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Résumé

L'énergie constitue un moteur essentiel du développement des nations et demeure un pilier
fondamental de l'économie moderne. La préoccupation croissante quant aux impacts
environnementaux et aux limites des ressources fossiles a incité les chercheurs ainsi que les
industriels a explorer des alternatives plus durables ; les énergies renouvelables. La conversion de
I'énergie renouvelable est un aspect crucial de cette transition énergétique. Elle englobe
différentes méthodes, chacune adaptée a des sources spécifiques. L'énergie solaire photovoltaique
se distingue comme une option particulierement prometteuse avec ses différentes structures.
Parmi elles, les cellules solaires au cuivre-indium-gallium-diséléniure (CIGS) ont suscité un
intérét considérable en raison de leur fort coefficient d’absorption, leur potentiel de rendement
élevé, leur évolutivité et de leur compatibilité avec des applications flexibles et légeres.
Cependant, les couches inorganiques traditionnellement utilisées dans les cellules solaires CIGS
(Comme l'indium, le gallium et le cadmium) présentent des limitations, notamment en termes de

toxicité et de rareté des éléments constitutifs.

Cette these vise a étudier les performances photovoltaiques des cellules solaires a base CIGS
al'aide du logiciel de simulation de capacité de cellule solaire en une dimension (SCAPS-1D) pour
de nouveaux matériaux non toxiques a rendement élevé. Nous avons commencé par comparer les
performances de trois matériaux (Zn (O, S), ZnSe, SnS>) au CdS dans la couche tampon afin de
remplacer ce dernier. L'ajout d'une couche de champ de surface arriere (BSF) permet, non
seulement, 'augmentation du rendement énergétique de la cellule, mais la réduction de I'épaisseur
de la couche absorbante CIGS, qui contient, des éléments potentiellement toxiques pour
l'environnement. L'ajout de la couche BSF (SnS) entre la couche absorbante CIGS et le contact
arriere métallique en molybdéne (Mo) améliore la région de champ électrique générée au niveau
de l'interface arriere et réduit par conséquent la recombinaison de la surface arriere en augmentant
l'efficacité de la conversion d’énergie. Suite a la sélection des couches ETL et BSF appropriées,
nous avons optimis¢ les parametres de ces différentes couches de notre structure
SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al dans le but d'obtenir un bon rendement de conversion

énergétique.

Dans le cadre d'une étude complémentaire, nous avons substitué la couche inorganique
absorbante CIGS par une couche organique de nanotubes de carbone SWCNTs, que nous avons
optimisée. Les résultats obtenus sont particulierement encourageants indiquant une perspective

favorable pour ce type de cellules solaires dans le futur.



Abstract

Energy constitutes an essential driver of national development and remains a fundamental
pillar of the modern economy. Growing concern about environmental impacts and the limitations
of fossil resources has prompted researchers and industries to explore more sustainable
alternatives; renewable energies. The conversion of renewable energy is a crucial aspect of this
energy transition. It encompasses various methods, each tailored to specific sources. Photovoltaic
solar energy stands out as a particularly promising option with its different structures. Among
them, copper-indium-gallium-diselenide (CIGS) solar cells have attracted considerable interest
due to their high absorption coefficient, potential for high efficiency, scalability, and compatibility
with flexible and lightweight applications. However, the inorganic layers traditionally used in
CIGS solar cells (such as indium, gallium, and cadmium) have limitations, notably in terms of

toxicity and the scarcity of constituent elements.

This thesis aims to study the photovoltaic performance of CIGS-based solar cells using one-
dimensional solar cell capacity simulation software (SCAPS-1D) for new non-toxic, high-
efficiency materials. We began by comparing the performance of three materials (Zn (O, S), ZnSe,
SnS2) to CdS in the buffer layer to replace the latter. The addition of a rear surface field (BSF)
layer not only increases the energy efficiency of the cell but also reduces the thickness of the CIGS
absorber layer, which contains potentially toxic elements for the environment. Adding the BSF
layer (SnS) between the CIGS absorber layer and the molybdenum (Mo) metallic back contact
enhances the electric field region generated at the back interface and consequently reduces back
surface recombination, increasing energy conversion efficiency. Following the selection of
appropriate ETL and BSF layers, we optimized the parameters of these different layers in our

SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZ0/Al structure to achieve good energy conversion efficiency.

As part of a complementary study, we substituted the inorganic CIGS absorber layer with
an organic layer of single-walled carbon nanotubes (SWCNTs), which we optimized. The results
obtained are particularly encouraging, indicating a favorable outlook for this type of solar cells in

the future.
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Introduction générale

L'énergie constitue un moteur essentiel du développement des nations et
demeure un pilier fondamental de I'économie moderne. Elle représente l'impulsion
nécessaire a l'accomplissement de toute activité humaine. Traditionnellement, les
sociétés dépendent largement des énergies fossiles, telles que le pétrole, le charbon et
le gaz naturel, pour répondre a leurs besoins énergétiques. Cependant, la
préoccupation croissante quant aux impacts environnementaux et aux limites des
ressources fossiles les a incités a explorer des alternatives plus durables. Dans cette
quéte de solutions énergétiques, les chercheurs et les industriels se sont tournés vers
les énergies renouvelables. Ces sources d'énergie, telles que la géothermie, I'énergie
éolienne, hydraulique, marine, la biomasse et 1'énergie solaire, offrent des avantages
significatifs en termes de respect et durabilité environnementaux, et sont caractérisées

par leur capacité a se régénérer naturellement et a étre exploitées de maniere durable.

Dans sa nouvelle politique énergétique, le gouvernement Algérien a mis en place
plusieurs mesures pour développer l'industrie des énergies renouvelables et la rendre,
économiquement viable et compétitive par rapport aux combustibles fossiles. L' Algérie
a franchi une grande étape vers l'énergie propre en s'engageant dans un nouveau
programme ambitieux pour l'énergie durable. Dans sa version mise a jour, ce
programme prévoit l'installation d'une puissance renouvelable de 4 GW d'ici fin 2024
pour le marché national, tout en maintenant l'option d'exportation comme objectif
stratégique. Le développement de cette industrie est une avancée positive pour le pays.
Cela contribue a réduire la dépendance de 1'Algérie vis-a-vis des combustibles fossiles,

la création des emplois et la stimulation de I'économie.

La conversion de ]'énergie renouvelable est un aspect crucial de cette transition
énergétique. Elle englobe différentes méthodes, chacune adaptée a des sources
spécifiques. L'énergie solaire photovoltaique se distingue comme une option
particulierement prometteuse parmi les énergies renouvelables. Cette énergie connait
actuellement un développement considérable a travers le monde, y compris en Algérie.
Ce développement est stimulé par les politiques internationales et nationales visant a
réduire l'utilisation des combustibles fossiles, conformément aux objectifs de la
Conférence des Nations Unies sur les changements climatiques de 2021 (COP26). Les
cellules solaires, également connues sous le nom de dispositifs photovoltaiques, jouent

un role essentiel dans la conversion de la lumiere du soleil en électricité. Les avancées



continues dans la technologie des cellules solaires ont permis d'améliorer leur
rendement et de réduire leurs cotits, rendant ainsi l'énergie solaire attrayante pour

répondre a nos besoins énergétiques.

Les cellules solaires sont des dispositifs semi-conducteurs qui exploitent I'effet
photovoltaique pour convertir directement la lumiere du soleil en électricité. Elles sont
construites a partir de divers matériaux et configurations, chacun présentant des
caractéristiques uniques et des performances spécifiques. Parmi elles, les cellules
solaires au cuivre-indium-gallium-diséléniure (CIGS) ont suscité un intérét
considérable en raison de leur fort coefficient d’absorption, leur potentiel de rendement
élevé, leur évolutivité et de leur compatibilité avec des applications flexibles et 1égeres.
Ces cellules permettent d’atteindre de hauts rendements dépassant les 23.6% selon le
Laboratoire national des énergies renouvelables (NREL). Cependant, les couches
inorganiques traditionnellement utilisées dans les cellules solaires CIGS (Comme
l'indium, le gallium et le cadmium) présentent des limitations, notamment en termes
de toxicité et de rareté des éléments constitutifs. Ces matériaux soulevent des
préoccupations quant a la durabilité a long terme de ces technologies et a la capacité
de production a grande échelle et leur impact environnemental. Face a ces défis, la
recherche s'oriente vers l'exploration de matériaux et d'approches alternatives
susceptibles d'améliorer les performances des cellules solaires CIGS tout en remédiant

a ces inconvénients.

