons donc d’éviter la création 

de cette couche par l’insertion d’un BSF à base de Cu2O qui sera optimisé numériquement. 

 Le chapitre 5 présentera un concept innovant dans la modélisation des cellules solaires : 

l’effet tunnel. Nous analyserons le résultat de l’insertion de la couche nanométrique Al2O3 

comme couche de passivation à l’interface émetteur/absorbeur, puis nous analyserons l’apport 

de cette couche isolante sur la performance des cellules PV à base de CBTS.  

Une conclusion générale viendra clôturer cette thèse, en rassemblant tous les résultats 

obtenus et en proposant différents travaux supplémentaires à mener afin d’améliorer et de 

compléter le travail réalisé.  
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II.  Physique des cellules solaires   

II. 1.  Introduction  

 

L’effet photovoltaïque est un phénomène physique très important sur lequel repose le 

fonctionnement des cellules solaires. Dans ce chapitre, nous commencerons par présenter des 

notions de base sur le rayonnement solaire et le modèle électrique d’une photopile. Ensuite, 

nous expliquerons les définitions des paramètres photovoltaïques (VOC, JSC, FF et η), étant 

donné que ces paramètres sont très importants pour caractériser et évaluer les performances des 

cellules PV.  Nous présenterons également l’évolution des matériaux utilisé dans les cellules 

solaires ainsi que l’évaluation de leurs performances (expérimentale et théorique).  

Notre objectif est de comprendre les principes fondamentaux de la physique des cellules 

solaires afin d’acquérir une meilleure compréhension du fonctionnement de ces dispositifs, de 

l’absorption à l’extraction des porteurs de charge. Pour atteindre cet objectif, nous détaillerons 

l’ensemble des phénomènes physiques prenant place dans la cellule PV, notamment 

l’absorption, la génération, les recombinaisons, et le transport des porteurs de charge. Ensuite, 

nous présenterons les différents matériaux et les types des jonctions (jonction semiconducteur-

semiconducteur et jonction métal/semiconducteur) utilisés massivement dans l’électronique. 

Nous fournirons ainsi une description générale et complète de la jonction PN y compris la Zone 

de Charge d’Espace (ZCE), le champ électrique (E), la distribution et le transport de charge.  

Puis, nous aborderons également les types de discontinuités qui se produisent à l’interface des 

bandes de conduction, notamment Spike-like CBO et Cliff-like CBO.  

En fin, la dernière partie de ce chapitre sera consacrée à la présentation du logiciel de 

simulation SCAPS-1D.   

II. 2.  Notions de base sur le rayonnement solaire   

   L'énergie solaire se propage dans le système solaire et dans l’univers essentiellement 

sous forme d’un rayonnement électromagnétique avec une célérité proche de 300 000 km/s. Les 

ondes lumineuses comprennent les radiations visibles, ultraviolettes et infrarouges. 
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La lumière peut être considéré sous forme d’ondes électromagnétiques ou sous forme 

de photons corpuscules possédant une énergie E liée à λ par la relation (II.1) : 

𝐸 = ℎ𝜈 =
ℎ. 𝑐

𝜆
 (𝐼𝐼. 1)   

  

La puissance d’irradiance solaire incidente (P) est la puissance d'énergie solaire qui 

atteint la frontière externe de l'atmosphère faisant face au soleil. Lorsque le spectre solaire 

atteint l’atmosphere terrestre il aura subit  la reflexion, la diffusion et l’absorption par les 

éléments de l’atmosphere, tel que l’ozone  O3, la vapeur d’eau H2O, le dioxygène O2 et le 

dioxyde de carbone CO2.   

Pour pouvoir évaluer l’efficacité des cellules solaires et quantifier les différents spectres 

solaires la notion d’Air-masse (AM) est utilisée. Sa valeur dépend de l’angle d’incidence (α) 

des rayons lumineux et est définie par : 

𝐴𝑀 =
1

𝐶𝑜𝑠 𝛼
(𝐼𝐼. 2)  

AM0: Rayonnement reçu hors atmosphère lorsque le soleil est au zénith. P≈1.36 KW/m²  

AM1 : Rayonnement reçu au niveau de la mer lorsque le soleil est au zénith du lieu 

d’observation.  

AM1.5G : Lorsque le soleil est à 𝛼= 48.2°. P≈1 KW/m². 

AM2 : Lorsque le soleil est à 𝛼= 60.1°. 

Pour le calcul du rendement des cellules solaires dans l’environnement terrestre, le spectre 

standard AM1.5G est le plus approprié où G signifie global et comprend à la fois le rayonnement 

direct, réfléchi et diffus.  
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Figure II.  1: Représentation de différentes masses d’air AM1, AM1.5 et AM2, AM3  [31] 

 

II. 3.  Circuit électrique équivalent d’une cellule photovoltaïque 

II.3.1 Circuit équivalent d’une cellule solaire idéale 

Le schéma équivalent à une cellule PV idéale est présenté sur la Figure II.2. À 

l’obscurité, une cellule PV se comporte comme une diode classique. Pour qu’elle commence à 

conduire, il faut que la tension appliquée aux bornes de la diode soit supérieure à sa tension de 

seuil Vs.  

La caractéristique I(V) dans l’obscurité passe donc par l’origine et la courbe obéit à 

l’équation de la diode suivante : 

𝐼𝑂𝑏𝑠 = 𝐼𝑆 [𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝑛𝑘𝑇
− 1)]             (𝐼𝐼. 3)    
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Lorsqu’une cellule PV est sous illumination, des paires électrons-trous se forment, ce 

qui produit un courant photo-généré Iph. Sur le schéma équivalent, ce Iph est modélisé par l’ajout 

d’un générateur de courant en parallèle de la diode formée par la jonction P-N [32][33].  

La courbe courant-tension de la cellule photovoltaïque est décrite par l’équation suivante : 

𝐼(𝑉) = 𝐼𝑝ℎ − 𝐼𝑂𝑏𝑠 = 𝐼𝑝ℎ − 𝐼𝑆 [𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝑛𝑘𝑇
− 1)]            (𝐼𝐼. 4) 

II. 3. 2  Circuit équivalent d’une cellule solaire réelle 

Une cellule photovoltaïque ne peut jamais fonctionner parfaitement. Deux résistances 

sont ajoutées pour bien traduire le comportement d’une photopile, comme il est montré sur la 

Figure II.3.  

La résistance série (Rs) : ce paramètre représente la résistance qui empêche le déplacement des 

porteurs, elle modélise les pertes ohmiques du matériau et traduit la résistance aux interfaces, 

notamment aux contacts avant et arrière.  

La résistance parallèle (RSh) : Appelée également résistance shunt, elle modélise les courants 

parasites qui traversent la cellule, et qui s’établit en parallèle de la diode et du générateur de 

courant. Elle traduit les phénomènes de court-circuit au travers de la cellule.  

I 

Id Iph 
V 

Figure II.  2: Circuit équivalent d'une cellule PV idéale 
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L’équation de la caractéristique I-V prenant en compte Rs et Rsh s’écrit sous la forme suivante 

: 

𝐼(𝑉) = 𝐼𝑝ℎ − 𝐼𝑆 [𝑒𝑥𝑝 (
𝑞(𝑉 + 𝑅𝑆. 𝐼)

𝑛𝑘𝑇
− 1)] −

𝑉 + 𝑅𝑆. 𝐼

𝑅𝑠ℎ
   (𝐼𝐼. 5) 

Avec : 

Iph : courant généré par l’éclairement. 

n : le coefficient d’idéalité de la diode 

Is : courant de saturation de la diode. 

Rs : Résistance sérié  

Rsh : Résistance shunt  

K : constante de Boltzmann (k=5,625.10-5 eV/K) 

q : charge de l’électron  

T : température de la cellule (K) 

II. 4.   Les paramètres PV d’une cellule solaire 

La performance d’une cellule solaire est déterminée par la mesure de sa puissance électrique 

lorsqu’elle est sous illumination. La densité de courant J est mesurée en faisant varier la tension 

V aux bornes de la cellule solaire, donnant une courbe J-V (Figure II.4) : 

I 

Id Iph 
V 

RS 

RSh 

ISh 

Figure II.  3: Circuit équivalent d'une cellule PV réelle. 
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Figure II.  4 : La courbe J(V) d’une cellule solaire sous illumination.  

Le comportement courant-tension illustre certains paramètres qui peuvent être utilisés pour 

caractériser la performance de la cellules PV qui sont :  

II. 4. 1  La tension en circuit ouvert (VOC) 

C’est la tension maximale aux bornes de la cellule. Celle-ci se mesure lorsque le courant est nul 

(I =0). 

𝑉𝑂𝐶 =
𝑛𝑘𝑇

𝑞
× 𝑙𝑛 (

𝐼𝑝ℎ

𝐼𝑆
+ 1) (𝐼𝐼. 6) 

II.4.2  La densité de courant de court-circuit (JSC)  

C’est le courant qui circule à travers la jonction sous illumination sans application de tension 

(V=0). 

II.4.3  Le facteur de forme (FF) 

C’est le rapport qui donne la qualité de la forme de la caractéristique I-V. Il est défini par la 

relation suivante :  

𝐹𝐹 =
𝑃𝑚𝑎𝑥

𝐽𝑆𝐶 × 𝑉𝑂𝐶
=
𝑉𝑚𝑎𝑥 × 𝐽𝑚𝑎𝑥
𝐽𝑆𝐶 × 𝑉𝑂𝐶

    (𝐼𝐼. 7) 

Où Jmax et Vmax représente le couple courant-tension pour lequel la puissance délivrée par la 

cellule est maximale. 



Chapitre II : Physique des cellules solaires  
 
 

14 
 

II.4.4  Le rendement énergétique (η) 

C’est le ratio entre la puissance maximale (Pmax) et la puissance du rayonnement incident 

(Pin) que la cellule reçoit. Il est défini par la relation suivante : 

η =
Pmax
pin

=
FF × JSC × VOC

Pin
          (𝐼𝐼. 8) 

II. 5. Les générations de cellules solaires  

Comme montrée sur la Figure II.5, nous pouvons distinguer trois générations des cellules 

solaires : 

Les cellules solaire de la première génération qui sont des cellules PV basées sur le silicium 

cristallin (monocristallin ou polycristallin) comme absorbeur et dont l’épaisseur est supérieure 

à 180 µm  [6]. 

o L’utilisation du silicium monocristallin offre un rendement élevé mais le processus de 

fabrication est couteux, ce qui rend les cellules à base de c-Si chères.  

o L’utilisation de silicium polycristallin offre un rendement intéressant et un coût moins 

élevé mais cette technologie souffre d’une forte sensibilité à la température.  

Les cellules solaires à couches minces sont utilisées comme la deuxième génération de la 

fabrication des cellules solaires. Cette technologie repose sur le dépôt des matériaux 

semiconducteurs en couches minces sur un substrat. Elle réduit la quantité du matériau utilisé 

et le processus de fabrication est plus rapide, plus facile et donc un coût pratiquement moins 

cher. Mais cette génération possède des inconvénients comme la rareté de l’indium (In) pour 

les cellules à base de CIGS et CIS et la toxicité de cadmium pour les cellules à base de CdTe.      

Les cellules solaires de la troisième génération visent à obtenir des dispositifs à haut 

rendement, mais utilisent toujours des méthodes de dépôts des couches minces de deuxième 

génération. Cette technologie vise donc à réduire le coût et à augmenter l’efficacité, tout en 

respectant l’environnement [34].       
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Figure II.  5 : Les trois générations des cellules PV. 

II. 6. Structure de base d’une cellule photovoltaïque à couches minces 

Une cellule photovoltaïque à couches minces est formée d’un empilement de plusieurs 

couches minces déposées successivement sur un substrat. L’épaisseur de ce type de cellule PV 

peut varier de quelques nanomètres à des dizaines de micromètres.  

Les cellules PV en couches minces sont des candidats prometteurs pour les 

développements futurs et offrent une variété de choix en termes de conception et de fabrication 

de dispositifs. Une variété de substrats peut être utilisée pour le dépôt de différentes couches 

(Emetteur, absorbeur, fenêtre, etc.) en utilisant différentes techniques (PVD, CVD, plasma, 

etc..). Une telle polyvalence permet la personnalisation et l'ingénierie des couches afin 

d'améliorer les performances de dispositif [35]. Les composants de base d’une cellule PV sont 

représentés sur la Figure II.6. 

La technologie Photovoltaïque 
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II.6.1  Le Substrat 

Les substrats sont des supports mécaniques qui permettent de déposer les autres couches 

minces (généralement les substrats utilisés sont en verre). 

II.6.2  Les contacts métalliques (arrière et avant)   

Ils sont réalisés à base de métaux dont le rôle est de colleter les porteurs photogénérés 

dans la cellule solaire et de les acheminer vers la charge externe. 

II.6.3  L’absorbeur  

L’absorbeur est la partie de la cellule photovoltaïque où les photons sont capturés et 

convertis en paires électron-trou. Une couche absorbante doit être constituée d’un matériau à 

grand coefficient d’absorption. 

II.6.4   Emetteur    

Appelé également la couche tampon, Cette couche est élaborée à partir d’un 

semiconducteur avec un type de conductivité inverse à celui de l’absorbeur. L’émetteur a pour 

rôle de former la jonction PN. Son gap doit être supérieur à celui de l’absorbeur [36].    

II.6.5  Couche fenêtre  

La couche fenêtre est conçue pour faciliter la collecte des porteurs photogénérés et pour 

protéger la couche CdS (émetteur) pendant la fabrication.    

 

Figure II.  6 : Schéma représentatif d’une cellule solaire typique à 

couches minces. 

Substrat de verre 

Contact arrière  

Couche absorbante 
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II. 7. Limite de Shockley Queisser  

La limite de Shockley – Queisser a été défini en 1961 par William Shockley et Hans 

Queisser à partir d’un calcul théorique sur l’efficacité des cellules solaires à base d’une simple 

jonction PN, en fonction de l’énergie de gap des absorbeurs (Figure II.7). Cette étude montre 

qu’un rendement maximal de 33.7 % peut être atteint pour une cellule ayant un absorbeur avec 

un gap de 1.34 eV.  

 

Figure II.  7: Limite de Shockley Queisser en fonction du gap en considérant le rayonnement 

AM1.5G [37]. 

En effet, cette limite détaille essentiellement les raisons physiques pour lesquelles 

l’efficacité d’une cellule PV est limitée (Figure II.8). Parmi les facteurs dominants de perte 

d’énergie :   

1- L’absorption des photons d’énergie inferieure à l’énergie de gap du matériau est nulle 

(région en rouge).  

2-  La perte par thermalisation lorsque Eph>Eg (région en bleu).   
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II. 8. Evaluation de l’efficacité des différents types de cellules solaires   

Depuis 1976, le Laboratoire National des Energies Renouvelables (NREL), aux états-

unis, publie et actualise l’évolution du rendement de conversion au fil des ans de divers 

technologies photovoltaïques telles que les cellules à multi-jonctions, les cellules GaAs à 

jonction simple, les cellules à base de silicium cristallin, les technologies à couches minces, et 

les cellules à base de matériaux émergents (cellules solaires à colorant, pérovskite et organique).  

Les records mondiaux certifiés (28 sous catégories), et leur évolution durant les 50 

dernières années, sont indiqués par des symboles caractéristiques comme montré sur la Figure 

II.9. Ce graphique est mis à jour et publié chaque année par le NREL et offre un aperçu de 

l'évolution de l'efficacité des cellules solaires permettant de suivre les progrès dans le domaine 

de l'énergie solaire au fil des ans. 

Figure II.  8: Les mécanismes de perte d'énergie selon Shockley et Queisser [116] 
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Figure II.  9: Evolution de l'efficacité des cellules solaires selon le NREL pour les différentes 

technologies [38].  

  

II. 9. Le photovoltaïque  

L’effet Photovoltaïque est la conversion directe du rayonnement solaire en énergie 

électrique.  Le dispositif utilisé pour cette conversion est connu sous le nom de cellule solaire 

(photopile). Les cellules solaires sont élaborées à base de de matériaux semi-conducteurs.  

II.9.1  Rappel sur les semi-conducteurs 

Les semi-conducteurs sont des matériaux qui ont leur conductivité électrique entre celle 

des conducteurs et les isolants. Les propriétés et la conductivité d'un semi-conducteur peuvent 
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être modifiées en ajoutant des impuretés, ce processus d'ajout d'impuretés dans un semi-

conducteur est appelé dopage. 

La Figure II.10 illustre la différence entre les diagrammes de bandes d’énergie pour un 

matériau isolant, semiconducteur, et un conducteur.      

 

Figure II.  10: Représentation des bandes d'énergie pour un matériau isolant, un matériau 

semi-conducteur, et un matériau conducteur [39] 

 

Les caractéristiques des semi-conducteurs dépendent de leur structure électrique. 

Comme résumé sur Figure II.11 : 

 

Figure II.  11: Classification des semiconducteurs. 
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II.9.2  Principe de fonctionnement d’une cellule solaire : 

Lorsqu’une cellule photovoltaïque est exposée à la lumière, les photons incidents 

excitent les électrons du niveau d’énergie le plus élevé occupé vers le niveau d’énergie le plus 

bas inoccupé. Pour qu’un photon excite un électron, il faut que le photon ait une énergie 

supérieure ou égale à l’énergie de la bande interdite (gap) du matériau. Lorsqu’un électron passe 

à la bande de conduction, un trou (une charge positive) est laissé dans la bande de valence. En 

raccordant les deux pôles d'une cellule photovoltaïque à un fil conducteur, l'électron circule et 

on obtient un courant électrique (Figure II.12). 

 Le principe de fonctionnement d’une cellule photovoltaïque est donc basé sur 

trois mécanismes : 

• Absorption des photons (dont l’énergie est égale ou supérieure à la largeur de la bande 

interdite) et génération des paires électron-trou 

• Séparation des porteurs de charges photogénérés par une jonction P-N. 

• Collecte des électrons dans un circuit externe.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure II.  12 : Le principe de fonctionnement d’une cellule photovoltaïque. 
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II.9.3  Coefficient d’absorption  

Le coefficient d'absorption (α) d’un matériau est un terme représentatif qui permet de 

déterminer à quelle profondeur la lumière incidente pénètre dans ce matériau avant qu’elle ne 

soit absorbée [3]. Le flux lumineux est donné par la relation de Beer-Lambert :  

𝜑(𝑥) = 𝜑0𝑒
−𝛼𝑥 (𝐼𝐼. 9)  

Où : 

 𝜑0 : est le flux lumineux à la surface. 

α : est le coefficient d’absorption (cm-1) 

x : est la distance parcourue par la lumière dans le matériau.   

II.9.4  Efficacité quantique  

L’efficacité quantique est une grandeur qui permet de savoir dans quelle gamme de 

longueurs d’onde la cellule photovoltaïque répond le mieux [40]. Il existe deux types 

d‘efficacité quantique : 

1) L’efficacité quantique externe (EQE) : définie par le rapport entre le nombre d’électrons 

collectés et le nombre de photons incidents pour chaque longueur d’onde. 

EQE =
le nombre d’électrons collectés

le nombre de photons incidents
 (𝐼𝐼. 10) 

 

𝐸𝑄𝐸 =
𝐽𝑆𝐶 . 𝐸𝑝ℎ(𝜆)

𝜑(𝜆). 𝑞
=

𝐽𝑆𝐶 . ℎ. 𝑐

𝜑(𝜆). 𝑞. 𝜆
     (𝐼𝐼. 11) 

 

2) L’efficacité quantique interne (EQI) est définie par le rapport entre le nombre 

d’électrons collectés et le nombre de photons absorbés pour chaque longueur d’onde. 

 

EQI =
le nombre d’électrons collectés

le nombre de photons absorbés
 (𝐼𝐼. 12) 

EQI =
EQE 

(1 − R(λ))
   (𝐼𝐼. 13) 

Avec : 

φ(λ): le nombre de photons incidents. 
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R(λ): le Coefficient de réflexion de la surface d’une cellule solaire.   

 

En général, EQI est supérieur à EQE car le facteur (1-R) est toujours inférieur à 1.  

Donc, la différence entre EQI et EQE est due principalement à la réflexion d’une partie de la 

lumière par la cellule.  

II.9.5  Réflexion 

La lumière incidente sur une interface entre deux matériaux ayant différents indices de 

réfraction va avoir une partie transmise et une partie réfléchie (Figure II.13).   

La réfraction est régie par la loi de Snell-Descartes : 

𝑛1𝑠𝑖𝑛𝜃1 = 𝑛2𝑠𝑖𝑛𝜃2 (𝐼𝐼. 14) 

Où n1 et n2 sont les indices de réfraction des deux matériaux. θ1 est l’angle d’incidence 

et θ2 est l’angle de réfraction.   

 

Figure II.  13: Schéma des trois rayons à l’interface. 

La réflexion à la face avant de la cellule PV peut être réduite par le dépôt de couches 

antireflet (ARC) et/ou par texturation de la surface de la cellule PV.  

II.9.6  Texturation  

Les cellules photovoltaïques nécessitent une texturation de surface afin de réduire la 

réflexion de la lumière et d’améliorer le piégeage de la lumière, Comme montré dans la figure 

II.14.  
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Figure II.  14: Schéma montrant la différence entre la réflexion sur une surface lisse et une 

surface texturée [40]. 

II. 10. La jonction Semiconducteur – Semiconducteur 

La jonction semiconducteur-semiconducteur est une structure fondamentale dans 

l'électronique des semi-conducteurs. Elle permet de contrôler le flux de courant électrique dans 

de nombreux dispositifs et applications technologiques. 

II.10.1  La jonction P-N 

Une jonction P-N est la mise en contact d’un semiconducteur de type P et d’un 

semiconducteur de type N. Lorsque le contact est établi, les électrons majoritaires dans le 

matériau N (les trous majoritaires dans le matériau P) diffusent vers le matériau P 

(respectivement vers le matériau N) où ils sont minoritaires. Au voisinage local de la jonction, 

une zone dépourvue de porteurs libres se forme, connue sous le nom de la Zone de Charge 

d’Espace (ZCE), elle est présente avec des ions chargés positivement restant du côté de type N 

et des ions chargés négativement du côté P.   La zone N devient chargée positivement, et la 

zone P devient chargée négativement. Ce phénomène établit un champ électrique à travers la 

zone de déplétion (ZCE) qui ralentira la diffusion ultérieure des charges jusqu'à ce qu'un 

équilibre soit établi. Ce champ a tendance à repousser les électrons vers la zone N et les trous 

vers la zone P (il s’oppose au phénomène de diffusion).  Une représentation d'une jonction P-

N est montrée sur la Figure II.15 et ses caractéristiques associées sur la Figure II.16. 
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Les caractéristiques de la jonction PN    

En supposant que tous les donneurs et accepteurs sont ionisés, la charge d'espace 

s'écrit : 

𝜌(𝑥) = 𝑒[𝑁𝐷 −𝑁𝐴 + 𝑝(𝑥) − 𝑛(𝑥)] (𝐼𝐼. 15) 

En supposant que les concentrations d’électrons (n) et de trous (p) sont négligeables 

dans la zone de déplétion et que la ZCE est limitée par des frontières abruptes d’abscisses Xp et 

Xn.  L’évolution de la densité de charge dans les différentes régions s'écrit dans ce cas : 

𝜌(𝑥) = {

0 𝑝𝑜𝑢𝑟 𝑥 < 𝑋𝑃 𝑒𝑡 𝑥 > 𝑋𝑁
−𝑒𝑁𝐴 𝑝𝑜𝑢𝑟 𝑋𝑃 < 𝑥 < 0
𝑒𝑁𝐷  𝑝𝑜𝑢𝑟 0 < 𝑥 < 𝑋𝑁

    (𝐼𝐼. 16) 

Pour déterminer le champ électrique et le potentiel électrique V crée dans chaque 

région, il faut intégrer l'équation de Poisson : 

𝑑𝑖𝑣�⃗� =
𝜌

𝜀
=
𝑞

𝜀
(𝑝 − 𝑛 + 𝑁𝐷 − 𝑁𝐴) (𝐼𝐼. 17) 

Le champ électrique peut être écrit comme :  

𝐸(𝑥) =

{
 
 

 
 −

𝑒𝑁𝐴
𝜀
(𝑋 + 𝑋𝑃)          𝑋𝑝 < 𝑋 < 0

𝑒𝑁𝐷
𝜀
(𝑋 − 𝑋𝑁) 0 < 𝑋 < 𝑋𝑁

0 𝑎𝑖𝑙𝑙𝑒𝑢𝑟𝑠 

 (𝐼𝐼. 18) 

 

 

Région Neutre 

P N 

ZCE Région Neutre 

Figure II.  15 : Structure de la jonction P-N 
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Au point x=0, la continuité du champ électrique impose que : 

𝑒𝑁𝐴
𝜀
𝑋𝑃 =

𝑒𝑁𝐷
𝜀
𝑋𝑁 ⇒  𝑁𝐴𝑋𝑃 = 𝑁𝐷𝑋𝑁 (𝐼𝐼. 19) 

�⃗� = −𝑔𝑟𝑎𝑑⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  𝑉 (𝐼𝐼. 20) 

𝑔𝑟𝑎𝑑 ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗𝑉 = (
𝜕𝑣

𝜕𝑋
) 𝑈𝑥⃗⃗ ⃗⃗  + (

𝜕𝑣

𝜕𝑌
)𝑈𝑦⃗⃗ ⃗⃗  + (

𝜕𝑣

𝜕𝑍
)𝑈𝑧⃗⃗⃗⃗   (𝐼𝐼. 21) 

En considérant que le champ E est appliqué sur (ox) on aura : 

�⃗� = (
𝜕𝑣

𝜕𝑥
)𝑈𝑥⃗⃗ ⃗⃗    (𝐼𝐼. 22) 

Donc : 

𝑣 = −∫𝐸. 𝑑𝑋 (𝐼𝐼. 23) 

On obtient :  

 

𝑉(𝑥) =

{
 
 

 
 
𝑒𝑁𝐴
2𝜀

(𝑋 − 𝑋𝑃)
2 + 𝑉𝑝 𝑋𝑃 < 𝑋 < 0

−
𝑒𝑁𝐷
2𝜀

(𝑋 − 𝑋𝑁)
2 + 𝑉𝑛 0 < 𝑋 < 𝑋𝑁

0 𝑎𝑖𝑙𝑙𝑒𝑢𝑟𝑠

(𝐼𝐼. 24) 

La tension de diffusion Vb qui représente la différence de potentiel entre la région N et 

la région P, est donnée par :  

𝑉𝑑 = 𝑉𝑛 − 𝑉𝑝 = 
𝑞

2𝜀
(𝑁𝐷𝑋𝑁

2 + 𝑁𝐴𝑋𝑃
2) (𝐼𝐼. 25) 

Avec : 

𝐸(𝑥) : Le champ électrique (V/cm). 

𝜌(x)   : La densité de charge (cm-3). 

𝑁𝐴 : La densité des accepteurs (cm-3). 

𝑁𝐷  : La densité des donneurs (cm-3). 

𝑉𝑑  : Le potentiel de diffusion (V). 

𝜀 : La permittivité électrique du semi-conducteur. 
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Le courant de diffusion est calculé par l'équation II.26: 

{
𝐽𝐷𝑖𝑓𝑓,𝑛(𝑥) = 𝑞𝐷𝑛

𝑑𝑛(𝑥)

𝑑𝑥

𝐽𝐷𝑖𝑓𝑓,𝑝(𝑥) = −𝑞𝐷𝑝
𝑑𝑝(𝑥)

𝑑𝑥

                  (𝐼𝐼. 26) 

 

Le courant de dérive peut être calculé par l'équation II.27.  

{
𝐽𝐷𝑟𝑖𝑓𝑡,𝑛 = 𝑞𝑛𝜇𝑛𝐸

𝐽𝐷𝑟𝑖𝑓𝑡,𝑝 = 𝑞𝑝𝜇𝑝𝐸
 (𝐼𝐼. 27) 

 

La densité total des électrons (Jn) et les trous ( Jp ) égale : 

𝐽𝑛(𝑥) = 𝑞𝐷𝑛
𝑑𝑛(𝑥)

𝑑𝑥
+ 𝑞𝑛(𝑥)𝜇𝑛𝐸 (𝐼𝐼. 28) 

𝐽𝑝(𝑥) = −𝑞𝐷𝑝
𝑑𝑝(𝑥)

𝑑𝑥
+  𝑞𝑝(𝑥)𝜇𝑝𝐸 (𝐼𝐼. 29) 

 

Où n et p sont les concentrations des électrons et les trous, μn et μp sont les mobilités 

des électrons et des trous, Dn et Dp sont les constantes de diffusion des électrons et des trous, 

et E est le champ électrique.  