L'objectif de cette these est donc de remplacer les matériaux utilisés dans les
différentes couches d’une cellule a base de CIGS par d’autres disponibles, peu couteux
et respectueux de 'environnement ; Divers matériaux seront analysés. L’étude de l'effet
des parametres géométriques et électriques des trois couches (émetteur, absorbeur et
BSF) sur les performances de la cellule nous permettra de trouver les conditions
optimales de fonctionnement. Une avenue de recherche intéressante consiste a
explorer lutilisation d’'une couche organique extraite de matériaux issus de la biomasse
en tant qu'alternative a la couche inorganique traditionnelle utilisé dans les cellules
solaires CIGS. Les nanotubes de carbone SWCNTs dérivés de la biomasse sont
notamment un candidat prometteur pour l'intégration de couche absorbante. Les
SWCNTs possedent des propriétés électriques et optiques remarquables, et leur
compatibilité avec des procédés de fabrication basés sur des solutions permet des

méthodes de fabrication a faible cout. En remplacant les matériaux inorganiques par



des matériaux organiques, il est donc possible d'améliorer considérablement la
faisabilité économique de la production de cellules solaires. Durant notre étude, nous
mettrons l'accent sur les différents phénomenes qui ont lieu dans ce type de dispositif
et les voies de leur amélioration afin de comprendre les mécanismes engendrés et
éventuellement d'orienter les réalisations expérimentales de cellules solaires a haut

rendement.
La these est structurée en quatre chapitres principaux.

Le premier chapitre aborde les diverses méthodes de conversions d'énergie
renouvelable, avec une focalisation particuliere sur l'énergie solaire. Nous passerons
par l'explication du principe de fonctionnement d'une cellule solaire avec les
principaux phénomenes physiques la régissant. Ensuite, nous présenterons les
différentes générations de cellules solaires, mettant en lumiere l'intérét spécifique des
cellules solaires a couche mince qui sera décrite par la suite avec les différents
matériaux. Le principe du logiciel utilisé sera décrit; la modélisation permettra
d'utiliser les caractéristiques électriques d’'une cellule solaire dans la détermination des

parametres essentiels dans notre cellule.

Le deuxiéme chapitre de cette recherche se consacre a l'exploration des
matériaux de transport d'électrons (ETMs) en tant qu'alternatives respectueuses de
l'environnement pour résoudre les problemes associés a la toxicité du sulfure de
cadmium (CdS)généralement utilisé. Nous commencerons par la description de la
structure étudiée avec les données utilisées. Une étude de simulation approfondie est
entreprise pour évaluer différents matériaux pour la couche de transport d’électron
ETL et identifier un élément ayant un bon rendement tout en étant non toxique,
favorisant ainsi une approche écologique. Dans la deuxiéme partie de ce chapitre, une
couche de contact arriere (BSF) sera ajoutée. Trois matériaux seront explorés afin
d’optimiser le comportement des performances de la cellule solaire étudi¢e. Un BSE
respectueux de l'environnement est choisi a cette étape pour renforcer 1'efficacité du

dispositif.

Suite a la sélection des couches ETL et BSF appropriées, le troisieme chapitre se
concentre sur l'amélioration du rendement de conversion énergétique de notre
structure SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al Cela est réalisé par la variation des

parametres des trois couches ; émettrice, absorbante et de contact arriére, a savoir le



dopage, I'énergie de gap et I'épaisseur. La discussion des résultats obtenus nous
permettra de comprendre I'impact des caractéristiques de chaque couche avec les
matériaux sélectionnés et de déterminer les valeurs optimales pour un meilleur

fonctionnement de notre cellule.

Le quatrieme chapitre propose une nouvelle approche en ¢liminant
completement le matériau absorbant CIGS (CulnGaSe>). A la place, une couche
absorbante a base de nanotubes de carbone SWCNTs est introduite pour surmonter la
toxicité associ¢e au gallium et a lindium. Cette substitution vise a améliorer la
durabilité et la compatibilité environnementale de la cellule solaire. L'effet des
parametres de cette couche nous permettra de comprendre les phénomenes régis par

I'incorporation de cette couche organique.

Finalement, la conclusion synthétise les résultats obtenus tout en mettant en

lumiere les perspectives nécessaires pour améliorer ce travail.



. Chapitre :

Introduction a la conversion d'énergie



1.1. Introduction

Au XXle siecle, la recherche d'une source d'énergie propre et fiable est devenue
plus intense, avec une augmentation des investissements dans les énergies
renouvelables par rapport aux combustibles fossiles. En 2023, une estimation mondiale
prévoyait un investissement global d'environ 2 800 milliards de dollars dans le secteur
énergeétique. Parmi ces financements, plus de 1 700 milliards de dollars étaient dirigés
specifiquement vers les énergies propres, englobant les énergies renouvelables, le
nucléaire, les infrastructures réseau, le stockage, les carburants a faibles émissions, les
améliorations d'efficacité, ainsi que les énergies renouvelables et I'électrification a
'usage final. Les 1 000 milliards de dollars restants étaient attribués a
I’approvisionnement en énergie et aux combustibles fossiles. Environ 15 % de cette
somme était dédiée au charbon, tandis que le reste était investi dans le pétrole et le gaz
[1]. Au cours des cing derniéres années, le rapport entre les investissements dans les
combustibles fossiles et les énergies propres a évolué. En 2018, ce ratio était de 1 pour
1, équilibrant les deux catégories. Cependant, en 2023, ce rapport a considérablement
changé pour atteindre 1 pour 1.7, démontrant une nette augmentation des
investissements dans les énergies renouvelables [2]. Ce changement significatif
témoigne de divers facteurs qui ont stimulé cette croissance. Il s'agit principalement
d'une amélioration de I'économie a un moment ou les prix des combustibles fossiles
sont élevés et instables, ainsi que d'un soutien politique accru du gouvernement. L'une
des principales raisons de la transition vers les énergies renouvelables est le probléme
de I'épuisement des ressources non renouvelables et de la couche d'ozone provoquée
par une concentration atmosphérique excessive de COz.Par conséquent, pour une
énergie efficace, fiable et inoffensive, I'humanité recherche des sources d'énergie
alternatives comme le solaire, 1’éolien, biomasse. La figure 1.1 présente une
comparaison entre les énergies renouvelables (énergie propre) et non renouvelables
(combustibles fossiles) en fonction de l'investissement financier mondial, de la

performance et de celle qui a probablement le meilleur potentiel futur.



Chapitre I1 : Choix des matériaux des couches ETL et BSF de la cellule solaire & base de CIGS
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Figure I. 1: Investissement mondial dans les énergies renouvelables et non renouvelables
(2015-2023) [2]

D'apres les données présentées dans la figurel.1, une tendance notable émerge :
en 2015, les investissements dans les énergies non renouvelables étaient prédominants.
Cependant, au cours de la période 2016-2019, une légére augmentation des
investissements dans les énergies renouvelables a été constatée. Au cours de la période
s'étendant de 2020 a 2023, les investissements dans les énergies renouvelables ont

représenté environ les deux tiers de celui consacré aux énergies non renouvelables.

En outre, la capacité des sources d'énergie renouvelables a augmenté annuellement de
2016 a ce jour, atteignant un sommet dépassant les 315 GW (Voir figure 1.2). Cette
croissance a été principalement attribuée a I'expansion des secteurs de I'énergie solaire
photovoltaique et de I'énergie éolienne. Toutefois, malgré ces avancées encourageantes,
les tendances actuelles ne semblent pas étre a la hauteur de I'objectif ambitieux de
parvenir a zéro émission de gaz a effet de serre (GES) nette d'ici 2050, tel que défini
par I'Agence internationale de I'énergie (AIE) et les scénarios du rapport "World Energy
Transitions Outlook™ de I'Agence internationale pour les énergies renouvelables
(IRENA) [3].Afin de répondre a cet impératif de réduction des émissions de GES, les
projections énergétiques élaborées par ces organismes suggérent que le monde devrait
augmenter sa capacité d'énergie renouvelable de maniére substantielle. Il serait

nécessaire d'ajouter annuellement 825 GW d'énergie renouvelable jusqu'en 2050 [4].



Chapitre 11 : Choix des matériaux des couches ETL et BSF de la cellule solaire & base de CIGS
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Figure I. 2 : Accroissement annuel de la capacité de production d'énergies
renouvelables en vue d'atteindre les objectifs de zéro émission en 2030 et 2050. [3,4]

Dans ce chapitre, nous définirons chaque type de conversion d’énergie
renouvelable, présenterons les différentes technologies liées ainsi que leurs avantages
et inconvénients. Ensuite, hous nous concentrons sur la conversion photovoltaique.
Nous expliquons comment les cellules solaires fonctionnent, en commencant par
I'absorption des photons et la transformation de cette énergie en charge électrique,
suivie de la collecte de ces charges dans un circuit externe. Nous discutons également
des processus de décalage de bande, de génération et de recombinaison. En outre, nous
explorons les différentes générations de cellules solaires, mettant en évidence l'intérét
particulier des cellules solaires a couche mince CIGS. Une description du role des
matériaux des différentes couches constituant ce type de cellule sera présentée. Pour
conclure ce chapitre, nous aborderons le logiciel de simulation SCAPS-1D, choisi pour

nos simulations.