La figure II. 16 représente toutes les caractéristiques de la jonction PN.  
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II.10.2  Le modèle d’Anderson  

L’alignement du niveau du vide (NVide) exprimé par la règle de l'affinité électronique, 

connu sous le nom de modèle Schottky ou Mott-Schottky pour les interfaces semi-

conducteur/métal et comme modèle d'Anderson pour les hétérojonctions à semi-conducteurs 

X 

E  

P N 
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ρ 

eND 

-eNA 

Vb 

(a) 

(b) 

(c) 

XP XN 

Figure II.  16: Structure de la jonction PN : a) Evolution de la densité de 

charge b) Le champ électrique c) Le potentiel 
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[41]. Le modèle d’Anderson est utilisé pour fournir une compréhension théorique des processus 

de transfert de charge aux interfaces entre différents matériaux semiconducteurs.  

Il est très courant d'estimer l'alignement des bandes d'énergie en utilisant les travaux de 

sorties φ, les énergies de gap Eg et les affinités électroniques χ des matériaux, car ces valeurs 

sont accessibles pour la plupart des matériaux. La Figure II. 17 représente les diagrammes de 

bandes d’énergie de deux semiconducteurs avant leur contact.  

 

 

 

 

 

 

 

    

Figure II.  17: Diagramme schématique des bandes d’énergie référencées au niveau du vide 

(avant contact). 

 

Lorsqu’une hétérojonction est formée entre deux semiconducteurs, les niveaux de fermi 

des deux doivent être alignés mais les autres niveaux d’énergie des bandes électroniques 

peuvent ne pas être alignés parfaitement. Cela crée des discontinuités dans les niveaux d’énergie 

à l’interface.  

 

La Figure II. 18 représente l’alignement du niveau de fermi selon la règle d'Anderson 

(EF) à l’équilibre thermodynamique :  
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Comme nous pouvons le voir sur la Figure II. 17, la discontinuité énergique au niveau 

de la bande de conduction entre les deux semiconducteurs : 

∆𝐸𝐶 = ∆𝜒 = 𝜒𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 1 − 𝜒𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 2 (𝐼𝐼. 30) 

La discontinuité énergique au niveau de la bande de valence entre les deux matériaux : 

 
∆𝐸𝑉 = (𝐸𝑔

𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 2 + 𝜒𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 2) − (𝜒𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 1 + 𝐸𝑔
𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 1)

= 𝐸𝑔
𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢2 − 𝐸𝑔

𝑚𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑢 2 − ∆𝜒 (𝐼𝐼. 31)
 

 

II. 11. La jonction Métal/semiconducteur  

Pour collecter les porteurs photogénérés dans les cellules solaires, nous utilisons des 

contacts métalliques. Il est donc très important d’étudier les propriétés de la jonction 

métal/semiconducteur.  

Pour construire un diagramme de bande d'énergie du métal et du semi-conducteur, il est 

important d’aligner le niveau du vide, comme indiqué sur la Figure II. 19. À l'équilibre 

thermodynamique, les niveaux de fermi du métal et le semiconducteur s’alignent. La hauteur 
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Figure II.  18 : Diagramme de bande d’énergie dans l’hétérojonction à l’équilibre (après 

l'alignement des niveaux de Fermi). 
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de la barrière Schottky φB est définie comme la différence entre l’énergie de Fermi du métal et 

le bord de la bande où résident les porteurs majoritaires (maximum de la BV/minimum de la 

BC).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

II.11.1  Contact Schottky  

Les électrons se déplacent du semiconducteur dopé N vers le métal, des atomes chargés 

positivement restants dans la partie semi-conductrice créent une zone de déplétion. La barrière 

de potentiel (eVb) représente la barrière qui empêche la diffusion ultérieure des électrons vers 

le métal. La barrière qui empêche le déplacement des électrons du métal vers le semiconducteur 

est appelée la barrière Schottky (ϕBn).  

D'après les Figures II. 19 et 20 (ici φmetal
 > φsemiconducteur), on trouve que pour les semi-

conducteurs de type N, la hauteur de cette barrière ϕBn est donnée par :  

𝑒𝛷𝐵𝑛 = ( 𝜑𝑚𝑒𝑡𝑎𝑙 − 𝜒𝑠𝑒𝑚𝑖𝑐𝑜𝑛𝑑𝑢𝑐𝑡𝑒𝑢𝑟 𝑛) (𝐼𝐼. 32) 

Pour former une jonction Schottky de type P, il faut que φmetal
 < φsemiconducteur la hauteur 

de la barrière Schottky φBp dans ce cas est donnée par la différence entre le maximum de la 

bande de valence et l’énergie de niveau de Fermi (EF) : 

 

𝛷𝐵𝑝 = (𝐸𝑔 + 𝜒𝑠𝑒𝑚𝑖𝑐𝑜𝑛𝑑𝑢𝑐𝑡𝑒𝑢𝑟 𝑝 − 𝜑𝑚𝑒𝑡𝑎𝑙) (𝐼𝐼. 33) 
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EVide 

EC 

EF 

EV 

Métal Semiconducteur de type N 
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𝜱𝑩𝒏 

 

Figure II.  19: Diagramme de bandes d’énergie dans la jonction métal - semiconducteur (avant 

contact). 
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II.11.2  Contact Ohmique  

Un contact ohmique est défini comme un contact dans lequel il y a un transfert facile de 

porteurs majoritaires d'un matériau à l'autre, les électrons peuvent réduire leur énergie en 

passant de la bande de conduction du semiconducteur vers le métal et vice versa [42]. Le 

diagramme de bandes à l’équilibre thermodynamique est illustré sur la Figure II.21. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure II.  21 : Diagramme de bande d’énergie dans la jonction métal - semiconducteur 

(contact ohmique) 

𝝋𝒎𝒆𝒕𝒂𝒍 

𝝋𝒔𝒆𝒎𝒊𝒄𝒐𝒏𝒅𝒖𝒄𝒕𝒆𝒖𝒓 

EVide 

EC 

EF 

EV 

Métal Semiconducteur de type N 

𝝌𝒔𝒆𝒎𝒊𝒄𝒐𝒏𝒅𝒖𝒄𝒕𝒆𝒖𝒓 

eVb  

eVb 

𝝋𝒎𝒆𝒕𝒂𝒍 𝝋𝒔𝒆𝒎𝒊𝒄𝒐𝒏𝒅𝒖𝒄𝒕𝒆𝒖𝒓 

EVide 

EC 

EF 

EV 

Métal Semiconducteur de type N 

𝝌𝒔𝒆𝒎𝒊𝒄𝒐𝒏𝒅𝒖𝒄𝒕𝒆𝒖𝒓 

eVb = φmetal - φsemiconducteur 

E 

ΦBn 

WD 

Figure II.  20: Diagramme de bandes d’énergie dans la jonction métal - semiconducteur à 

l'équilibre. 



Chapitre II : Physique des cellules solaires  
 
 

33 
 

II. 12. Le transport de charge 

Il y a quatre courants à considérer à l'interface entre deux matériaux. Ces quatre courants 

sont établis par l'émission thermoïonique, la diffusion, la dérive et l'effet tunnel. 

a. Le courant de diffusion (ID) existe en raison de la concentration plus élevée de 

porteurs dans une partie du semi-conducteur (gradient de concentration), ce qui entraîne un 

mouvement des particules pour obtenir une distribution uniforme sur l'ensemble du dispositif.  

b. Le mouvement des charges dû à la présence d'une force externe, telle qu'un 

champ électrique, est appelé courant de dérive (I Drift). Ce courant sera proportionnel à 

l'intensité du champ électrique, à la température et à la densité des porteurs de charge 

minoritaires.  

c. Le courant tunnel se produit lorsqu’un porteur de charge sans énergie suffisante 

traverse une barrière d’énergie sans augmenter son énergie.   

d. Le courant d'émission thermoïonique est le flux de porteurs de charge qui 

surmontent une barrière d’énergie en fournissant de l'énergie thermique. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

II. 13. Digramme de bandes à l’interface   

Les discontinuités de bandes sont essentielles pour le transport de charge, la génération 

et la recombinaison au niveau des interfaces dans les cellules solaires photovoltaïques. Le terme 

discontinuité de bande fait référence à la séparation des extrémités de bande entre les deux 

matériaux une fois qu’ils sont en contact.  

NC 
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ie
  

NF 

Effet tunnel 

Emission thermoïonique  

Figure II.  22: Diagramme de bandes d’énergie du transport des 

électrons à travers une barrière. 
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II.13.1  Configuration de type Spike-like CBO 

Si la bande de conduction du semiconducteur I est inférieure à celle du semiconducteur 

II, une discontinuité de type Spike-like CBO (Conduction Band Offset) se forme, et agit comme 

une barrière pour les électrons comme la montre la Figure II.23.  

 

Figure II.  23 : Configuration de type Spike-like CBO 

II.13.2  Configuration de type Cliff-like CBO  

Si la bande de conduction du semiconducteur I est supérieure à celle du semiconducteur 

II, une discontinuité de type Cliff-like CBO se forme (Figure II.24).  

 

Figure II.  24: Configuration de type Cliff-like CBO 

II. 14. Phénomènes de Génération - Recombinaison  

La génération se produit lorsque de nouveaux porteurs de charge sont créés dans un 

matériau semi-conducteur. Cela peut se produire par thermogénération lorsque les électrons 

dans la bande de valence peuvent acquérir suffisamment d'énergie thermique pour franchir la 

bande interdite et passer dans la bande de conduction, ou par photogénération lorsque c’est la 
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lumière qui fournit l'énergie nécessaire pour exciter les électrons de la bande de valence à la 

bande de conduction. 

Le mécanisme de recombinaison est le mécanisme inverse de la génération. Ilse produit 

lorsque des porteurs de charge se recombinent et disparaissent, libérant ainsi de l'énergie sous 

forme de chaleur ou de lumière. Les paires électron-trou peuvent se recombiner de manière 

radiative, ou non radiative (Auger et Shockley-Read-Hall (SRH)). Les différents processus de 

recombinaisons sont représentés sur la Figure II.25. 

 

 

Figure II.  25:  Processus de recombinaison des paires électron-trou, (a) radiatif, (b) Auger, 

(c) SRH. 

 

(a) Dans le cas de la recombinaison radiative (transition bande à bande), la 

différence d'énergie entre l'état initial et l'état final de l'électron est émise 

sous la forme d'un photon. 

(b)  La recombinaison Auger est un processus dans lequel un électron et un 

trou se recombinent dans une transition de bande à bande, mais l'énergie 

résultante est transmise à un autre électron ou trou.  

(c) La recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH), elle se produit lorsqu'un 

électron se recombine aux niveau des défauts présents dans le matériau 
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[43]. Ces défauts peuvent être des lacunes dans la structure cristalline ou 

des atomes étrangers introduits dans le réseau cristallin, ou d'autres 

irrégularités de la structure. 

 

II. 15. Description du modèle de simulation (SCAPS-1D) 

le département des systèmes Electroniques & Informatiques (ELIS) de l'Université de 

Gent, Belgique a créé le logiciel SCAPS-1D (Solar Cell Capacitance Simulator) [33]. Il s'agit 

d'un programme pour simuler les caractéristiques électriques des cellules solaires à 

hétérojonction à couches minces. SCAPS a été développé initialement pour les cellules solaires 

Cu (In,Ga)Se2 et CdTe. puis il a été testé et utilisé pour une variété d'autres types de cellules 

[12][13]. 

Le fonctionnement de SCAPS est basé sur la résolution des équations 

unidimensionnelles de Poisson et des équations de transport et de continuité [46]–[48]: 

Equation de Poisson  

𝜕

𝜕𝑥
(𝜀0𝜀𝑟

𝜕Ψ

𝜕𝑥
)    = −𝑞 (𝑝 − 𝑛+𝑁𝐷

+ − 𝑁𝐴
− +

𝜌𝑑𝑒𝑓

𝑞
) (𝐼𝐼. 34) 

Equations de continuité  

dn(t)

dt
= Gn − Rn −

1

q

∂Jn
𝜕𝑥
  (II. 35) 

dp(t)

dt
= Gp − Rp −

1

q

𝜕Jp

𝜕𝑥
  (𝐼𝐼. 36) 

Equations de transport  

Jn = nqμnE + qDn
𝑑𝑛

𝑑𝑥
 (𝐼𝐼. 37) 

Jp = pqμpE − qDp
𝑑𝑝

𝑑𝑥
 (II. 38) 

Il traite également certains mécanismes quantiques, tel que l’effet tunnel, de manière 

semi-classique. Afin de calculer la probabilité de l'effet tunnel, SCAPS utilise la méthode 

d'approximation WKB (Wentzel-Kramers-Brillouin) pour résoudre l'équation de Schrödinger, 

une bonne discussion sur l'approximation WKB peut être trouvée dans [44], [49], [50].  
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 La fenêtre d’accueil du logiciel SCAPS est présenté sur la Figure II.26 

 

 

Figure II.  26:  Panneau principal de démarrage de SCAPS-1D. 

Indiquer les circonstances 

dans lesquelles la simulation 

est effectuée. 
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Définir le 
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Commencer les calculs.  
Afficher les courbes de simulation. 
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Le bouton ‘Set problem’ sur le panneau d’action permet d'accéder à une autre fenêtre importante, représentée dans la Figure II. 27, qui 

nous permet de configurer la structure de la cellule que nous désirons étudier. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure II.  27: Fenêtre principale pour définir le dispositif à simuler 

Charger la cellule et 

Sauvegarder 

 

Définir les propriétés des différentes couches, des interfaces et des contacts. 
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En cliquant sur le bouton ‘add layer’ ou bien sur le nom de la couche, une fenêtre (représentée sur la Figure II. 28) s’ouvre. Elle 

rassemble les différents paramètres du matériau à introduire ou à modifier. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

Propriétés de la 

couche ajoutée. Les défauts de la couche. 

Figure II.  28: La fenêtre de paramétrage des couches constituant la cellule. 
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Dans le SCAPS, la prise en compte de l’effet tunnel peut être définie séparément pour 

chaque défaut d'interface dans le panneau des propriétés des défauts d'interface et pour chaque 

contact dans le panneau de configuration des contacts. 

 

Figure II.  29 : Le panneau des propriétés des défauts d'interface. 

Pour plus de détail sur ce logiciel, il est recommandé de se référer à la collection de 

manuels complémentaires qui décrivent en détails les nouveautés de chaque nouvelle version 

du logiciel :  

https://scaps.elis.ugent.be/SCAPS%20introduction.pdf  

https://scaps.elis.ugent.be/Getting%20Started%202011.pdf 

https://scaps.elis.ugent.be/SCAPS%20manual%20most%20recent.pdf 

II. 16. Conclusion   

Dans ce chapitre, nous avons présenté les bases théoriques essentielles pour la 

compréhension approfondie du fonctionnement des cellules solaires photovoltaïques. Nous 

avons commencé par présenter un aperçu sur le rayonnement solaire et ses caractéristiques, puis 

les fondements de la physique des cellules solaires photovoltaïques.  Nous nous sommes 

particulièrement intéressés à la jonction semiconducteur-semiconducteur (jonction PN) et à la 

jonction métal/semiconducteur. Les mécanismes de générations et de recombinaisons ont 

également été expliqués, ainsi que les divers phénomènes physiques qui influent sur le transport 

des porteurs photogénérés. Nous avons présenté les différents courants à prendre en 

considération à l'interface entre deux matériaux. Nous avons également essayé de comprendre 

https://scaps.elis.ugent.be/SCAPS%20introduction.pdf
https://scaps.elis.ugent.be/Getting%20Started%202011.pdf
https://scaps.elis.ugent.be/SCAPS%20manual%20most%20recent.pdf
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les facteurs qui limitent l'efficacité des cellules solaires puis nous avons détaillé le rôle et les 

caractéristiques des principales couches constituant les dispositifs photovoltaïques, tout en 

expliquant le rôle des paramètres PV dans l’évaluation de la performance de ces dispositifs. La 

dernière partie de ce chapitre a été consacrée à la présentation du logiciel SCAPS-1D que nous 

utiliserons dans les chapitres suivants pour réaliser nos simulations.  Ce chapitre permet 

d’établir les bases nécessaires pour une meilleure compréhension des chapitres à venir. 
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III.  Modélisation de la cellule solaire à base 

de Cuivre Zinc Etain Soufre CZTS  
 

 

III.1 Introduction 

En raison des coûts élevés de l’expérimentation (Techniques de développement et de 

caractérisation), il est plus intéressant d’utiliser des simulateurs pour prédire le comportement 

de différents dispositifs et d’arriver à de meilleures performances. Dans le domaine du 

photovoltaïque, les résultats de simulation obtenus par les simulateurs (SCAPS-1D, PC1D, 

AMPS, ASDMP, ATLAS Silvaco, …etc) sont de plus en plus précis et puissants et sont validés 

expérimentalement par plusieurs équipes scientifiques. Dans ce chapitre, nous allons 

commencer par modéliser une cellule solaire à base de Cuivre-Zinc-Etain-Soufre (CZTS), puis 

nous allons étudier l’effet des paramètres électriques, géométriques, et optiques de la couche 

tampon sur la densité de courant de court-circuit (JSC), la tension en circuit ouvert (VOC), le 

facteur de remplissage (FF), et le rendement énergétique (η).  L’effet de ces paramètres sur les 

phénomènes électriques tels que le champ électrique (E), le taux de recombinaison (R), et le 

rendement quantique externe (EQE) est également étudié et évalué afin de comprendre la 

réponse des cellules PV à la variation de ces paramètres. Tous les résultats présentés dans ce 

travail ont été obtenus à partir de calculs effectués à l’aide du logiciel SCAPS-1D.    

III.2 Présentation de la cellule solaire étudiée 

Dans notre étude, nous utilisons une cellule PV à base de CZTS ayant la structure (Mo/p-

MoS2/p-CZTS/n-CdS/n-ZnO/Al), où le Molybdène (Mo) et l’aluminium (Al) sont utilisés 

comme contact arrière et contact avant, respectivement. Le CZTS constitue la couche 

absorbante, le MoS2 est utilisé comme BSF, le CdS comme couche tampon (émetteur), et le 

ZnO comme couche fenêtre.  La structure de la cellule solaire étudiée est représentée sur la 

Figure III.1 et les paramètres de simulation utilisés sont listés dans le tableau III.1.  
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Tableau III.  1 : Les paramètres utilisés dans cette simulation  [51][52][53][54][55][56] . 

Paramètres p-CZTS n-CdS n-ZnO p-MoS2 

Epaisseur W (µm) 1.1 0.015-0.18 0.08 0.1 

Energie de gap Eg (eV) 1.4 2.3-3.2 3.3 1.7 

Affinité électronique χ (eV) 4.5 4.1 4.6 4.2 

Permittivité diélectrique εr 10 10 9 13.6 

Densité des états effective dans la Bande 

de Conduction NC (cm-3) 

2.2×1018 1.8×1019 2.2×1018 2.2×1018 

Densité des états effective dans la Bande 

de Valence NV (cm- 3) 

1.8×1019 2.4×1018 1.8×1019 1.8×1019 

Vitesse thermique des électrons (cm/s) 1×107 1×107 1×107 1×107 

Vitesse thermique des trous (cm/s) 1×107 1×107 1×107 1×107 

Mobilité des électrons µe (cm²/Vs) 100 100 100 100 

Substrat de verre  

Mo 

Couche intermédiaire 

Couche absorbante 

CdS 

Couche fenêtre 

 

 

 

 

 

 

Substrat de verre 

Mo : Contact arrière  

p-MoS2 : BSF 

CZTS : Couche absorbante 

CdS :  Couche tampon 

n-ZnO : Couche fenêtre  

Aluminium : Contact avant  

Figure III.  1 : La structure de la cellule CZTS étudiée. 
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III.3 Optimisation de la couche tampon CdS  

Le Sulfure de Cadmium (CdS) est le matériau le plus courant pour l’élaboration de la couche 

tampon dans les cellules solaires à couches minces, et a été largement étudié et utilisé pour les 

cellules PV à haut rendement à base de CIGS et CdTe [52][57]. Cependant, le CdS a une bande 

interdite d’environ 2.4 eV, ce qui provoque une absorption considérable dans la région des 

courtes longueurs d’onde, et par conséquent une diminution de l’efficacité du dispositif. Nous 

allons donc essayer d’optimiser les paramètres de cette couche (CdS) afin d’améliorer la 

performance des cellules solaire CZTS.  

Il est important de noter que les paramètres (gap, dopage et épaisseur) des couches CZTS, 

ZnO et MoS2 mentionnés dans le tableau 1 ont déjà été optimisés dans un travail antérieur. Les 

résistances série et parallèle ont été prises égale à 0.7 et 2.104 Ω/cm², respectivement.  

III.3.1 L’effet du dopage du CdS  

Nous avons fait varier la densité de dopage (ND) de la couche CdS de 5×1014 à 5×1021 cm-3 

[58] [59] [60] [61], tandis que les autres paramètres ont été maintenus constants. La Figure III.2 

montre l’effet de cette variation sur les paramètres de sortie de la cellule (VOC, JSC, FF, η). 

D’après cette figure, nous remarquons que le VOC et le JSC diminuent significativement avec 

l’augmentation du dopage alors que les valeurs du facteur de forme et du rendement augmentent 

jusqu’à une densité de dopage de 5.1018 cm-3 puis elles se stabilisent.  Pour expliquer ces 

résultats nous avons tracé les figures 3 et 4 qui représentent l’effet de la densité de dopage du 

CdS sur le taux de recombinaisons et sur le champ électrique au niveau de la cellule, 

respectivement. 

 

Mobilité des trous µp (cm²/Vs) 25 25 25 25 

Densité du donneurs ND (cm-3) 0 5×1014-5×1021 1×1018 0 

Densité de l’accepteur NA (cm-3) 1×1016 0 0 1×1016 

Densité des défauts Nt (cm-3) 5×1014 1×1017 1×1017 1×1014 
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Figure III.  2 : Influence du dopage de l’émetteur sur les performances de la cellule solaire 

à base de CZTS. 

Nous observons sur la Figure III. 3, une augmentation significative du taux de recombinaison 

dans la couche tampon (CdS) avec l’augmentation du dopage. En effet, lorsque la densité de 

dopage augmente, un grand nombre de pièges est généré, ce qui augmente la probabilité 

d’interaction des porteurs avec les pièges [62]. Comme la durée de vie des porteurs de charge 

est inversement proportionnelle à la concentration en pièges [63][52][62][64], le taux de 

recombinaison dans le CdS augmente fortement avec l’augmentation du dopage et donc le JSC 

diminue de manière marquée pour une densité du dopage supérieure à  ND = 5.1017 cm-3.  
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Figure III.  3 : L’effet du dopage de l’émetteur sur le taux de recombinaison.  

Une forte concentration de dopage de l’émetteur induit un fort champ électrique au niveau 

de l’interface CZTS/CdS, ce qui explique la diminution du taux de recombinaison (R) dans la 

couche active (CZTS) près de la jonction métallurgique (Figure III.3). Cette diminution 

améliore le facteur de forme, qui passe de 22,54 % à plus de 71 % ainsi que le rendement 

énergétique qui passe de 7.44 % à 17.35 % lorsque la concentration de donneurs passe de 5×1014 

à 5×1018 cm-3.  
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Figure III.  4 : L’effet du dopage de l’émetteur sur le champ électrique aux interfaces 

CZTS/CdS et CdS/ZnO 
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L’accroissement du champ électrique au niveau des interfaces CZTS/CdS et CdS/ZnO 

(Figure III. 4) entraine une meilleure séparation des porteurs photo-générés, ce qui améliore la 

performance de la cellule, Cependant, au-delà d’une densité de dopage ND de 5×1018 cm-3, le 

rendement n’augmente plus et se stabilise aux alentours de 17.35% car le processus de 

recombinaison est amplifié par le processus de dopage et la probabilité de collecter les porteurs 

photo-générés se réduit.  

III.3.2 L’effet de l’épaisseur du CdS 

L’épaisseur des couches minces est un paramètre essentiel et a un effet important sur les 

dispositifs élaborés, particulièrement dans le domaine photovoltaïque. Lors du dépôt des 

couches minces, l’épaisseur peut être contrôlée et variée de quelques atomes à quelques 

micromètres, en fonction des techniques de dépôt utilisées. L’effet de l’épaisseur de la couche 

CdS sur les performances de la cellule solaire Mo/MoS2/CZTS/CdS/n-ZnO/Al a été étudié en 

la faisant varier de 15 nm à 180 nm, tandis que la densité de dopage de la même couche a été 

réglée à la valeur optimale trouvée précédemment (5×1018 cm-3). La figure III.5 montre les 

différents effets de cette variation sur les paramètres photovoltaïques de la cellule.   
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Figure III.  5 : L’effet de l’épaisseur de l’émetteur sur la performance de la cellule PV. 
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Comme nous pouvons clairement remarquer sur la Figure III. 5, la VOC n’est pas affectée par 

la variation de l’épaisseur de l’émetteur, tandis que le FF augmente légèrement de 71.25% à 

71.52% et le JSC diminue de 30,68 à 27,63 mA/cm² lorsque l’épaisseur passe de 15 nm à 180 

nm, générant une baisse de l’efficacité qui passe de 17,80 % à 16,06 %.   Cette diminution 

s’explique par le fait que lorsque l’épaisseur de la couche tampon augmente, il se produit plus 

d’absorption dans la couche CdS, ce qui entraine une diminution de l’absorption des photons 

dans la couche active. Par conséquent, le nombre de porteurs photogénérés actifs diminue et 

cela implique la réduction de JSC.  
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Figure III.  6 : L’effet de l’épaisseur de l’émetteur sur le taux de recombinaison (a) Pour 

une épaisseur de 180 nm, (b) Pour une épaisseur de 15 nm. 

La Figure III. 6.  montre le taux de recombinaison dans la cellule pour deux valeurs de 

l’épaisseur (15 nm et 180nm). Nous pouvons remarquer que lorsque l’épaisseur du CdS 

augmente, le taux de recombinaison dans CZTS diminue. Cette observation s’explique par le 

fait que la diminution de l’absorption dans le CZTS conduit à une réduction du nombre de 

porteur présents dans cette couche.  

La figure III. 7 montre le rendement quantique externe (EQE) de la cellule pour deux valeurs 

de l’épaisseur (15 nm et 180nm). Nous pouvons remarquer que le rendement quantique est 

meilleur pour une faible épaisseur de l’émetteur pour les longueurs d’onde comprise entre 300 

nm et 550 nm, car lorsque l’épaisseur de la couche CdS augmente, il y aura plus de photons 
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incidents qui seront absorbés dans cette couche et moins de photons seront capturés dans la 

couche absorbante (CZTS)[64]. Par conséquent, l’absorption de moins de photons dans la 

couche CZTS produira moins de paires électron-trou et conduira à un courant et une efficacité 

plus faibles [65]. 
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Figure III.  7 : La variation du rendement quantique externe pour deux valeurs de 

l’épaisseur du CdS. 

La valeur optimale de l’épaisseur de la couche tampon a été prise égale à 15 nm. Cette faible 

épaisseur permet de réduire le coût de la production de la cellule PV, de plus, sachant que le 

cadmium est considéré comme toxique, l’utilisation d’une couche infime permet de réduire la 

quantité matière dangereuse utilisée.  

III.3.3 L’effet de l’énergie de gap du CdS 

Sur la Figure III. 8, nous présentons l’impact de la variation de l’énergie de gap de la couche 

tampon CdS de 2.3 à 3.2 eV [52]–[54] sur les paramètres de sortie de la cellule PV étudiée. 

Avec l’élargissement de la bande interdite de la couche tampon, aucun changement de la VOC 

et du FF n’est observé. Cependant, une amélioration du JSC et donc de l’efficacité en puissance 

est observée.   
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Figure III.  8 : L’effet de la variation de l’énergie de gap de CdS sur les paramètres PV de 

la cellule à base de CZTS. 

Comme nous pouvons voir sur la Figure III.9, avec l’élargissement du gap de l’émetteur 

CdS, le taux de recombinaison diminue au niveau de cette couche. En effet, pour une large 

bande interdite du CdS, les photons de faible énergie ne seront pas absorbés dans la couche 

tampon (CdS), mais pourront passer vers la couche active où ils seront absorbés grâce au faible 

gap du l’absorbeur CZTS (Eg = 1.4 eV), et cela augmentera le nombre de porteurs photo-

générés et générera ainsi un fort JSC.     

Afin de confirmer cela, nous avons tracé sur la figure III.10, le rendement quantique externe 

pour deux valeurs différentes de la bande interdite (2.3 eV et 3.2 eV). Nous pouvons conclure 

que le meilleur rendement est obtenu pour Eg = 3.2 eV particulièrement pour les faibles 

longueurs d’ondes. Par conséquent, il est important de choisir une couche tampon à large bande 

interdite pour obtenir les meilleures performances.  
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Figure III.  9 : L’influence de l’énergie de gap de CdS sur le taux de recombinaison. 
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Figure III.  10 : La variation de rendement quantique en fonction de l’énergie de gap de 

l’émetteur. 