1.2. Les énergies renouvelables et leurs processus de conversion

Les sources d'énergie non fossiles renouvelables sont appelées énergies
renouvelables. Elles produisent de I'électricité, de la chaleur et des carburants. Les
techniques de cogénération produisent a la fois de la chaleur et de I'électricité. Les

principales sources d'énergies renouvelables sont illustrées sur la figure 1.3
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Figure I. 3: Différents énergies renouvelables
1.2.1. Energie éolienne

L'énergie éolienne, apres I'énergie solaire, est le secteur enregistrant la
croissance la plus rapide a I'échelle mondiale, comme le montre la figure 1.4. En 2021,
des installations éoliennes record ont été enregistrées, totalisant une capacité de 102
GW, propulsant la capacité mondiale totale a plus de 845 GW, dont 791 GW a terre et

le reste en mer [3].
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Figure I. 4: Augmentation annuelle de la capacité mondiale d'énergie éolienne, 2011-
2021[3,4].

Le potentiel de cette source d'énergie provient de la force du vent, exploité a la fois
par les parcs éoliens terrestres et offshore. Les éoliennes convertissent I'énergie
cinétique du vent en énergie mécanique a travers des pales rotatives, transformée
ensuite en électricité par un générateur électrique. Toutefois, les éoliennes requierent
une vitesse minimale du vent (environ 10-15 km/h) pour démarrer, et au-dela de 90

km/h, elles s'arrétent par mesure de sécurité. L’éolien offshore tire parti de vents marins
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plus constants, assurant une production d'électricité plus prévisible et plus importante,
pouvant atteindre jusqu'a 50% de plus qu'a terre [5]. Bien que I'éolien offshore évite les
oppositions locales aux parcs éoliens prés des habitations, il fait face a des défis de
maintenance en milieu marin et a des codts de raccordement au réseau plus éleves.
Malgré son potentiel, I'énergie éolienne présente des limites telles que des nuisances
sonores pour certaines genérations d'éoliennes et des impacts sur les écosystémes
locaux, affectant la faune et la flore. En général, une éolienne peut générer, sur une
période de trois mois, une quantité d'énergie équivalente a celle requise pour sa
production, son installation, son entretien et son démantelement. Cette efficacité
contribue a un amortissement rapide des co(ts associés. De plus, cette source d'énergie
présente l'avantage d'assurer une stabilité financiere sur toute sa durée de vie, avec des

codts pratiquement constants au fil des 25 années d’exploitation [6].

1.2.2. Energie hydraulique

Historiqguement, I'hnydraulique est la premiére source d'énergie exploitée,
remontant a I'apparition des norias en Asie Mineure, environ 200 ans avant notre ére
[7]. L’hydroélectricité est le processus de conversion de I'énergie cinétique ou
potentielle de I'eau en une forme d'énergie électrique en exploitant la force des cours
d’eau. Elle réutilise I'eau dans un cycle presque continu, avec des pertes minimes
intégrées au cycle global de I’eau. Deux types d'installations sont distingués : celles "au
fil de I’eau", utilisant le débit continu d'un cours d'eau, et celles requérant des réserves
d’eau, nécessitant des barrages, notamment les "grands barrages”. Sur le plan des
émissions de GES, I'hydroélectricité demeure la moins polluante parmi les sources de
production d'électricitée. Les émissions de gaz carbonique dans la fabrication du béton
utilise dans les centrales hydrauliques demeurent moindres comparativement aux
centrales au gaz [8]. Cependant, malgré son caractére non polluant, I'hydroélectricité
comporte des désavantages. Les investissements pour la construction de centrales sont
significatifs, et ces installations peuvent impacter I'écosystéme en amont et en aval des
barrages. De plus, elles exposent aux risques de secheresse et exigent des terrains

adaptés.

1.2.3. Energie marine

Les mouvements gravitationnels de la lune et du soleil exercent une influence

naturelle sur les marées, entrainant des flux et reflux c6tiers. Cette dynamique naturelle
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présente un potentiel significatif pour la production d'électricité a partir des énergies
marines, faisant des océans la plus vaste réserve inexploitée d'énergie renouvelable.
Bien que les technologies de production d'énergie des vagues représentent actuellement
la part la moins importante du marché des énergies renouvelables, les déploiements
réalisés en 2020 ont contribué a I'ajout d'environ 2 MW. Cela a porté la capacité
installée opérationnelle totale a une estimation d'environ 527 MW a la fin de lI'année
[3,4]. Les énergies marines renouvelables (EMR) englobent une variété de
technologies. Parmi les principales méthodes de conversion de I'énergie marine, on
distingue [9,10] :

-L'énergie tirée des marées : Les usines marémotrices exploitent le flux et reflux pour
générer de I'électricité en temps réel. En utilisant ce mouvement ascendant et
descendant, des turbines sont activées, faisant tourner des alternateurs pour produire un

courant électrique alternatif.

-L'énergie des courants marins : Cette forme d'énergie est captée grace a des
hydroliennes, semblables aux éoliennes pour I'énergie éolienne, mais utilisant la force

des courants marins pour la production d’¢lectricité.

-L'énergie thermique des mers : Cette technique exploite la différence de température

entre les eaux de surface et les eaux profondes des océans afin de générer de I'électricité.

-L'énergie des vagues : Elle tire la partie de I'énergie cinétique contenue dans le

mouvement ondulatoire des vagues pour la production d’énergie électrique.

- L'énergie osmotique : Cette méthode exploite le processus d'osmose entre I'eau douce

et I'eau salée pour générer de I’¢lectricité

1.2.4. Energie geothermique

La terre absorbe quotidiennement une quantité considérable d'énergie solaire,
stockant cette énergie sous forme de chaleur dans son sol. En 1904, I'ltalie a inauguré
la premiére centrale géothermique au monde, marquant ainsi I'entrée officielle de
I'énergie géothermique dans le domaine des énergies renouvelables [4]. Cette source
d'énergie provient des profondeurs de la terre, offrant des possibilités de conversion en
électricité ou en chaleur, avec diverses applications telles que le chauffage des
batiments. Son utilisation peut étre centralisée via des réseaux de chaleur ou

individuelle a I'aide de pompes a chaleur enterrées, comme les sondes ou les aquiferes.
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Trois types de géothermie sont identifiés [11,12] : la géothermie profonde a haute
énergie (températures de 150 a 250°C a 2 500 m de profondeur) pour la production
d'électricité par le biais de vapeur et de turbines, la géothermie moyenne a basse énergie
(de 30 a 150°C dans les aquiféres) pour le chauffage urbain collectif par le biais de
réseaux de chaleur, et la géothermie a tres basse énergie (moins de 30°C, entre 10 et

100 m de profondeur) par le biais de pompes a chaleur.

Comparativement a d'autres sources d'énergie, la géothermie présente I'avantage
notable de fournir une énergie de maniere continue, sans nécessiter d'espace de
stockage. Cependant, son développement est entravé par le besoin d'une expertise
approfondie du sous-sol.

1.2.5. Energie issue de la biomasse

Historiquement, jusqu'au XVIlle siécle, I'humanité dépendait principalement de
la biomasse, notamment du bois, comme source d'énergie. Selon I'Agence
internationale de I'énergie, la biomasse et les déchets représentent toujours 10 % de la
production mondiale d'énergie primaire, dont 13.3 % proviennent des énergies
renouvelables [13]. A I'échelle mondiale, la biomasse est une source d'énergie
renouvelable largement exploitée. Sur le plan chimique, elle se caractérise comme un
hydrocarbure principalement composé de carbone (C), d'hydrogene (H), d'oxygéne (O),
et d’azote (N) [14]. Les proportions de ces eéléments different selon la nature, I'origine,
I'age et les conditions de croissance de la biomasse étudiée, telles que le type de sol,
son humidité et I’ensoleillement. La matiére organique, composée de substances
d'origine végétale et animale, Notre intérét se porte sur la matiére organique d'origine
végétale, compte tenu du vaste potentiel agricole de notre pays, I'Algérie. En effet, les
terres agricoles couvrent environ 20 % de la superficie totale du pays, soit prés de 40
millions d'hectares, comprenant 8.5 millions d'hectares de terres cultivées et 31.5
millions d'hectares de parcours [15]. Dans des régions comme le Sahara, la production
annuelle de biomasse se réveéle significative, dépassant les 20 millions de tonnes par an
provenant du palmier dattier. Dans d'autres régions, nous avons estimé I'apport annuel
de 165 600 tonnes de grignons d'olive, 60 000 tonnes d'alfa, 4 395 000 tonnes de
ceréales et 25 720 tonnes de paille de mais.

Ces ressources sont précieuses pour la conversion d'énergie et peuvent étre

produire sous forme de chaleur, d'électricité et de force mécanique. Cependant, les
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résultats obtenus dépendent du type de biomasse et des méthodes d'exploitation
utilisées. Trois approches principales sont couramment utilisées [16-18] : la voie seche,

la voie humide et la production de biocarburants.

La voie séche, représentée principalement par la filiere thermochimique, englobe
diverses technologies telles que la combustion, la gazéification et la pyrolyse. La
combustion produit de la chaleur par I'oxydation totale du combustible, générant de
I'électricité et de la chaleur pour des applications industrielles. La gazeification
convertit la biomasse solide en gaz combustible, utilisé ensuite pour produire de
I'énergie mécanique ou de I'électricité. La pyrolyse, quant a elle, décompose la matiére
carbonée sous I'effet de la chaleur, formant du charbon de bois, une huile pyrolytique

et un gaz combustible.

La voie humide, dominée par la méthanisation, repose sur la décomposition de la
matiére organique par des micro-organismes dans un digesteur anaérobie, opérant dans
un digesteur chauffé en I'absence d'oxygeéne, favorisant ainsi une réaction en milieu
anaérobie. Ce processus génére principalement deux produits : le biogaz et le digestat,

ce dernier représentant un résidu de matiére organique non biodégradable.

Les biocarburants résultent de réactions spécifiques qui génerent des carburants
liquides ou gazeux. Par exemple, le biodiesel est le produit de I'interaction entre I'huile,
comme celle de colza ou de tournesol, et I'alcool. D'un autre c6té, le bioéthanol émerge
d'un mélange de sucre fermenté et d’essence. Ces biocarburants peuvent étre classés en

trois générations distinctes :
-Premiére génération : Produite a partir de graines.

-Deuxiéme génération : Dérivée de résidus non alimentaires de cultures, tels que la
paille, les tiges et le bois, offrant ainsi une voie prometteuse pour la production
d'énergie renouvelable. Un exemple concret de cette approche est observé en Algérie,
ou la paille de mais représente une ressource considérable, avec une production
annuelle de 25 720 tonnes. Apres la conversion de cette biomasse ligneuse, des résultats
significatifs sont obtenus. Par exemple, il est envisageable de produire annuellement 5
504,08 tonnes d'éthanol propre et 565,84 tonnes de biodiesel. Ces résultats ont été
présentées au niveau international lors d'une communication portant sur "Potentiel de

la paille de mais pour la production d'éthanol et de biodiesel".
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-Troisieme génération : Créée soit a partir d'hydrogéne produit par des

microorganismes, soit a partir d'huile produite par des microalgues.

La biomasse se distingue des énergies renouvelables telles que I'éolien et le
photovoltaique par sa fiabilité constante. Contrairement a ces derniéres, dépendantes
des conditions météorologiques, la biomasse offre une solution stable, capable de
compenser les fluctuations d'autres sources d’énergic [19]. Elle répond ainsi aux
besoins énergétiques, méme en période de rendement faible. Malgre ses avantages, tels
que le stockage pour les pics de demande, un colt compétitif et une stabilité de prix, la
biomasse présente des défis a surmonter. Un rendement énergétique relativement bas
et l'utilisation de terres arables risquant de réduire la production agricole sont des points
a considérer. 1l est crucial d'éviter une surutilisation, notamment dans le cas du bois-
énergie, pour prévenir la déforestation majeure et atténuer les risques

environnementaux associés.

1.2.6. Energie solaire

L'énergie solaire est une source adaptable, propre et non polluante. Cette forme
d'énergie se distingue de I'énergie éolienne par I'absence totale de bruit. La figure 1.5
montre également la croissance remarquable de I'énergie solaire photovoltaique (PV),
qui an atteint en 2021 un nouveau sommet avec de nouvelles installations estimées a
175 GW. Cela a propulsé la capacité totale mondiale a environ 942 GW, englobant a la
fois les capacités en réseau et hors réseau [3,4]. L'énergie solaire tire parti du
rayonnement solaire, convertissant celui-ci en électricité ou en chaleur a travers trois

technologies distinctes [20-22]: la thermique, la thermodynamique et le photovoltaique.
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Figure 1. 5: Evolution annuelle de la capacité solaire photovoltaique mondiale, 2011-
2021, [3,4]
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La technologie solaire thermique exploite le rayonnement solaire pour produire
de la chaleur destinée directement au chauffage résidentiel et a la production d'eau
chaude sanitaire au moyen de capteurs solaires. De plus, les colts de maintenance et
d'exploitation de ces systemes restent relativement bas.

La technologie solaire thermodynamique produit de la chaleur a partir du
rayonnement solaire capté, convertissant ensuite cette chaleur en électricité pour
I'intégrer aux réseaux électriques. Son rendement dépend de I'ensoleillement direct et

elle offre la possibilité de stocker une partie de I'électricité généreée.

La technologie photovoltaique transforme le rayonnement solaire en électricité a
l'aide de modules photovoltaiques, permettant soit l'intégration dans les réseaux
électriques, soit une utilisation locale. Elle présente plusieurs avantages, notamment
une durée de vie des panneaux solaire pouvant atteindre 20 ans et une capacité de
surproduction d'électricité commercialisable. Notre recherche se concentre
spécifiqguement sur la cellule solaire photovoltaique, que nous examinerons en détail
par la suite dans notre thése. Cette orientation est motivée par la volonté de comprendre
en profondeur les aspects spécifiques de cette technologie en vue d'améliorer son

rendement et son intégration dans les systémes énergétiques.

1.3. Conversion photovoltaique de I’énergie solaire : Principe
d’une cellule solaire

Le principe essentiel d'une cellule solaire repose sur la coordination de trois
mécanismes clés qui interagissent pour transformer I'énergie solaire en énergie
électriqgue de maniére quasi-instantanée. Ces processus incluent tout d'abord
I'absorption des photons par le matériau constitutif du dispositif, puis la conversion de
I'énergie photonique en énergie électrique, et enfin la collecte des particules générées
vers un circuit externe. La représentation schématique illustrant sur la figure 1.6 offre
une synthese claire du mécanisme d'une cellule solaire présentant les étapes de principe

de fonctionnement d’une cellule photovoltaique.
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Figure I. 6 : Etapes de principe de fonctionnement d’une cellule photovoltaique

1.3.1. Interaction Rayonnement/semi-conducteur (Absorption
de la lumiére)

Le processus initial de la conversion photovoltaique commence par I'absorption
de la lumiére, un phénomeéne crucial. La lumiere est constituée de photons, chacun
portant une énergie liée a sa longueur d'onde spécifique. Lorsque la lumiere comprend
différentes couleurs, elle englobe ainsi une gamme de longueurs d'onde variées. En
conséquence, une partie de ce spectre peut traverser certaines substances et méme les
traverser complétement. En général, lorsqu'un rayonnement lumineux atteint un
matériau, trois événements optiques principaux peuvent se produire [23], comme

illustré sur la figure 1.7 :

e La réflexion, qui dépend de l'indice de réfraction (n) des matériaux
traversés ; ce phénomene renvoie la lumiere a partir de la surface du
matériau. L'indice de réfraction est lui-méme fonction de la longueur
d'onde du rayonnement et des propriétés du milieu

e La transmission, ou la lumiére traverse le matériau sans interaction car
son énergie est trop faible ; ce type de photons rend le matériau
transparent a leur passage

e L'absorption, ou la lumiere pénetre dans le matériau et y reste capturée,
transformant son énergie en une autre forme, sous forme électrique ou

thermique.
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Figure I. 7 : Trois phénoménes associés au photon incident : réflexion, transmission et
absorption

Notre attention se porte spécifiqguement sur le phénomene d'absorption car il est
responsable de la conversion d'une portion du flux lumineux en électricité. Pour
optimiser cette conversion, le matériau utilisé doit présenter un coefficient d'absorption
(o) €levé tout en minimisant son coefficient de réflexion (r). Lorsqu'un faisceau
lumineux incident (lo) traverse un matériau solide d'une certaine épaisseur (d), il
engendre un faisceau transmis conformément a la loi de Beer-Lambert, exprimée par
I'équation 1.1. La transmittance et I’absorbance de ce faisceau sont définies par
I'équation 1.2 et ’équation 1.3. L'intensité d'un rayonnement lumineux diminue lorsqu'il
traverse un matériau absorbant. La densité optique, représentée par I'expression (1.4),
mesure cette diminution de l'intensité lumineuse, et elle dépend essentiellement du

coefficient d’absorption et de I’épaisseur de matériau [23,24]

=1, x e-@D (1.1)
T =1 xelad (1.2)
Iy
A= =logy (+) = log1o(T) (13)
0
DO = —logy(+) = 043 a1 (1.4)
0

L'absorption de la lumiére par un matériau est fortement influencée par une

caractéristique clé : son gap, également appelée « bande interdite ». Ce dernier
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représente la différence d'énergie entre le sommet de la bande de valence, occupée par
des électrons, et le fond de la bande de conduction, vide. Il existe deux formes de gap :
direct et indirect, chacune ayant un impact distinct sur les propriétés d'absorption
optique. Selon la nature de gap, la figure 1.8(a,b) montre les différentes transitions

possibles.

h
3 Absorption

Figure 1. 8: Deux schématisation du gap énergétique (a) direct (a) et (b) indirect.[25]
- Le gap direct : Lorsque le point le plus bas de la bande de conduction (Electrons) et
le point le plus élevé de la bande de valence (Trous) se trouvent au méme niveau de
vecteur d'onde (k), on parle de gap direct. Dans ce cas, les transitions des électrons entre
ces bandes se font de maniere verticale, ce qui rend ces transitions radiatives. Par
exemple, les matériaux semi-conducteurs comme CIGS présentent un gap direct [26],
un semi-conducteur de type P que nous allons étudier en détail dans les deux chapitres

suivants.