III.4 Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons réalisé des simulations numériques à l’aide du logiciel SCAPS-

1D afin d’analyser l’effet du dopage, de l’épaisseur et du gap de l’émetteur sur la performance 
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d’une cellule solaire à base de CZTS ayant une structure standard (Mo/p-MoS2/p-CZTS/n-

CdS/n-ZnO/Al). Nous avons également interprété les résultats obtenus en analysant l’effet de 

la variation de ces paramètres sur les phénomènes physiques tel que le champ électrique et le 

taux de recombinaison. Nous avons d’abord montré qu’il est important de trouver un 

compromis dans le choix de la densité de dopage. En effet, une forte concentration de donneurs 

dans l’émetteur entraîne une amélioration significative du champ électrique permettant une 

meilleure séparation des porteurs photo-générés. Toutefois, elle engendre également une grande 

concentration de pièges responsable d’un fort taux de recombinaisons et par conséquent de la 

diminution de la densité de courant de court-circuit. Ensuite, nous avons trouvé qu’une 

épaisseur de l’émetteur de 15 nm est suffisante pour former une meilleure qualité de la jonction 

pn. Cette faible épaisseur permet aussi de réduire la quantité de Cadmium, considéré comme 

toxique, utilisé pour l’élaboration de ce type de cellules solaires. Enfin, le gap de l’émetteur 

doit être large pour minimiser l’absorption dans la couche tampon et pour ainsi favoriser 

l’absorption dans la couche active. Nous avons trouvé un gap optimal de 3.2 eV pour le CdS, 

cette valeur de gap (3.2 eV) peut être obtenu expérimentalement en dopant le CdS par l’oxygène 

(CdS :O) [52][53][66].  Cette étude nous a permis d’optimiser la couche tampon de la cellule 

solaire ayant la structure Mo/p-MoS2/p-CZTS/n-CdS/n-ZnO/Al et d’obtenir un rendement de 

17.93%.  
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IV.  Modélisation de la cellule solaire à base 

de Cuivre Manganèse Etain Soufre 

CMTS  
 

IV.1 Introduction  

 

Malgré les nombreuses recherches pour développer les cellules solaires à base de CZTS 

telles que la proposition des nouvelles structures et l’optimisation des différentes couches, le 

meilleur rendement obtenu à ce jour pour les cellules solaires à base de CZTS n’a pas dépassé 

13 %.  

Pour remédier aux défauts présents dans la technologie CZTS, des efforts récents se sont 

concentrés sur le remplacement du Zinc par d’autres matériaux et cela ouvre la possibilité 

d’explorer les matériaux CXTS (X=Mn, Ba, Mg, Co, …etc). Le Manganèse (Mn) se distingue 

comme un substitut potentiel du Zinc (Zn) car il est plus abondant que le Zn. Par conséquent, 

le composé Cuivre Manganèse Etain Soufre (CMTS) est un candidat prometteur pour remplacer 

le CZTS, il présente un coefficient d’absorption similaire à celui du CZTS (>104 cm-1) et une 

bande interdite qui s’étend de 1.3 à 1.6 eV.  

L’effet photovoltaïque dans les films minces à base de CMTS a été démontré par 

Prabhakar et al. en (2015) [28]. Ils ont rapporté le succès de la fabrication de la première cellule 

solaire à couche mince à base de CMTS (surface du dispositif de 0.15 cm²) de la structure 

AZO/ZnO /CdS/CMTS/Mo/SLG. 

Un des problèmes qui empêche l’amélioration du rendement des cellules solaires à base 

de CXTS (X=Zn, Mn, Ba, Mg, Co, …etc) est l’apparition d’une couche de disulfure de 

Molybdène (MoS2) lors du dépôt de la couche de l’absorbeur sur le Molybdène (Mo). Le MoS2 

est un composé inorganique formé inévitablement pendant le processus de sulfuration en 

combinant du molybdène (contact arrière) et du soufre (de la couche absorbante CXTS). Il a 

été remarqué pour la première fois par Johnson et al. en 2010 dans des couches minces à base 

de CZTS [67], [68].  
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Le mécanisme de formation du MoS2 à l'interface CXTS/Mo est résumé par les équations 

IV.1 et IV.2 où X= Zn, Ba, Mn, …etc :  

2𝐶𝑢2𝑋𝑆𝑛𝑆4 +𝑀𝑜 → 2 𝐶𝑢2𝑆 + 2 𝑋𝑆 + 2 𝑆𝑛𝑆 +𝑀𝑜𝑆2 →  2𝐶𝑋𝑇𝑆 +𝑀𝑜𝑆2 (𝐼𝑉. 1) 

   

𝑀𝑜 + 𝑆2  → 𝑀𝑜𝑆2 (𝐼𝑉. 2) 

Cependant, les expérimentateurs n'ont pas pu établir de manière concluante le 

comportement électrique du MoS2 [69] et ils ont des difficultés à contrôler les propriétés 

structurales et électriques de cette couche qui se crée involontairement. Ils ont rapporté que les 

films minces MoS2 peuvent avoir une conductivité de type n ou de type p. Néanmoins, ils ont 

indiqué que la plupart des films minces MoS2 sont de type n à cause de la présence de défauts 

natifs de lacunes de Soufre (S) qui agissent comme des donneurs profonds [69]–[72].   

Compte tenu de tous les points cités ci-dessus, les chercheurs ont proposé l’insertion 

d’une couche intermédiaire, appelée champ de surface arrière (Back Surface Field), entre 

l’absorbeur et le contact arrière pour éviter la formation du MoS2 [73]–[75]. Ils ont montré que 

les performances des cellules solaires à couches minces peuvent être améliorées en utilisant 

cette couche BSF. 

Le Cu2O est un semiconducteur non toxique, qui présente une bande interdite adaptée de 

2.2 eV, un coefficient d’absorption élevé, et une conductivité intrinsèque de type p [76], [77], 

[78]. De plus, il peut être déposé en utilisant des techniques de fabrication simples et peu 

coûteuses [79]–[81], ce qui le rend intéressant pour les applications photovoltaïques.  

Dans ce chapitre, nous allons nous intéresser au nouveau matériau CMTS (Cu2MnSnS4) 

qui sera utilisé comme absorbeur dans un dispositif photovoltaïque que nous allons modéliser 

à l’aide de SCAPS-1D. Dans un premier temps, nous étudierons l'effet de l'épaisseur et de la 

concentration des donneurs ND de la couche interfaciale n-MoS2 sur la performance de la cellule 

solaire ayant la structure Mo/n-MoS2/CMTS/CdS/n-ZnO/AZO/Al. Nous utiliserons cette 

cellule comme dispositif de référence. Par la suite, nous proposerons la couche p-Cu2O comme 

couche BSF et étudions son effet sur les paramètres de sortie (JSC VOC, FF, η) de la cellule PV. 

Tous les résultats présentés dans ce chapitre ont été obtenus à partir de calculs effectués à l’aide 

du logiciel SCAPS-1D.    
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IV.2 Présentation de la cellule solaire étudiée 

Dans cette étude, nous avons modélisé une cellule PV à base de CMTS ayant la structure 

Mo/p-MoS2/p-CZTS/n-CdS/n-ZnO/Al, où le molybdène (Mo) est utilisé comme contact 

métallique arrière avec un travail de sortie de 4,9 eV et l'aluminium (Al) est utilisé comme 

contact avant avec un travail de sortie de 4,5 eV.  Le CMTS comme couche absorbante, le MoS2 

(Cu2O) comme couche intermédiaire (BSF), le CdS comme couche tampon, le ZnO :Al, et le 

n-ZnO comme double couche fenêtre.  La structure de la cellule solaire étudiée est représentée 

sur la figure IV.1 et les paramètres de simulation utilisés sont listés dans le tableau IV.1.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.  1 : Présentation de la structure générale de la cellule CMTS étudiée. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Substrat de verre 

Mo : contact arrière  

n-MoS2 : couche intermédiaire  

p-Cu2O : BSF (Back Surface Field) 

CMTS : couche absorbante 

CdS :  couche tampon 

n-ZnO : couche fenêtre  

Aluminium : contact avant  

ZnO :Al : couche fenêtre 
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IV.3 Investigation de l’effet de la couche n-MoS2 sur les paramètres 

PV de la cellule : 

Nous allons d’abord nous intéresser à la couche n-MoS2, qui se forme spontanément lors 

du dépôt de la couche absorbante CMTS sur le molybdène. En effet, le soufre présent dans le 

CMTS diffuse vers le molybdène pour former une couche semi-conductrice de MoS2. Cette 

couche peut également être déposée volontairement pendant l’élaboration de la cellule afin de 

pouvoir contrôler ses propriétés.  

La Figure IV.2 représente le diagramme de bandes d'énergie de la cellule solaire étudiée. 

Nous pouvons percevoir que la courbure de la bande de conduction au niveau de l’interface n-

MoS2/CMTS est négative (cliff-like CBO). Cela est considéré comme un alignement de bande 

Tableau IV.  1 :  paramètres utilisés dans la simulation des cellules solaires à base de CMTS. 

Paramètres p-Cu2O 

[79][82] [83] 

n-MoS2 p-CMTS 

[84] 

n-CdS n-ZnO 

 

n-AZO 

[30] 

W (µm) 0.1-0,6 0.1-0,6 1.5 0.1 [84] 0.05 [75] 0.2 

Eg (eV) 
2.2 [82] 1.3 [30] 1.6 2.42  [84] 3.3 [75] 3.6  

[85][86] 

χ (eV) 3.2 [79] 4.5 [87] 4.35 4.5  [84] 4.4 [75] 4.6 

εr 7.1 [79] 13.6 [88][89] 9 8.28 [90] 9 [75] 9 

NC (cm-3) 
2.5×1018  7.5×1017 [30] 2.2×1018 3.1×1018 

[90] 

2.2×1018 

[30] 

2.2×1018 

NV (cm- 3) 
1.1×1019 [79] 1.8×1018  [30] 1.8×1019 1.8×1019 

[30] 

1.8×1019 

[30]  

1.8×1019 

µe (cm²/Vs) 
2.0×102 [79] 1.0×102  [30] 1.6×10-1 1.0×102[86] 1.0×102 

[30]  

1.0×102 

µp (cm²/Vs) 
0.8×102 [79] 1.5×102  [30] 1.6×10-1 2.5×101 

[86] 

2.5×101 

[30] 

2.5×101 

ND (cm-3) 
0 [79] 1.0×1015-

1.0×1019 [30] 

0 1.0×1019 1.0×1018 

[30] 

1.0×1020 

NA (cm-3) 1.0×1015-1.0×1019 0 [30] 1.0×1016 0 [86] 0 [30] 0 

Nt (cm-3) 
1.0×1015  1.0×1015  [30] 1.0×1013 1.0×1016 

[86] 

1.0×1014 1.0×1014 

δe (cm²) 
1.0×10-14 1.0×10-14 1.0×10-15  1.0×10-15 1.0×10-15 1.0×10-15 

 

δh (cm²)  1.0×10-14 1.0×10-14 1.0×10-15 1.0×10-15 1.0×10-15 1.0×10-15 
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défavorable puisqu’il facilite le passage des électrons du CMTS vers le contact arrière qui 

collecte des trous, constituant ainsi une gêne pour le bon fonctionnement de la cellule. 
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Figure IV.  2: Diagramme de bandes d'énergie de la cellule solaire à hétérojonction Mo/n-

MoS2/CMTS/CdS/n-ZnO/AZO/Al. 

IV.3.1 L’effet de l’épaisseur du n-MoS2 

Il a été montré par plusieurs équipes que l’épaisseur de la couche interfacial MoS2 est 

considérée comme un point essentiel pour l’optimisation des cellules solaires [6] [30]. A cet 

effet, nous avons varié son épaisseur de 0,1 µm à 0,6 µm pour étudier son effet sur les 

paramètres photovoltaïques des cellules solaires à base de CMTS.  

La Figure IV.3 regroupe la variation des paramètres PV en fonction de l’épaisseur du n-

MoS2. Lorsque l'épaisseur (W) de MoS2 augmente de 0,1 à 0,3 µm, nous pouvons constater une 

augmentation considérable de la tension en circuit ouvert (VOC), de la densité de courant de 

court-circuit (JSC), du facteur de forme (FF) et du rendement (η) passant respectivement de 

0,663 V à 0,751 V, de 23,22 mA/cm2 à 23,32 mA/cm2, de 75,63 % à 77,78 % et de 11,64 % à 

13,62 %. Cependant, lorsque l’épaisseur de la couche n-MoS2 est plus importante (> 0.3 µm), 

le taux de recombinaison que nous avons représenté sur la figure IV.4 s’accentue, ce qui 

entraîne une baisse des paramètres PV et par conséquent de la performance de la cellule. 

Lorsque l'épaisseur de la couche n-MoS2 augmente, les trous photo-générés ne peuvent pas 

passer facilement du p-CMTS au contact Mo pour être collectés et donc cela réduit le courant 
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de trous. Les meilleures performances de la cellule solaire CMTS sont obtenues lorsque 

l'épaisseur de n-MoS2 est de 0,3 µm. 

 

Figure IV.  3: : Effet de l'épaisseur de n-MoS2 sur les paramètres de sortie de la cellule. 
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Figure IV.  4:  Effet de l'épaisseur du n-MoS2 sur le taux de recombinaison. 
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IV.3.2 L’effet de la variation de la densité de donneurs du n-MoS2  

Pour étudier l’influence de la densité de donneurs sur les paramètres de la sortie de la 

cellule PV à base de CMTS, nous avons fait varier ND de 1.1015 à 1.1019 cm-3, tout en maintenant 

l’épaisseur du n-MoS2 à 0,3 µm (valeur optimale). Comme illustré sur la Figure IV.5, avec 

l’augmentation du dopage, tous les paramètres PV tels que VOC, JSC, FF et η diminuent 

considérablement de 0.751 à 0.121 V, 23.32 à 14.85 mA/cm², 77.78 à 37.86 % et 13.62 à 0,68 

%, respectivement, lorsque la densité de dopage passe de 1.1015 à 1.1019 cm-3.  

 

Figure IV.  5: Effet de la densité de dopage du n-MoS2 sur les performances de la cellule. 

Pour expliquer ces résultats, nous avons tracé sur la figure IV. 6, le taux de 

recombinaison pour deux différentes concentrations de dopage de la couche n-MoS2 (1015 et 

1019 cm-3). Dans le n-MoS2 fortement dopé, beaucoup de pièges à porteurs sont générés, ce qui 

entraîne des recombinaisons plus élevées. D'un autre côté, l'énergie de la bande de conduction 

du CMTS est supérieure à celle du MoS2, ce qui forme un alignement de bande en forme de 

Cliff au niveau de l'interface n-MoS2/p-CMTS pour les électrons minoritaires qui se trouvent 

dans la couche absorbante (Figure IV. 2), ce qui entraîne un taux de recombinaison 

significativement plus élevé dans la couche n-MoS2. En d'autres termes, le passage des électrons 
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du p-CMTS vers le n-MoS2 est facilité grâce à la courbure de bande, ce qui augmente les 

recombinaisons de paires électron-trou au niveau de la couche n-MoS2. 

 Le meilleur rendement en puissance η est de 13,62 % lorsque la concentration des donneurs 

dans le n-MoS2 est de 1015 cm-3 et l'épaisseur égale à 0,3 µm. 
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Figure IV.  6: Influence de la concentration des donneurs dans la couche n-MoS2 sur le taux 

de recombinaison. 

IV.4 Impact de l’ajout d’un champ de surface arrière (BSF) à base 

de Cu2O sur la performance de la cellule 

Afin d’éviter la formation spontanée de la couche n-MoS2, nous proposons l’ajout 

d’une couche de Cu2O comme champ de surface arrière sur le molybdène.  Nous avons tracé 

sur la Figure IV.7, le diagramme de bande de la structure en utilisant le Cu2O comme couche 

BSF. En analysant le diagramme, nous pouvons prévoir qu'en ajoutant la couche de p-Cu2O à 

la structure, les performances obtenues seront plus élevées en raison de la grande barrière 

(Spike) créée au niveau de la bande de conduction (CBO) à l'interface CMTS/Cu2O. Cette 

barrière rétrodiffuse les porteurs minoritaires (électrons) présents dans la couche p-CMTS vers 

le contact avant (Al) pour les collecter, et les empêcher de se recombiner à la face arrière de la 

cellule. 
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Figure IV.  7: Diagramme de bande d'énergie de la cellule solaire proposée avec Cu2O 

comme couche BSF. 

IV.4.1  L’effet de l'épaisseur de la couche Cu2O 

Dans cette section, l'effet de l'épaisseur du BSF à base de Cu2O sur les paramètres de 

sortie de la cellule PV (VOC, JSC, FF et η) a été étudié.  L’épaisseur a été variée dans la plage de 

0,1 à 0,6 µm et les résultats de simulations sont représentés sur la Figure IV. 8. La tension en 

circuit ouvert VOC et la densité de courant de court-circuit JSC restent constants à 1,26 V et 24,41 

mA/cm2, respectivement, tandis que le facteur de forme FF et le rendement en puissance η 

diminuent progressivement avec l'augmentation de l'épaisseur de la couche Cu2O. 

Le rendement passe de 19,53 % à 19,17 % lorsque l’épaisseur de la couche BSF varie 

de 0,1 à 0,6 µm et il présente une allure similaire à celle de facteur de forme qui diminue de 

63,67 % à 62,49 %. La baisse du FF avec l'augmentation de l'épaisseur du Cu2O revient à 

l'introduction d’éléments résistifs dans cette couche. En effet, pour un BSF épais, les trous 

photo-générés doivent traverser des distances supérieures à leur longueur de diffusion, 

impliquant un taux de recombinaison plus élevé. C’est ce que l’on peut vérifier sur la figure IV. 

9, qui représente le taux de recombinaison dans la cellule en fonction de la position pour deux 

valeurs extrêmes de l’épaisseur.  
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Figure IV.  8: Effet de l'épaisseur de la couche Cu2O sur les paramètres PV de la cellule. 
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Figure IV.  9:  Effet de l'épaisseur du Cu2O sur le taux de recombinaison. 
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IV.4.2  L’effet de la densité de dopage NA du p-Cu2O  

Afin d'analyser l'influence de la densité de dopage NA de la couche BSF en Cu2O, des 

simulations couvrant une large gamme de dopage allant de 1015 à 1019 cm-3 [61] [91] ont été 

réalisées. Les résultats de cette analyse sont représentés dans la Figure IV.10, montrant la 

relation entre la densité de concentration d'accepteurs et les paramètres photovoltaïques de la 

cellule solaire étudiée. 

 

Figure IV.  10:  Effet de NA du Cu2O sur les paramètres PV de la cellule. 

L'augmentation des paramètres JSC, FF et η est principalement attribuée à 

l'augmentation du champ électrique, tandis que la VOC reste constante. Car le gradient de 

concentration de porteurs à l'interface Cu2O/CMTS produit une barrière de potentiel qui bloque 

le passage du porteurs minoritaires (les électrons dans CMTS) vers la couche BSF (Cu2O). En 

d’autres termes, lorsque le champ électrique à l'interface Cu2O/CMTS devient plus fort, la 

collecte des porteurs devient plus efficace.  

L'accroissement du rendement peut être attribuée à l’augmentation du champ électrique 

à l'interface Cu2O/CMTS grâce à la forte densité de dopage dans la couche de Cu2O. Un champ 
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électrique puissant conduit à une meilleure efficacité de collecte des porteurs photogénérés, ce 

qui participe à l'amélioration de la densité du courant de court-circuit et par conséquent de 

l'efficacité globale de la cellule. Cela montre le rôle déterminant de la densité de dopage du 

Cu2O dans l'augmentation des performances du dispositif photovoltaïque. 

Le meilleur rendement en puissance atteint est de 21.78 % lorsque la densité de dopage 

de la couche Cu2O est de 1019 cm-3 et son épaisseur égale à 0,1 µm. 

Le rendement quantique externe (EQE) est également un bon indicateur de la qualité de 

la cellule. Nous l’avons tracé sur la Figure IV.11 pour les structures 

Al/AZO/ZnO/CdS/CMTS/n-MoS2/Mo et Al/AZO/ZnO/CdS/CMTS/Cu2O/Mo. Pour la 

structure avec la couche n-MoS2 non optimisée (ND=1019 cm-3 et W=0.3µm), le EQE représenté 

en vert est extrêmement faible et traduit un nombre de porteurs collecté très faible.  

-100 0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

0

20

40

60

80

100

120

E
Q

E
 (

%
)

l (nm)

 CMTS avec p-Cu2O (optimisée)

 CMTS avec n-MoS2 (optimisée).

 CMTS avec n-MoS2: ND = 1.1019 cm-3 et W= 0.3 µm.

 

Figure IV.  11: Le rendement quantique externe de la cellule solaire CMTS en fonction de la 

longueur d’onde (avec et sans la couche BSF Cu2O). 

En rajoutant le Cu2O en tant que couche BSF, nous avons pu observer une nette 

amélioration des performances de la cellule. Une augmentation similaire des paramètres de 

performance (JSC, FF, η) avec l'augmentation de la concentration de dopage de la couche BSF 

a été rapportée dans des travaux antérieures [92][93]. Une comparaison entre les valeurs 

expérimentales et théoriques (provenant de la littérature) est donnée dans le Tableau IV.2. Nous 

constatons que nos résultats sont en bon accord avec les résultats de simulation précédents. De 
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plus, les résultats que nous avons obtenus confirment que l’ajout de la couche Cu2O comme 

BSF dans la cellule améliore fortement le rendement en puissance du dispositif.  

Tableau IV.  2: Comparaison de nos résultats avec d'autres travaux rapportés sur les cellules 

solaires basées sur le CMTS. 

Type Structure de la cellule PV VOC 

(V) 

JSC 

(mA/cm²) 

FF 

(%) 

η (%) Références 

E Mo/ CMTS/CdS/i-ZnO/AZO/Al 0.289 1.59 29.9 0.14 [94] 

E Mo/CMTS/CdS/i-ZnO+AZO 0.354 5.8 40 0.83 [95] 

S Mo/CMTS/CdS/i-ZnO/FTO 0.88 24.10 77.90 16.5 [84] 

S Mo/CMTS/CdS/i-ZnO/AZO/Al 1.11 26.26 61.08 17.81 [90] 

 S Pt/SnS/CMTS/CdS/i-

ZnO/AZO/Cu 

1.07  36.21 81.04 31.4 [96] 

S Mo/MoS2/CMTS/CdS/i-

ZnO/AZO/Al 

0.751 23.32 77.78 13.62 Notre travail 

S Mo/Cu2O/CMTS/CdS/i-

ZnO/AZO/Al 

1.26 24.45 70.85 21.78 Notre travail 

Remarque : E = Expérimental, S = Simulation 

 

D'après ce tableau, on constate que de nombreux défis subsistent dans le développement 

des cellules solaires à base de CMTS en expérimentation. Nous pensons que la principale raison 

des très faibles performances des cellules solaires CMTS expérimentales est la formation 

incontrôlable de films n-MoS2.  Afin d’empêcher la création de cette couche, nous proposons 

le dépôt d’une couche de Cu2O directement sur le molybdène, ce qui va permettre de créer un 

champ de surface arrière bénéfique pour le transport des porteurs de charge. Un rendement de 

conversion de 21.78% a pu être atteint avec l’insertion d’une couche de Cu2O de 0.1µm 

d’épaisseur et une densité de dopage de 1019cm-3.  Il est également possible de déposer une 

couche de MoS2 comme couche BSF afin de pouvoir contrôler ses propriétés et obtenir de 

bonnes performances de la cellule. Nous avons pu obtenir un rendement de conversion de 

13.62% avec une couche BSF en MoS2 optimisée. 

IV.5 Conclusion  

Dans ce chapitre, nous nous sommes intéressés aux cellules solaires à base de Cu2MnSnS4 

(CMTS) qui est un matériau nouveau. A notre connaissance, il n'existe que trois études de 

simulation sur l'optimisation des cellules solaires CMTS présentées dans les références 
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[96][90][97]. Ce manque de recherche met en évidence la nouveauté et l'importance potentielle 

de l’étude de ce type de dispositif. Nous avons commencé par optimiser la cellule solaire ayant 

la structure Mo/MoS2/CMTS/CdS/i-ZnO/AZO/Al à l’aide du logiciel SCAPS-1D, puis nous 

nous sommes focalisés sur la couche MoS2 et son rôle dans le fonctionnement et la performance 

de la cellule étudiée. Nous avons évalué l’effet de l’épaisseur et de la densité de dopage de la 

couche MoS2 sur les paramètres PV de la cellule à base de CMTS. Après avoir optimisé 

l’épaisseur à 0.3 µm et la concentration de donneurs à 1015 cm-3, nous avons obtenu un 

rendement de conversion de 13.62 %.  D’un côté, nous avons constaté que de légères variations 

des paramètres du MoS2 affectent considérablement les performances de la cellule. D’un autre 

côté, nous avons montré que la densité de dopage du MoS2 doit être la plus faible possible, ce 

qui est en contradiction avec le rôle même du BSF. En effet le BSF doit être fortement dopé 

pour remplir sa mission de champ de surface arrière, mais comme le MoS2 est de conductivité 

N, le champ électrique est dirigé de la face arrière de la cellule vers le CMTS, ce qui n’est pas 

favorable au transport et à la collecte des porteurs de charges photogénérés. Nous proposons 

donc de déposer une couche de MoS2 avec une faible densité de dopage afin réduire le champ 

électrique arrière et améliorer le comportement de la cellule. 

Dans le but d’éviter l’effet néfaste de la couche MoS2 sur les performances de la cellule 

solaire à base de CMTS, nous avons proposé une structure différente (Mo/Cu2O/CMTS/CdS/i-

ZnO/AZO/Al) visant à éliminer la couche MoS2. Nous avons donc remplacé la couche MoS2 

par une couche d’oxyde de cuivre (Cu2O) et avons optimisé les paramètres physiques de cette 

dernière (épaisseur de 0,1 µm et dopage de 1019 cm-3). 

Les résultats de simulation obtenus sont très prometteurs, puisque nous avons réussi à 

atteindre un rendement 21.78 %. Cela montre que le remplacement de la couche de MoS2 par 

du Cu2O est une solution intéressante pour atteindre une bonne efficacité énergétique pour 

toutes cellules photovoltaïques à couches minces de type CXTS, car le phénomène de formation 

involontaire de la couche MoS2 est un problème commun à ce type de cellules. 
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V.  Modélisation de la cellule solaire à base 

de Cuivre Baryum Etain Soufre CBTS  

 

V. 1 Introduction  

La présence de trois cations (Cu+, Zn2+, Sn4+) ayant le même rayon ionique et le même 

nombre de coordination dans le matériau CZTS augmente la probabilité d’interaction mutuelle et, 

par conséquent, la production d’un grand nombre de défauts entraînant un taux de recombinaisons 

non radiatives très élevé dans l’absorbeur.   

Récemment, de nombreux efforts ont été faits pour concevoir de nouveaux matériaux avec 

un faible ratio de défauts antisites en comparaison avec le CZTS. En utilisant des éléments à grand 

rayon ionique, tels que le Ba pour remplacer le Zn, le CBTS est l’un de ces nouveaux matériaux 

[30].  

Le matériau Cu2BaSnS4 (CBTS) est proposé en tant qu’alternative au CZTS en raison de 

l’inhibition de la formation de défauts antisites [98]. De plus, il présente un gap direct accordable 

de 1.9 à 2.1 eV, et un coefficient d’absorption élevé de 104 cm-1 [98]. De nombreuses études sur 

les cellules solaires CBTS ont été rapportées, par exemple : 

Shin et al. (2016) ont rapporté le succès de la fabrication de la première cellule solaire à 

couche mince à base de CBTS (surface du dispositif de 0.425 cm²) de la structure Ni-Al/ITO/ZnO 

/CdS/CBTS/Mo/SLG. Elle présente une tension de circuit ouvert (VOC) de 713 mV, une densité de 

courant de court-circuit (JSC) de 4.11 mA/cm2, un facteur de forme (FF) de 0.55 et un rendement 

de conversion (η) de 1.62 % [99]. 

Ge et al. (2017) ont développé les meilleures cellules solaires à base de CBTS comme 

absorbeur en élaborant la structure FTO/CBTS/CdS:O/CdS/ZnO/AZO. Cette cellule présente une 

tension de circuit ouvert (VOC) de 930 mV, une densité de courant de court-circuit (JSC) de 5.08 

mA/cm2, un facteur de forme (FF) de 0.43 et un rendement de conversion (η) de 2.03 % [100]. 