- Le gap indirect : A I'inverse du gap direct, le gap indirect montre une transition oblique
entre les extrémités des bandes, plutdt que verticale, comme indiqué dans la figure
1.8(b). Ces transitions électroniques sont non radiatives car elles impliquent une
modification du vecteur d’onde. Dans ce cas l'intervention d'une troisieme
caractéristique est essentielle. Cette caractéristique est liée aux vibrations du réseau
cristallin et est appelée « phonon » d'énergie 2. Méme si un photon de plus grande
énergie peut directement exciter un électron vers un minimum relatif de la bande de
conduction, ce dernier se thermalise dans le minimum absolu de la bande de conduction.
Cette condition supplémentaire pour I'absorption réduit considérablement les
probabilités d'absorption de la lumiére. Les matériaux tels que le silicium et le

germanium présentent cette structure de bande indirecte.
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1.3.2. Transfer de I'énergie du photon aux charges électriques

Dans un matériau, les photons absorbés transferent leur énergie aux électrons
périphériques, ceux situés le plus loin du noyau. Ce transfert d'énergie arrache
littéralement ces électrons de leur orbite atomique. Sous l'influence de I'énergie
photonique, ces électrons peuvent étre libéres de I'attraction atomique, a condition que
I'énergie du photon dépasse la valeur du gap énergétique du matériau [23]. Ce gap
représente I'énergie minimale nécessaire pour effectuer la transition d'un électron de la
bande de valence a la bande de conduction. Lorsque cette condition est satisfaite, la
libération d'électrons crée un électron libre, laissant derriére lui un "trou™ dans la bande
de valence. Un trou, dans ce contexte, correspond a l'absence d'un électron dans une
bande initialement pleine. Ce comportement est assimilé a celui d'une charge positive
dans une bande entiérement occupée de charge négative. La circulation des électrons
dans une direction et des trous dans l'autre génére un courant eélectrique,
particulierement lorsque le matériau est connecté a une source de charge. Ce
phénomeéne est couramment exploité dans les semi-conducteurs, ou la largeur du gap
énergétique permet la génération de paires électron-trou. En revanche, dans les isolants,
le gap est généralement trop important, rendant difficile la création de telles paires. Pour
les conducteurs, une densité élevée d'électrons libres est déja présente. La figure 1.9
schématise les diagrammes de bandes d'isolants, de semi-conducteurs et de

conducteurs.

@@ Bande de conduction

@ Bande de valence

Gap

Isolant Semi-conducteur Métal

Figure I. 9 : Schématisation des bandes énergétiques d'un isolant, d'un semi-conducteur et
d'un Métal
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La figure ci-dessus illustre clairement que I'énergie du photon doit étre au moins
égale a celle du gap Eg, spécifique au matériau, pour déplacer un électron de la bande
de valence a la bande de conduction et induire la formation d'une paire électron-trou.
(\Voir figure 1.10)

hv O Trou

® [lectron

Eg=Ec-Ev

Figure 1. 10: Processus de formation d'une paire électron-trou

Un photon avec une fréquence v et une énergie hv, décrite par 1'équation 1.5[27],
est capable, au moins égale a I'énergie Eg, de transférer cette énergie a un électron de

la bande de valence vers la bande de conduction.

hv = RS > E, (1.5)

¢
2

Ici, h représente la constante de Planck, c est la vitesse de la lumicre, A est la
longueur d'onde du photon et Eg est I'énergie de bande interdite du matériau. L.’équation
I.5 montre que pour qu'une transition électronique puisse se produire, I'énergie des
photons incidents (hv) doit étre égale ou supérieure a I'énergie de la bande interdite
(EQ). Les photons avec une énergie inférieure a Eg ne possedent pas la capacité d'exciter
les électrons, rendant la transition impossible et empéchant I'absorption du photon.

La longueur d'onde maximale qui peut contribuer a la formation de porteurs de

charge est déterminée par I'équation (1.6) [27] :

Aghe =12 (1.6)

x
Eg Eg

Ce seuil dépend du matériau utilisé, car chaque matériau posséde une structure
électronique distincte due a la configuration atomique unique. Par conséquent, les

énergies impliquées dans les transitions électroniques varient également.
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1.3.3. Collecte des charges électriques :
a) Champ électrique :

La simple formation de paires électron-trou n'est pas suffisante, car elles ont
tendance a se recombiner naturellement, générant principalement de I'énergie
thermique. Pour permettre une collecte des charges, une circulation continue sans

recombinaison, il est impératif de séparer ces charges.

L'une des approches consiste a générer un champ électrique au sein du matériau
en dopant sélectivement des parties d'un semi-conducteur (SC) avec des atomes
présentant un électron de valence supplémentaire ou un électron de valence de moins
par rapport a I'atome du semi-conducteur [28]. Dans la premiére partie dopée, il en
résulte un surplus de charges négatives, la rendant ainsi donneuse d'électrons et
qualifiée de dopage de type n. En revanche, la seconde partie dopée, avec un excédent
de charges positives, devient accepteur d'électrons et est désignée comme dopage de

type p.

Lorsque deux semi-conducteurs dopés differemment entrent en contact, elles
forment une jonction PN. Cela est obtenu soit par le contact de deux matériaux semi-
conducteurs identiques avec les mémes gaps énergétiques, ce qui est connu sous le nom
d’homojonction, soit par I'hétérojonction, qui consiste a mettre en contact deux
matériaux semi-conducteurs différents avec des gaps énergétiques différents. En termes
de mécanisme opérationnel, I'homojonction présente des similarités avec
I’hétérojonction. En effet, le déplacement des charges négatives excédentaires
présentes dans le matériau SC dopé de type n, qui tendent a se combiner avec les
charges positives du materiau SC dopé de type p, et inversement pour les charges
positives excedentaires du matériau SC de type p. Ce déplacement génere deux zones

distinctes, comme présenté sur la figure 1.11.
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Figure I. 11 : Diagramme de bande et principe d'une jonction PN (cas d’une homo-
jonction)

Une région chargée positivement du coté du semi-conducteur N (indiguée en
rouge) et une région chargée négativement du coté du semi-conducteur P (indiquée en
bleu). Cette région de transition est couramment désignée sous le nom de Zone de
Charge d'Espace (ou zone de déplétion). Lorsque cette zone de déplétion se forme, elle
engendre un champ électrique dirigé du coté N vers P avec une barriere de potentiel

qVa a l'intérieur.

Lorsque la cellule est exposée aux soleils, la partie N de la cellule est recouverte
par une grille métallique (contact avant), qui agit comme une cathode, et une plaquette
métallique (contact arriere) couvre la face opposée de la zone P de la cellule et agit
comme une anode .En effet, lorsqu'une lumiére génére des paires d'électrons-trous dans
la zone de charge d'espace (ZCE), celles-ci se séparent instantanément sous l'influence

du champ électrique interne, comme illustré sur la figure 1.12.
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n-type semiconductor
hole flow

Y p-n junction

p-type semiconductor

Figure I. 12: Schéma du principe d'une cellule solaire [29]

Une fois que les paires d'électrons-trous se sont dissociées, les charges libres
doivent diffuser jusqu'aux électrodes pour étre collectées. La mobilité des porteurs de
charges définit la capacité de ces électrons ou trous a se déplacer a l'intérieur d'un
matériau. Cette mobilité est exprimée en cm2.V1. S, La formule générale s'exprime a

travers la relation suivante [30] :

q.tc
2m

(1.7)

|

Le parametre tc représente la période entre deux collisions du porteur de charge
(électron ou trou) avec les atomes constitutifs du cristal ou des impuretés et m désigne

la masse effective du porteur de charge.