L’ajout de sélénium pour obtenir du CBT(S, Se) a permis d’atteindre un rendement de plus de 5 

% [101].  
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Luo et al. (2020) ont réussi à obtenir une cellule solaire à base de CBTS avec une tension 

de circuit ouvert (VOC) de 510 mV, une densité de courant de court-circuit (JSC) de 6.05 mA/cm2, 

un facteur de forme (FF) de 0.6 et un rendement de conversion (η) de 1.99 % (Figure V.1) [102].  

 

Figure V.  1 (a) Structure de la cellule PV à base de CBTS, (b) J(V) de la cellule CBTS [102]. 

 

Selon la limite de Shokley-Queisser, un rendement de conversion maximal de 25 % est 

possible pour une cellule CBTS.   

Parmi les facteurs clés contribuant à la faible performance des cellules photovoltaïques à 

couches minces, nous pouvons citer les défauts aux niveaux des interfaces, l’alignement 

indésirable entre l’absorbeur/émetteur.  

Compte tenu de ces défis, plusieurs chercheurs ont proposé l’insertion d’une couche 

intermédiaire, appelée la couche de passivation, entre l’absorbeur et la couche tampon pour réduire 

les défauts à l’interface. Ils ont montré que les performances des cellules solaires à couches minces 

peuvent être nettement améliorées en utilisant une couche de passivation entre l'absorbeur et 

l’émetteur.  

De manière générale, deux stratégies peuvent être envisagées pour réduire les 

recombinaisons à l’interface par passivation : la passivation chimique et la passivation par effet de 

champ .La première approche vise à réduire la densité de défauts à l’interface en satisfaisant les 

liaisons pendantes qui engendrent des niveaux de défauts dans la bande interdite, la deuxième 

approche se fait par la réduction de la densité d’électrons ou de trous à l’interface via la répulsion 

coulombienne résultant de la charge fixe présente dans le matériau de passivation  [103], [104].   

L’oxyde d’Aluminium (Al2O3) se distingue comme un excellent isolant électrique et a 

récemment émergé en tant que matériau utilisé pour la passivation. Il présente d’une manière 
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unique une combinaison de passivation par effet de champ grâce à des charges fixes négatives, 

une faible densité de défauts à l’interface, une stabilité adéquate pendant le traitement ainsi que la 

capacité d’utiliser des films ultraminces jusqu’à quelque nanomètres d’épaisseur [104].        

Certains expérimentateurs ont introduit une couche fine de Al2O3 dans plusieurs dispositifs 

PV entre la couche absorbante et la couche tampon afin d’assurer un bon alignement entre elles et 

ont pu obtenir une réduction de la densité de défauts d’interface. [103], [105]–[109]. Bien que le 

Al2O3 soit un isolant, il est possible que les porteurs de charge puissent le traverser par un effet de 

la mécanique quantique connu sous le nom d’effet tunnel. En effet, lorsque deux semiconducteurs 

sont séparés par une couche isolante ultramince, le courant peut circuler entre les deux couches 

semiconductrices par effet tunnel car les électrons ont une probabilité non nulle de se retrouver de 

l'autre côté de barrière de potentiel créée par la couche isolante, même si leur énergie est inférieure 

à l'énergie de la barrière. Ils passeront à travers la barrière en conservant leur énergie d’origine.    

Erkan et al. (2016) ont étudié la passivation de l’interface CZTSSe/CdS en déposant une 

couche de Al2O3 d’une épaisseur d’environ 1 nm par la technique ALD (Atomic Layer 

Deposition). Les auteurs ont démontré que l’insertion de la couche ALD-Al2O3 réduit la densité 

des défauts de type accepteurs à l’interface CZTSSe/CdS. Leur étude indique la possibilité 

d’augmenter la VOC par l’insertion de la couche Al2O3 comme couche de passivation [103].   

Ojeda-Durán et al. (2020) ont démontré qu’une couche ultramince de Al2O3 peut être utilisé 

comme couche de passivation pour l’hétérojonction CZTS/CdS et ils ont mis en évidence une 

amélioration du VOC et du FF [106].  

Dans ce chapitre, nous allons modéliser un dispositif à base de CBTS avec l’architecture 

standard Mo/MoS2/CBTS/CdS/ ZnO/AZO/Al similaire à celle de Luo et al.[6], Ensuite, nous 

utilisons cette cellule comme dispositif de référence. Par la suite, nous allons introduire la couche 

Al2O3 comme couche de passivation entre l’absorbeur et l’émetteur et étudier l’effet de l’épaisseur 

de cette couche sur les paramètres de sortie (JSC VOC, FF, η). Une comparaison entre les résultats 

que nous avons obtenus et les paramètres PV de la cellule de référence sera effectuée. Tous les 

résultats présentés dans ce chapitre ont été obtenus à partir de calculs effectués à l’aide du logiciel 

SCAPS-1D.    

V. 2 Présentation de la cellule solaires étudiée 

Dans cette étude, nous utilisons une cellule PV à base de Cu2BaSnS4 (CBTS) ayant la structure 

Mo/p-MoS2/p-CBTS/n-CdS/ZnO/ZnO :Al/Al, où le Mo et Al sont utilisés comme contact arrière 



Chapitre V : Modélisation de la cellule solaire à base de Cuivre Baryum Etain Soufre CBTS 

71 
 

et contact avant, respectivement. Le p-MoS2 est utilisé comme couche intermédiaire, le CBTS 

comme couche absorbante, le CdS comme couche tampon. 

Au-dessus de la couche tampon est déposée la couche fenêtre qui est composée d’une couche de 

haute résistance à base d’oxyde de zinc ZnO et d’une couche d’oxyde de zinc dopé à l’aluminium 

AZO formant le TCO afin d’établir un contact ohmique à l’avant de la cellule. 

La structure de la cellule solaire proposée est représentée sur la Figure V.2.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure V.  2:  Présentation de la structure de la cellule proposée. 

 

Les paramètres électriques, optiques et géométriques des matériaux utilisés pour les 

simulations sont listés dans le Tableau V.1, et les paramètres concernant les interfaces sont 

représentés dans le Tableau V.2.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Substrat de verre 

Mo : contact arrière  

p-MoS2 : couche intermédiaire  

CBTS : couche absorbante 

CdS :  couche tampon 

ZnO : couche fenêtre  

Aluminium : contact avant  

ZnO :Al : couche fenêtre (TCO) 

 

 

 Al2O3 :  couche de passivation 



Chapitre V : Modélisation de la cellule solaire à base de Cuivre Baryum Etain Soufre CBTS 

72 
 

Tableau V. 1: Les paramètres de simulations de chaque matériau constituant la cellule. 

 

 
p-MoS2 

p-CBTS 

[30] 

[110] 

Al2O3 
n-CdS 

[30] 
ZnO[30] 

AZO 

[30] 

W (µm) 0.1 [88] 2 0.003 0.02 0.05 0.1 [85] 

Eg (eV) 1.7 [88] 1.9 7 [103] 2.42 3.37 3.6 [85] 

χ (eV) 4.1  3.6 2.5 [111] 4.1 4.5 4.6  

εr 13.6 [88] 5.4 9.8 [112] 9 9 9  

NC (cm-3) 7.5×1017 [30] 2.2×1018 1.0×1012 1.8×1018 2.2×1018 2.2×1018  

NV (cm- 3) 1.8×1018 [30] 1.8×1019 1.0×1012 2.4×1019 1.8×1019 1.8×1019 

Vth, e (cm/s) 1.0×107 1.0×107 1.0×107 

[103] 

1.0×107 1.0×107 1.0×107 

Vth, h (cm/s) 1.0×107 1.0×107 1.0×107 

[103] 

1.0×107 1.0×107 1.0×107 

µe (cm²/Vs) 1.0×102 [30] 3.0×101 2.47×102 1.6×102 1.5×102 1.5×102 

µp (cm²/Vs) 1.5×102 [30] 1.0×101 2.47×102 5×101 2.5×101 2.5×101 

ND (cm-3) 0 [30] 0 0 5.0×1018 1.0×1017  1.0×1020 

NA (cm-3) 1.0×1016 5.0×1015 0 0 0 0 

Nt (cm-3) 1×1014 1×1015 2.1015 1 ×1017 1 ×1017 1 ×1017 

 

Tableau V. 2 :  Densités de défauts aux interfaces. 

Propriétés CBTS/CdS [110] CBTS/Al2O3 CdS/Al2O3 

Densité des défauts de l’interface Nit 

(cm-2) 
1.1015 1.1015 1.1011 [110] 

Section efficace de capture des 

électrons δe (cm²)  
2.10-15 2.10-15 2.10-15 

Section efficace de capture des trous 

δh (cm²)  
2.10-15 2.10-15 2.10-15 
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V. 3 Investigations sur l’effet de la couche Al2O3  

 

V.3.1 L’effet de l’insertion de la couche Al2O3 

Nous avons d'abord modélisé la structure de la cellule solaire CBTS avec et sans la couche 

Al2O3, en utilisant les valeurs données dans le tableau V.1. Cela nous permettra d’analyser 

comment l'ajout de cette couche d’isolant peut affecter les paramètres de sortie de la cellule. Les 

résultats obtenus sont résumés dans le tableau V.3 et permettent de comparer les figures de mérites 

des deux cellules (avec et sans la couche Al2O3). 

Tableau V. 3: Les Paramètres PV de la cellule étudiée avec et sans la couche Al2O3. 

Selon les résultats présentés dans le tableau V.3, l’ajout de la couche Al2O3 à la structure 

de la cellule PV présente une augmentation considérable de tous les paramètres photovoltaïques 

(VOC, JSC, FF et efficacité).  

Pour interpréter ces résultats, nous avons tracé sur la Figure V.3 le champ électrique au 

niveau des interfaces avant et arrière pour les deux cellules (avec et sans la couche Al2O3). 
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Figure V.  3 : Le champ électrique généré au niveau des interfaces : (a) MoS2/CBTS, (b) CBTS/ 

Al2O3, Al2O3/CdS , CdS/ZnO et ZnO/AZO. 

Cellule PV VOC 

(V) 

JSC 

(mA/cm²) 

FF 

(%) 

η  

(%) 

CBTS/CdS 0.69 15.09 64.84 6.75 

CBTS/Al2O3/CdS 1.08 15.45 71.41 11.89 
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L'augmentation du VOC et FF dans le dispositif CBTS/Al2O3/CdS revient à l’accroissement 

du champ électrique généré aux niveaux des interfaces MoS2/CBTS, CBTS/Al2O3 et Al2O3/CdS 

(Figure V.3). Comme nous le savons, le champ électrique déplace les électrons minoritaires du p-

CBTS vers la couche tampon (n-CdS), permettant une meilleure séparation des porteurs 

photogénérés et favorisant ainsi une collecte plus efficace. 

Comme nous pouvons le voir sur la Figure V.4, l'alignement des bandes à l'interface 

CBTS/CdS sans la présence de la couche Al2O3 est de type Cliff-like CBO (Conduction Band 

Offset), ce qui favorise l'accumulation des électrons dans la couche tampon (CdS) ainsi que le 

processus de recombinaison à l'interface entre les porteurs majoritaires (trous) de la couche 

absorbante et les électrons accumulés dans la couche tampon [113]. Donc, Le taux de 

recombinaison devient dominant ce qui conduit à une dégradation du VOC. 
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Figure V.  4:  Le diagramme de bande d’énergie de la cellule CBTS standard (sans la couche 

Al2O3) 

Selon la Figure V.5, avec l'insertion d'une couche ultrafine de Al2O3 dans l'hétérojonction 

CBTS/CdS, un grand Spike-like CBO se forme aux interfaces CBTS/Al2O3 et Al2O3/CdS au niveau 

de la bande de conduction. Les valeurs de ces deux Spikes sont d'environ 1,2 eV et 1,6 eV 

respectivement.  

De grandes valeurs du CBOspike entraînant un VOC plus élevé bénéfique pour l'amélioration 

de l'efficacité de la cellule. Ainsi, nous remarquons qu’au niveau de la bande de valence, il existe 
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une barrière de potentiel de ~4 eV pour CBTS/Al2O3 qui va bloquer et rétrodiffuser les trous 

majoritaires dans la zone P et qui veulent diffuser vers la zone N.  Cette barrière est bénéfique pour 

la cellule car elle permet de réduire les recombinaisons et d’améliorer ainsi la performance du 

dispositif. 

 

2,06 2,08 2,10 2,12 2,14 2,16 2,18 2,20 2,22

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

-

(b)

Al2O3

AZOZnO

CdS

E
n

er
gi

e 
(e

V
)

x(µm)

CBTS

+

 

Figure V.  5: Le diagramme de bande d’énergie de la cellule CBTS proposée (avec la couche 

Al2O3) 

Il est avantageux d'avoir des électrons (porteurs majoritaires) bloqués à l'avant de la cellule 

afin qu'ils ne puissent pas atteindre la couche p-CBTS ainsi que les trous (porteurs majoritaires) 

rétrodiffusés à l'arrière afin qu'ils ne puissent pas atteindre la couche n-CdS. Cela conduit à une 

meilleure collection des porteurs photogénérés et explique la meilleure efficacité quantique pour 

le dispositif CBTS/Al2O3/CdS (Figure V.6). 
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Figure V.  6 : Le rendement quantique externe vs. la longueur d'onde (avec et sans la couche 

Al2O3) 

Nous avons tracé le rendement quantique externe pour le dispositif 

Mo/MoS2/CBTS/CdS/ZnO/AZO/Al et le dispositif Mo/MoS2/CBTS/Al2O3/CdS/ZnO/AZO/Al et 

nous remarquons que la couche Al2O3 affecte positivement l'EQE dans la plage de 300 à 650 nm. 

Indiquant aussi que la hauteur de la barrière à l'interface CBTS/ Al2O3 (Al2O3/CdS) aide à 

empêcher les porteurs majoritaires de traverser vers le côté n (côté p), ce qui peut être considéré 

comme la raison principale de l'augmentation du courant de collecte. 

V.3.2 Optimisation de l’épaisseur de la couche Al2O3 

L’effet de l’épaisseur de la couche Al2O3 sur les paramètres photovoltaïques (VOC, JSC, FF, 

η) de la cellule solaire Mo/MoS2/CBTS/ Al2O3/CdS/ZnO/AZO/Al sous éclairement a été étudié en 

variant celle-ci de 1 à 19 nm. 
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Figure V.  7: Effet de l'épaisseur de la couche tunnel Al2O3 sur les paramètres PV. 

Comme nous pouvons le voir sur la Figure V.7, le JSC diminue avec l'augmentation de 

l'épaisseur de la couche Al2O3. Cela est dû au fait que lorsque l'épaisseur de la couche d’Al2O3 

augmente, les porteurs minoritaires (électrons) au p-CBTS ne peuvent pas facilement franchir cette 

barrière (Al2O3) pour être collectés (Figure V.8). En d'autres termes, avec l'augmentation de 

l'épaisseur de l’Al2O3, la hauteur et la largeur de la barrière atteignent une limite telle que les 

électrons photo-générés n'ont pas l'énergie et le temps pour la traverser  par effet tunnel [65].  

Sur la Figure V.9, nous montrons l'influence de l'épaisseur de Al2O3 sur la densité de 

courant tunnel. Il est clair que plus l'épaisseur de Al2O3 est fine, plus la densité de courant tunnel 

est élevée. Il est également évident que le courant tunnel des trous est négligeable par rapport au 

courant tunnel des électrons.  
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Figure V.  8: Effet de l'épaisseur de Al2O3 sur le diagramme de bande d’énergie. 
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Figure V.  9: Effet de l'épaisseur de Al2O3 sur la densité de courant tunnel. 
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Comme le montre la Figure V.7, le VOC n'est pas affecté par la variation de l'épaisseur de 

Al2O3 dans la plage de 1 à 15 nm, sa valeur reste aux alentours de 1,08 V. Après avoir augmenté 

l'épaisseur de la couche Al2O3 de 15 à 19 nm, il y a eu une augmentation de la VOC de la cellule 

solaire de 1,08 V à 1,29 V. 

L’allure du rendement (η) est similaire à celle de facteur de remplissage (FF), ce qui 

implique que l’impact majeur sur la diminution de l'efficacité est associé à une forte réduction de 

FF. La baisse du facteur de remplissage avec l'augmentation de l'épaisseur de la couche isolante 

Al2O3 revient à l'augmentation de la résistance à l'effet tunnel. La Figure V.10 montre comment 

l'épaisseur d'Al2O3 affecte la courbe J (V). 
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Figure V.  10:  Effet de l'épaisseur d'Al2O3 sur la courbe J-V. 

 

Nous avons obtenu une épaisseur optimale de la couche tunnel Al2O3 de 3 nm pour laquelle 

nous avons obtenu un rendement de 11,89 %. Ainsi, l'efficacité de la cellule solaire est 

considérablement détériorée de 11,89 % à 6,17 % lorsque l'épaisseur augmente de 3 à 19 nm. 

Nous avons trouvé que nos résultats sont en bien accord avec les travails expérimentaux 

des autres chercheurs concernant l’optimisation de l’épaisseur (Tableau V.4).  
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Tableau V. 4: Comparaison du paramètres PV de cette étude avec les paramètres PV des autres 

travaux.  

Structure VOC(V) JSC 

(mA/cm²) 

FF 

(%) 

η (%) Epaisseur 

Optimale 

Al2O3 

Réf 

Mo/CZTSSe/Al2O3/CdS/i-ZnO/AZO/Ni-Al 0.336 13.8 29.14 1.35 1 nm [103] 

Mo /CZTS/ CdS/Al2O3/ /ITO 0.515 32.1 69.2 11.5 1 nm [107] 

Mo/ Al2O3/ CZTSSe /CdS/AZO/Ni-Al 0.364 35.35 55.46 7.13 5 nm [114]  

Mo/MoS2/CZTS/Al2O3/CdS/ZnO/ITO 0.669 15.7 58.0 6.1 3 nm [106] 

Mo/MoS2/CBTS/Al2O3/CdS/ZnO/AZO/ Al 1.08 15.45 71.41 11.89  3 nm Notre 

travail 

[115] 

 

V. 4 Conclusion  

Dans ce chapitre, nous nous sommes intéressés aux cellules solaires à base de CBTS avec 

la structure Mo/MoS2/CBTS/ Al2O3/CdS/ZnO/AZO/Al que nous avons modélisé en nous 

appuyant sur des données expérimentales. 

 A partir des résultats de simulation obtenus, nous avons constaté que l’alignement des 

bandes d’énergie à l’interface CBTS/CdS présente une discontinuité de type Cliff-like, qui favorise 

les recombinaisons non radiatives au niveau de cette interface. Pour remédier à ce problème, nous 

avons proposé l’insertion d’une couche de passivation de Al2O3 et nous avons étudié son apport à 

ce type de cellule. Nous avons constaté que l’ajout de cette couche d’isolant induit un bon 

alignement des bandes d’énergie de type Spike-like CBO aux interfaces CBTS/Al2O3 et 

Al2O3/CdS. De grandes valeurs de CBOspike ont été trouvées entraînant une tension en circuit 

ouvert plus élevée, ce qui bénéfique pour l'amélioration de l'efficacité de la cellule.  

Nous avons également remarqué qu’au niveau de la bande de valence, il existe une 

importante barrière de potentiel au niveau de l’interface CBTS/Al2O3 qui va bloquer et 

rétrodiffuser les trous vers le contact arrière de la structure.  Cette barrière de potentiel est 

bénéfique pour le fonctionnement de la cellule solaire car elle réduit les recombinaisons et 

améliore ainsi la performance du dispositif. Après avoir optimisé la couche Al2O3, nous avons 

conclu qu’une épaisseur de 3 nm est suffisante pour faciliter le mécanisme de l’effet tunnel, car si 

la couche est plus épaisse, cela bloquerait le déplacement des porteurs photogénérés. 



Chapitre V : Modélisation de la cellule solaire à base de Cuivre Baryum Etain Soufre CBTS 

81 
 

Expérimentalement, le dépôt d'une couche d'Al2O3 de 3nm d’épaisseur est facilement réalisable 

par la technique ALD (Atomic Layer Deposition) qui est couramment utilisé dans l'industrie des 

semi-conducteurs pour créer des barrières diélectriques de haute qualité. 
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VI.  Conclusion générale et perspectives 

 

L'objectif principal des recherches en énergie photovoltaïque est d'améliorer les 

performances des cellules solaires, en particulier leur efficacité de conversion, tout en réduisant 

les coûts de production et en simplifiant les procédés de fabrication. Actuellement, le marché 

photovoltaïque est dominé à plus de 80% par les cellules en silicium cristallin qui ont de bons 

rendements mais qui présentent quelques inconvénients tels que le coût de l’extraction et du 

traitement du silicium, la rigidité et la fragilité de ce type de cellules ainsi que leur forte 

sensibilité à la luminosité et au changement de température. Cela a incité la recherche à se 

tourner vers d’autres types de cellules, particulièrement celles à couches minces. 

Le travail de recherche présenté dans cette thèse vise à modéliser et optimiser par 

simulation de nouvelles structures de cellules solaires à couches minces, utilisant des matériaux 

innovants, réalisables par des techniques d’élaboration simples et peu coûteuses. Cette approche 

repose sur des simulations faites par le logiciel SCAPS-1D qui permettent de prédire le 

comportement des cellules solaires à base de matériaux CXTS (X=Zn, Mn, Ba) en fonction de 

la variation de différents paramètres.  

Le premier chapitre de cette thèse a fourni le contexte du travail réalisé. Nous avons 

présenté l’état actuel de la technologie des cellules solaires à couches minces, mettent en 

évidence les défis liés aux cellules solaire à base de CIGS et CdTe.  Nous avons introduit le 

Cu2ZnSnS4 (CZTS) comme un matériau prometteur en raison de ses caractéristiques pour 

remplacer les technologies existantes. Ensuite, nous avons identifié les obstacles liés au CZTS 

qui limitent son efficacité, justifiant ainsi notre orientation vers les matériaux CBTS et CMTS. 

Enfin, nous avons expliqué notre objectif qui vise à obtenir de meilleures performances des 

cellules solaires à base de CXTS (X=Zn, Mn et Ba) en tant qu’absorbeurs. 

Le deuxième chapitre de ce travail a été consacré à établir une base théorique sur les 

phénomènes physiques qui se produisent au sein d’une cellule PV. Nous avons présenté les 

concepts fondamentaux du fonctionnement des cellules solaires photovoltaïques, les paramètres 

PV nécessaires à l’évaluation de la performance d’une cellule solaire. Les matériaux utilisés et 

les mécanismes de génération et de recombinaison des porteurs de charges dans les 
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semiconducteurs.  Nous avons également présenté et expliqué le principe de fonctionnement du 

logiciel de simulation SCAPS-1D. Ce chapitre est considéré comme essentiel pour la 

compréhension du fonctionnement d’une cellule photovoltaïque.    

Dans le troisième chapitre de cette thèse, nous avons utilisé le simulateur numérique 

SCAPS-1D pour étudier l’impact du dopage, de l’énergie de gap et de l’épaisseur de la couche 

tampon CdS sur les paramètres PV (VOC, JSC, FF et η) de la cellule solaire à base de CZTS. 

Nous avons constaté qu’un compromis sur la densité de dopage du CdS est essentiel, car une 

concentration de donneurs élevée améliore le champ électrique, qui permet une séparation 

efficace des porteurs de charge, mais elle augmente également la densité de pièges qui contribue 

au fort taux de recombinaison. Nous avons montré qu’une épaisseur de 15 nm est suffisante 

pour former une bonne qualité de la jonction avec le CZTS et cette épaisseur permet aussi de 

réduire la quantité de Cadmium qui est considéré comme toxique.  Nous avons également 

constaté qu’une large bande interdite du CdS (Eg=3.2 eV) permet une absorption plus efficace 

dans la couche active CZTS et donc un meilleur rendement de conversion.  Enfin, cette étude 

nous a permis d’atteindre un rendement de 17.93 % pour la structure optimisée 

Mo/MoS2/CZTS/CdS/ZnO/Al.  

Dans le quatrième chapitre, nous nous sommes intéressés aux cellules solaires à 

absorbeurs CMTS. Nous avons mis en évidence le problème de la formation involontaire d’une 

couche MoS2 entre l’absorbeur CMTS et le contact arrière Mo.  Les propriétés électriques du 

MoS2 telles que le dopage, le type de conductivité, l’épaisseur, et l’énergie de gap ne peuvent 

pas être contrôlées lors des dépôts expérimentaux. Dans la première étape, nous avons simulé 

à l’aide de SCAPS-1D une cellule solaire CMTS avec la structure Mo/n-

MoS2/CMTS/CdS/ZnO/ZnO :Al/Al (cellule référence). Notre objectif n’était pas d’optimiser 

cette cellule car il est très difficile de la contrôler lors de l’expérience mais d’illustrer comment 

une légère variation dans les paramètres du MoS2 peuvent affecter significativement le 

rendement (η= 0,68 % pour ND=1.1019 cm-3) et donc de montrer l’importance d’empêcher la 

formation de cette couche. Dans un second temps, nous avons proposé le Cu2O comme couche 

BSF entre l’absorbeur et le contact arrière pour empêcher la formation de MoS2 et aussi pour 

améliorer la performance de la cellule PV à base de CMTS. Lors de l’optimisation des 

paramètre physiques de la couche Cu2O, nous avons pu atteindre un rendement de 21,78 %.   
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Dans le cinquième chapitre, nous nous sommes intéressés au CBTS qui est un matériau 

prometteur pour le photovoltaïque.  Après avoir modélisé une cellule standard à base de ce 

matériau Mo/p-MoS2/CBTS/CdS/ZnO/ZnO:Al/Al à partir de données expérimentales, nous 

avons proposé l’insertion d’une couche de passivation Al2O3 entre l’absorbeur CBTS et la 

couche tampon CdS en utilisant le simulateur numérique SCAPS-1D. Nous avons décrit l’effet 

de cette couche (Al2O3) sur le comportement d’une cellule PV à base de CBTS. A partir des 

résultats de simulation obtenus, nous avons trouvé que pour les cellules standards, l’alignement 

des bandes d’énergie à l’interface CBTS/CdS présente une discontinuité de type Cliff-like, ce 

qui engendre des recombinaisons non radiatives importantes à cette interface alors qu’avec 

l’insertion d’une couche de Al2O3, un alignement des bandes d’énergie de type Spike-like CBO 

aux interfaces CBTS/Al2O3 et Al2O3/CdS est formé, entraînant un VOC plus élevé et par 

conséquent un meilleur rendement. Ainsi, nous avons remarqué une grande barrière de potentiel 

au niveau de la bande de valence à l’interface CBTS/Al2O3 qui va bloquer et rétrodiffuser les 

trous de la zone P vers le contact arrière ce qui rend cette barrière bénéfique pour l’amélioration 

de la performance de la cellule. Après avoir optimisé la couche Al2O3, qui est une couche 

isolante, nous avons constaté qu’une épaisseur de 3 nm est adéquate pour faciliter le mécanisme 

de l’effet tunnel et qu’une couche épaisse de Al2O3 bloquerait le déplacement des porteurs 

photogénérés. Cette étude nous a permis d’atteindre un rendement de 11.89 % pour la nouvelle 

structure Mo/p-MoS2/CBTS/Al2O3/CdS/ZnO/ZnO:Al/Al.  

Le travail présenté dans ce dernier chapitre est considéré comme le premier travail 

numérique, sous SCAPS-1D, qui à réussit à insérer une couche isolante avec un gap de 7 eV 

dans une cellule solaire et à simuler son fonctionnement sous éclairage tout en prenant en 

considération le passage du courant par effet tunnel à travers cette couche d’isolant. Cela ouvre 

la voie pour d’autres travaux de simulation utilisant des matériaux à large gap pour des 

structures PV à hauts rendements. 

Cette étude dans son ensemble présente divers concepts et interprétations pour décrire 

les phénomènes physiques qui se produisent dans les cellules solaires à hétérojonction et leurs 

impacts sur les paramètres de sortie de ces dispositifs. Ainsi, elle a ouvert la voie à de nouvelles 

potentialités dans le domaine des cellules photovoltaïques à couche minces à base de CXTS.    

Dans le cadre de l’amélioration de ce travail, il serait intéressant de modéliser l’effet de 

l’insertion d’une couche Al2O3 comme couche de passivation entre l’absorbeur et le contact 

arrière et d’étudier son effet les paramètres PV. De plus, il est également recommandé de valider 
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expérimentalement les résultats obtenus concernant l’insertion du Cu2O comme BSF dans les 

cellules solaires à base de CMTS.  

Les matériaux CMTS et CBTS sont très peu étudiées du fait de leur nouveauté, il est 

donc nécessaire d’approfondir expérimentalement la connaissance des paramètres physiques et 

électroniques de ces matériaux afin d’exploiter leur potentiel et offrir des opportunités 

intéressantes pour l'amélioration des performances des cellules solaires à couches minces.  
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