Les trous, porteurs de charges positives, sont précipités vers la zone P tandis que
les électrons, porteurs de charges négatives, se dirigent vers la zone N. Ainsi, les trous
et les électrons deviennent majoritaires, formant ce que I'on nomme le photo-courant
de génération. Parallelement, les porteurs minoritaires — tels que les trous créés du coté
N et les électrons créés du coté P — établissent un gradient de concentration et se
diffusent dans le matériau (Diffusion force on electrons /Diffusion force on holes). S'ils
parviennent a atteindre la ZCE sans se recombiner, le champ électrique les guide a
travers la zone de déplétion pour rejoindre la région ou ils deviennent majoritaires ((E-
field force on electrons /E-field force on holes) [29,31]. Ce processus représente le

photo-courant de diffusion (\Voir figure 1.13).
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Figure I. 13: Création de la ZCE par la diffusion e” et h* au niveau de la jonction PN [31]

En termes de performances, les hétérojonctions surpassent les homojonctions
[32],offrant : Des améliorations comprennent une meilleure réponse spectrale et une
utilisation optimale du spectre solaire, une augmentation de I'absorption des photons
lorsque le premier semi-conducteur est épais , ainsi qu'une tension en circuit ouvert
significativement élevée .Malgré ces avantages, il convient de noter que les
hétérojonctions entrainent des pertes énergétiques en raison de la discontinuité entre
deux matériaux semi-conducteurs. Ces pertes peuvent avoir un impact sur le transport
des porteurs de charge. Ainsi, le choix judicieux du matériau revét une importance

cruciale dans ce contexte

b) Bande d’énergie d’une hétérojonction :

Le principal défi dans le domaine de la théorie des hétérojonctions réside dans la
détermination de la barriére de potentiel existant aux différentes interfaces. Cette
barriere conditionne le passage d’un électron ou d’un trou d’un matériau a 1’autre. Dans
la plupart des cas, les discontinuités des bandes peuvent étre spécifiées dans 1’'une des
expressions de discontinuité pour la bande de conduction ou la bande de valence.

Plusieurs modeles ont été développes pour etudier les hétérojonctions [33] :
e Le modeéle d’Anderson [34], qui ne prend pas en compte les états d'interface.

o Des modéles qui intégrent des états d'interface chargés et des dipdles, affectant

ainsi la structure des bandes et conduisant a des processus de recombinaison.

« Des modéles qui considérent a la fois l'influence des états d'interface et le

transport par effet tunnel.
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Parmi ces mode¢les, la reégle d’affinité électronique ou le modéle d’Anderson est
largement adopté par la majorité des chercheurs scientifiques pour calculer cette

discontinuité.

Les régles de raccord d'Anderson, énonceées en 1962, se fondent sur la continuité
du niveau de Fermi a la frontiere entre ces deux matériaux A et B. Le raisonnement est
illustré de maniére explicite sur la figure 1.14 (a, b) : la figure 1.14 (a) représente la
situation ou les deux matériaux sont infiniment rapprochés mais non en contact, tandis

que la figure 1.14(b) représente la situation ou les deux matériaux sont en contact.

(a) (b)
Matériau A Matériau B Matériau A Matériau B
Evac
Evic R
X et e seseeessesemes e mennanen
Xa B Xa
A AE— % ES® XB
Ee c EA
A ¢ AN £
AE. <
ES'L ************ EgB E; e
Eg, Eq, Egy

Figure I. 14: Diagramme schématique de la fagcon dont les alignements de bandes sont
prédits a I'aide de la régle d'Anderson avec (a) Alignements naturels référencés au niveau
de vide et (b) Alignement des bandes apreés avoir aligné les niveaux de Fermi.

Le diagramme de bande présent sur la figure 1.14(b) indique une horizontalité
du niveau de Fermi, impliquant la création de charges d'espace par migration ou
accumulation de porteurs, ce qui provoque des discontinuités au niveau des bandes de
conduction et de valence a l'interface d'une hétérojonction. Il est également essentiel de
souligner que le modele d'Anderson ne prend pas en considération les états d'interface
et est basé sur I'hypothése que le courant se transporte soit par injection dans les régions
quasi-neutres, soit par recombinaison/génération dans la zone de charge d'espace (ZCE)
[35].

Les différences entre Ega, Egs et les affinités électroniques ya, ys Créent des
discontinuités dans le raccordement des bandes de conduction et de valence, exprimees
respectivement par AEc et AEv ou par CBO (Offset de Bande Conduction) et VBO

(Offset de Bande de Valence) et peuvent étre calculés selon 1’équation suivante [36] :

CBO == AEC == XA—XB (18)
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VBO = AE, = CBO + (E;, — E,,) (1.9)

Les criteres cruciaux pour la sélection des matériaux dans la formation d'une

hétérojonction sont les suivants [33] :

-Eviter la présence de pics, appelés « spikes », aux points de jonction des
bandes de conduction ou de valence, susceptibles d'influencer le transport de
charge. Pour un absorbeur de type P, cette condition est satisfaite lorsque
AEc< 0 et AEv>0

-Chercher des valeurs de AEc ou AEv aussi proches que possible de zéro afin
d'obtenir une tension de diffusion (Vg) maximale.

1.3.4. Génération-Recombinaison

La génération de porteurs dans un semi-conducteur est le processus par lequel des
porteurs sont créés, mesuré par un parametre (G) qui indique le nombre de porteurs
générés par unité de volume et par unité de temps (cm=. s1). Ce phénomeéne peut
résulter de l'agitation thermique ou de I'excitation du semi-conducteur par une source
externe telle que la lumiére solaire. En revanche, la recombinaison représente le
processus inverse de la génération et est définie par un paramétre spécifique au matériau
(R), exprimé en cm=.s.Certaines recombinaisons persistent malgré la présence d'un
champ électrique généré par la jonction PN au sein de la cellule. Pour évaluer ces
recombinaisons, influencées par la qualité du matériau, la longueur de diffusion des
porteurs de charge (Lq) est utilisée par 1’équation 1.10[23]. Cette mesure représente la
distance moyenne que les porteurs parcourent avant de se recombiner. Elle est

principalement déterminée par la qualité du matériau utilisé et la mobilité (i) du porteur

f K.t
Ly =/T.Dpp = Hnp-T-=" (1.10)

En utilisant les symboles suivants pour représenter les parametres spécifiques

concerné.

:Lq : Longueur de diffusion des porteurs (en centimeétres, cm) ,Dnp: Coefficient de
diffusion des porteurs, qu'ils soient électrons ou trous (en centimétres carrés par
seconde, cm? s?) k : Constante de Boltzmann (en joules par kelvin, J K),T :
Température (en kelvins, K),q : Charge ¢lémentaire (en coulombs, C) ,unp : Mobilité

des porteurs, qu'ils soient électrons ou trous (en centimétres carrés par volt seconde,
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cm? V1 s1), 1 : Durée de vie des porteurs, qu'ils soient électrons ou trous, dans le

matériau (en secondes, S).
e Différents types de recombinaison :

A des températures autres que 0 K, des électrons sont présents dans la bande de
conduction tandis qu'un nombre de trous occupent la bande de valence. Dans ce
contexte, un électron libre peut libérer de I'énergie (cessant ainsi d'étre un électron libre
capable de se déplacer dans le cristal) et occuper une position vacante dans la bande de
valence (précédemment occupée par un trou) .Ce processus est appelé recombinaison
électron-trou et peut se produire de deux manieres distinctes : directement, par la
rencontre des deux particules (comme la recombinaison radiative et la recombinaison
Auger), ou indirectement, via l'intermédiaire d'un centre agissant comme un agent de
liaison . Ce dernier processus est connu sous le nom de recombinaison assistée par les
centres de recombinaison dans la bande interdite, également appelée recombinaison
Shockley-Read-Hall (SRH). La figure 1.14 présente une illustration de ces divers

mécanismes a l'intérieur d'un semi-conducteur [37,38]

W+
T phonon
@ @ (2] @ ' @
Ec
Ep Vg
photon
Ey
® ® ® ® ® Y
l W
phonon
Shockley-Read-Hall Radiatif Auger Auger
(SRH) (via €) (via h")

Figure 1. 15: Mécanismes principales de recombinaison (radiatives et Auger et Shockley-
Read-Hall (SRH)) [37,38]

-Recombinaisons radiatives: La recombinaison radiative(interbandes)est le
phénomene inverse de la photogénération et se produit lorsqu'un électron de la bande
de conduction se recombinant avec un trou dans la bande de valence émet un photon.
Ce photon possede une énergie correspondant au gap de la bande interdite du matériau,

représentant ainsi le mécanisme contraire a I'absorption optique
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-Recombinaisons Auger : La recombinaison Auger est une interaction impliquant trois
particules. Lorsqu'un électron retombe dans la bande de valence, son énergie est
transférée sous forme d'énergie cinétique a un autre électron libre ou a un trou situé
dans un niveau profond de la bande de valence. Cette interaction nécessite donc la
présence d'au moins un trou et un électron, la troisieme particule pouvant étre soit un
trou, soit un électron. Bien que similaire a la recombinaison de bande a bande, la
particularité de la recombinaison Auger réside dans le fait que la troisiéme particule

recoit I'énergie issue de la recombinaison

-Recombinaisons Shockley-Read-Hall : La présence de défauts volumiques tels que
les atomes dopants ou les impuretés métalliques joue un rdle significatif dans le
processus de recombinaison. Lorsqu'un défaut capture un électron et présente une
probabilité plus élevée de capturer un trou plutdt que de réémettre I'électron vers la
bande de conduction, il capture effectivement le trou, induisant ainsi la recombinaison
de la paire électron-trou. Ces défauts sont désignés sous le nom de centres de

recombinaison

1.4. Evolution des différentes générations de cellules solaires.

Actuellement, les cellules solaires sont classées en quatre familles principales
(générations) [39] en fonction du temps et des catégories de matériaux utilisés pour les
fabriquer. La figure 1.16 résume les différents types de générations de cellules solaires,
tandis que la figure 1.17 présente des rendements de conversion les plus élevés
confirmés pour les cellules de recherche dans une gamme de technologies
photovoltaiques, tracés de 1976 a nos jours.
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Figure I. 17: Evolution des performances records en photovoltaique [40]
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1.4.1. Début des cellules solaires en silicium

Les cellules solaires de premiére génération sont initialement construites a partir
de silicium. Ces cellules sont parmi les plus anciennes et les plus couramment utilisées.
Les cellules solaires a base de silicium cristallin, qui utilisent le silicium comme
matériau principal, sont considerées comme durables car le silicium est non toxique et
abondant dans la crodte terrestre. Il existe deux types de cellules solaires a base de
silicium cristallin : e monocristallin (mono-Si), constitué d'un seul cristal qui offre une
uniformité visuelle qui lui donne un rendement de conversion éleveé et le multicristallin
(mc-Si), composé de plusieurs domaines cristallins de tailles variées et orientés de
maniere aléatoire dans le matériau. Et offre ainsi un codt de production inférieur [41].
Cependant, il a un rendement de conversion moins élevé que le monocristallin. En
termes de performances, les cellules monocristallines atteignent un rendement de
conversion de laboratoire de 26.8% [42], tandis que les cellules multicristallines
atteignent 23.3% [43]. Bien que les cellules mono-Si aient un rendement
potentiellement plus élevé, leur colt de fabrication élevé a poussé les chercheurs vers
une technologie moins codteuse basée sur des couches minces. Cette nouvelle approche
vise a améliorer le rendement tout en réduisant les codts de fabrication et d'utilisation

des matériaux, attirant ainsi un intérét croissant dans le domaine commercial.

1.4.2. Progres ultérieur avec les cellules solaires a couches
minces.

Les cellules solaires a films minces (\Voir figure 1.16) représentent une avancée
importante dans la technologie solaire. L'idée principale derriere ces cellules en couches
minces est d'utiliser un matériau absorbant avec un fort pouvoir d'absorption optique
par rapport au silicium cristallin de premiére génération. Cette approche permet de créer
des cellules avec des couches tres minces, de I'ordre du micron, elles sont fabriquées en
déposant une ou plusieurs couches minces sur des supports tels que le verre ou le
plastique ce qui réduit considérablement les colts de production. Initialement, le
matériau utilisé pour absorber la lumiere dans ces couches minces était le silicium
amorphe (H:a-Si) . Bien que le processus de fabrication soit moins colteux en raison
de sa réalisation a basse température et de l'utilisation de moins de matériau par rapport
au silicium cristallin, les cellules a-Si présentent un rendement de conversion plus faible

par rapport a d'autres technologies. Pour améliorer cela, les chercheurs ont exploré
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d'autres matériaux tels que le cadmium de tellure (CdTe), le cuivre, I'indium, le gallium
et le sélénium (CIGS) ainsi que CZTS et CZTSSe. Ces cellules ont une bande interdite
directe, contrairement a la bande interdite indirecte du silicium. De plus, I'épaisseur du
film est trés fine, beaucoup plus mince que les cellules solaires classiques de premiére
géneration. Cette caractéristique confére aux cellules a couches minces une flexibilité
et un poids réduits. Ces couches minces permettent une connexion monolithique des
cellules, une possibilité qui n'est pas réalisable avec le silicium cristallin. Cela signifie
que tous les composants d'un module peuvent étre fabriqués sur un seul substrat en une
seule fois. En outre, ces cellules sont plus économiques que les cellules solaires de
premiére génération. Le tableau 1.1 ci-dessous présente les performances les plus
élevées des différents types de cellules solaires de deuxiéme génération jusqu'a présent
[40,43]

Tableau I. 1:Efficacité des différentes cellules de deuxieme génération

Les types de cellule a couches Efficacité (%0) Test centre (date)
minces
CIGS 23.6 £0.5 FhG-ISE
CdTe 22.3+0.2 NREL
CZTSSe 14.9+0.3 NPVM
CZTS 11.4+0.3 NPVM
Si (amorphe) 10.20+0.3 AIST

o FhG-ISE : Institut Fraunhofer pour les systémes d'énergie solaire

¢ NREL : Laboratoire national des énergies renouvelables

o NPVM : Centre national chinois de mesure et d'essais de I'industrie photovoltaique
e AIST : Institut National des Sciences et Technologies Industrielles Avancées

D’aprés le tableau des tests, il est notable que les cellules CIGS et CdTe sont plus
performantes que les trois autres types de cellules. En ce qui concerne, le gallium
arseniure (GaAs) est particulierement utile pour les cellules solaires multi-jonctions,
qui ont plusieurs jonctions p-n constituées de différents matériaux semi-conducteurs.
Contrairement au silicium, le GaAs permet une conception polyvalente en modifiant
les propriétés optoélectroniques gréce a l'incorporation de différentes substances
dopantes et la combinaison avec d'autres matériaux 111-\V[44].De plus, le GaAs a une
capacité d'absorption élevée, ce qui signifie qu'une cellule mince de quelque
micrometre peut absorber le spectre solaire, contrairement au silicium cristallin qui
nécessite des cellules plus épaisses de 100 microns ou méme plus Pour les cellules
GaAs, le rendement varie entre 18.4% et 29.1%, selon la structure cristalline ou la
couche mince[45]. Toutes les cellules solaires de premiéres et deuxiémes générations

ont une limite maximale théorique d'efficacité d'environ 33 %, sans prendre en compte
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les pertes dues aux défauts optiques et matériels. Cette limite est connue sous le nom

de limite de Shockley-Queisser (S-Q) [46], illustrée sur la figure 1.18 pour différents
matériaux photovoltaiques.

40
S-Q limit

~ 35 1 o —
2 A Sl
~ /*"/ .....
3 30 4 s 8 N
2 / c-Si GaAs
) i
3] .
— 25 1 . Perovskite ™
qc’ cIGS @
S 20 4 CdTe
2 W
[ Organic
Z 154
c CZTSSe
8 [ @
~ Dye-sensitized
® 10 4
E3
@

54

0 ] ] ] ]

08 1.0 12 14 16 1.8
Bandgap (eV)

Figure I. 18 : Limite de Shockley-Queisser pour divers matériaux photovoltaiques. Ce
graphique est utilisé avec I'autorisation de [46]

Le matériau GaAs offre le meilleur taux de conversion d'énergie, mais la
fabrication de cellules solaires en GaAs est chére, tout comme celle des cellules en
silicium monocristallin. En revanche, les cellules solaires CIGS et CdTe sont moins
colteuses a fabriquer et offrent un rendement de conversion raisonnable. De plus, elles
sont considérées comme des concurrents sérieux des cellules en silicium sur le marché
mondial de I'énergie solaire. Notre contribution a cette avancée a été formalisée a
travers une publication nationale intitulée "Optimisation de I'absorbeur d'une cellule
solaire CIGS a l'aide du simulateur SCAPS-1D” [47]. Cette recherche vise a optimiser
I'efficacité des cellules CIGS, renforcant ainsi leur positionnement concurrentiel par
rapport aux cellules en silicium.

1.4.3. Continuation du développement avec les cellules solaires émergentes.

La troisieme génération a été développée pour rendre les appareils plus
performants et se rapprocher de la limite de Carnot, qui est environ 62 % supérieure a
la limite de Shockley-Queisser (33 %) [48]. L'objectif est d'améliorer l'efficacité des
dispositifs en utilisant des méthodes spéciales pour appliquer des couches tres fines,

similaires a celles utilisées pour la deuxiéme génération, ou en explorant de nouveaux
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designs et matériaux, y compris les concepts de multi-jonctions ‘tandem’. Les cellules
solaires de troisieme génération different des cellules solaires de premiere et deuxieme
génération en raison du fait qu'elles n'utilisent pas une jonction p-n traditionnelle pour
séparer les porteurs de charge photo-générés. Au lieu de cela, elles sont constituées de
multiples niveaux d'énergie, génerent des paires de porteurs multiples et sont capables
de capturer les porteurs avant la thermalisation. Parmi les technologies incluses dans
les cellules solaires de troisieme génération, on trouve les cellules solaires sensibilisées
par des colorants (DSSC), également appelées “cellules Grétzel", les cellules a base de
pérovskite (PSC), les cellules solaires sensibilisé a points quantiques (DQSC) et les
cellules solaires organiques (OSC) .Une de ces technologies qui a récemment attiré
beaucoup d'attention est celle des cellules a base de pérovskite, faisant partie des
technologies solaires les plus avancées, affichant des rendements élevés dépassant les
26% (Voir tableau 1.2). [40,43]

Tableau I. 2 : Efficacité des différentes cellules de troisieme génération

Les types de Cellule hybride Efficacité (%) Teste centre, date
PSC 26.0+0.5 JET
0sC 19.2+0.3 NREL
DQSC 18.1 NREL
DSSC 13.0+0.4 FhG-ISE

e JET : Laboratoires japonais de sécurité électrique et de technologie de
I'environnement.

1.4.4. Les dernieres avancées dans les cellules solaires(hybrides).

Les cellules solaires de quatrieme génération, également appelées cellules solaires
hybrides ou "organiques-inorganiques"”, représentent la derniére avancée dans la
technologie des cellules solaires. Ces cellules photovoltaiques combinent le faible colt
et la flexibilité¢ des films minces polymeres avec la stabilité des nanostructures
organiques telles que les nanoparticules, les oxydes métalliques, les nanotubes de
carbone, le graphene et leurs dérivés. Ces dispositifs, souvent désignés sous le nom de
"nanophotovoltaiques"”, pourraient étre la future voie prometteuse pour I'énergie solaire
[49,50].

1.5. Intérét des chalcopyrites a couche mince :

Les scientifiques se penchent sur les cellules solaires a couche mince afin de
résoudre le principal obstacle actuel au développement de I'énergie solaire

photovoltaique, & savoir les colts élevés associés aux panneaux solaires. A I'échelle
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mondiale, les laboratoires de recherche s'engagent a améliorer le rendement de
conversion des cellules tout en réduisant les codts. Cette réduction des colts peut étre
réalisée en minimisant I'utilisation du matériau absorbant de la cellule, ce qui conduit a
la création de cellules plus minces. Afin de garantir une absorption optimale du
rayonnement solaire dans un absorbeur en couche mince, il est crucial que son épaisseur
dépasse la longueur d'absorption (ou la profondeur de pénétration 1/0. du photon). Ceci
nécessite l'utilisation de matériaux semi-conducteurs absorbeurs caractérises par un fort
coefficient d'absorption et un gap direct. Les matériaux tels que le CdTe et le CIGS,
utilisés dans les cellules photovoltaiques en couches minces de deuxieme génération,
répondent a ces criteres. Typiquement, I'épaisseur d'une cellule en couches minces est
d'environ 2 pm, soit 100 a 200 fois moins que celle d'une cellule en silicium cristallin
[51]. Cette minceur permet d'économiser des matériaux, de réduire le temps de
production et I'énergie nécessaire a la fabrication des cellules solaires, conduisant ainsi
a une baisse des colts des modules solaires et a une augmentation significative de leur
volume de production. La fabrication @ moindre codt est rendue possible par I'utilisation
de substrats souples tels que le verre, le métal, le plastique ou la céramique, offrant un
avantage majeur aux cellules en couches minces. Ces cellules sont également plus
legeres et flexibles que les cellules solaires traditionnelles, facilitant leur intégration
dans diverses applications et structures. En matiére de conversion d'énergie lumineuse,
les cellules solaires a base de chalcogénure de CulnGaSe: (CIGS) et de tellurure de
cadmium (CdTe) se distinguent par leurs performances exceptionnelles. Les cellules
solaires CIGS, par exemple, ont affiché des rendements dépassant les 23.6 %, tandis
que les cellules solaires CdTe ont atteint un rendement de conversion de 22.3 %.
Toutefois, il est important de noter que les cellules solaires CdTe posent un défi
environnemental en raison de la toxicité du cadmium, un composant inhérent a leur
structure. A I'échelle cellulaire, le CIGS se distingue par sa supériorité par rapport au
CdTe en termes de rigidité, de flexibilité et de semi-transparence comme illustré sur la
figure 1.19. Bien que la cellule solaire a pérovskit (Pk) soit considéré comme une
technologie émergente, sa commercialisation est retardée par rapport au CIGS et au
CdTe, principalement en raison de rendements élevés obtenus a une échelle réduite
[52]. En autre, 1’évolution technologique est représentée graphiquement sur la figure

1.20, ou l'efficacité est tracée en fonction de I'année.
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Figure 1. 19: Record d’efficacité pour diverses technologies commerciales et émergentes de
couches minces sur substrats rigides et flexibles et pour les architectures semi-
transparentes [52]
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Figure I. 20:Record d’efficacité en fonction d’année pour quatre technologies
photovoltaiques a jonction unique [53]

Le graphe présenté sur la figure 1.20 met en lumiere les différences notables entre
diverses générations de cellules solaires. Les résultats indiquent clairement que les
cellules de premiére génération a base de silicium (Si) présente un niveau d'efficacité
élevé. En revanche, les cellules solaires de quatrieme génération, qui utilisent des
sensibilisateurs de colorants (DyeSensitized), affichent une efficacité nettement plus
faible. En paralléle, nous observons une augmentation exponentielle des cellules
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solaires de troisieme génération a base de pérovskites halogénées, en comparaison avec
les technologies a couches minces CIGS de deuxieme genération, qui présentent une
augmentation moins prononcée par rapport aux pérovskites. Bien que cette croissance
soit évidente en raison des excellentes propriétés et performances des pérovskites aux
halogénures, le retour sur investissement moyen semble comparable pour les deux
technologies. Cela suggére que l'augmentation exponentielle peut étre attribuée
davantage a I'expansion du nombre d'études de recherche et d'efforts déployes, plutdt
qu'a une différence qualitative de technologie. Malgreé les performances exceptionnelles
des pérovskites aux halogénures, des problémes de stabilité a long terme limitent encore
leur potentiel commercial, principalement en raison de leur sensibilité a I'humidité et a
la chaleur [54]. En revanche, les cellules solaires CIGS présentent une stabilité & long
terme supérieure, les positionnant comme une option plus fiable pour les applications
photovoltaiques. De plus, bien que les cellules CIGS offrent un rendement abordable,
des études en cours visent a accroitre leur efficacité. Leur faible colt de production et
I'abondance de leurs matériaux les positionnent comme une option compétitive par
rapport a d'autres technologies [55]. En autre, le potentiel d'application a grande échelle
d'une technologie photovoltaique ne repose pas uniquement sur son rendement, mais
également sur son intégration réussie avec des techniques industrielles évolutives. Par
conséquent, il est crucial que les nouveaux concepts puissent étre mis en ceuvre en

utilisant des méthodes industriellement viables et évolutives.

1.6. Les cellules solaires a base des composés CIGS

Les cellules solaires a couche mince basées sur la structure de chalcopyrite CIGS
sont des dispositifs a hétérojonctions composés d'un empilement de multiples couches
présentant des propriétés fonctionnelles distinctes. En partant de la base de la cellule,
on distingue successivement le substrat, le contact arriere, l'absorbeur, la couche
tampon, et enfin, la couche fenétre. Chaque élément contribue de maniére spécifique
au fonctionnement global de la cellule, démontrant ainsi une organisation précise et un
role déterminant dans le processus photovoltaique. La figure 1.21 illustre la

configuration standard de ces cellules.
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Figure 1. 21: Configuration de la cellule solaire & base de CIGS
1.6.1. Substrat

Le choix du substrat représente la premiere étape fondamentale lors de la
conception d'une cellule solaire, nécessitant la prise en compte de divers criteres
chimiques et mécaniques. Il est essentiel que le substrat réponde a ces critéres pour
assurer la qualité tout au long du processus de fabrication de la cellule, sans nuire a ses
performances, tout en demeurant économiquement viable. Parmi les parametres a
considérer, on peut citer la rigidité du substrat, son coefficient de dilatation, sa
température maximale d'utilisation, ainsi que I'importance d'une surface parfaitement
lisse. En général, les substrats employés se classent en trois catégories principales : le
verre, les métaux et les polymeéres. Un choix fréquemment privilégié est le substrat en
verre sodocalcique (SLG, acronyme pour Soda Lime Glass), en raison de sa facilité de
production a grande échelle et de son colt abordable. Ce type de verre présente un
coefficient de dilatation thermique de 9 x 10/ K, qui offre une excellente concordance
pour les films CIGS et Mo. Il est composé a 73% de silicate, 14% de Na2O et 9% de
CaO en masse. En outre, il contient d'autres éléments en quantités minimes (<1%)
[56,57]. Ces constituants entrainent la présence d'impuretés, notamment de métaux
alcalins tels que le sodium (Na), qui diffusent au cours du processus dans les films de
Mo et de CIGS. Pour pallier ce probleme, de nombreux fabricants ont opté pour
I'application d'une couche barriére, telle que SiO> ou Al2Os, entre le verre et le
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molybdéne. Cette couche barriere agit comme un blogueur contr6lé, considéré comme
une source maitrisée de sodium. Le verre sodocalcique présente un inconvénient majeur
lié a la présence de diverses impuretés, ce qui limite sa capacité a étre chauffé a des
températures élevées. Plus précisément, il peut uniquement étre chauffé jusqu'a environ
550 °C, au-dela duquel il perd de sa stabilité, se ramollit et commence a se déformer.
Afin de surmonter ces défis, des efforts de recherche ont été déployés pour concevoir
un type de verre stable a haute température, capable de supporter des températures
dépassant 600 °C, tout en affichant un coefficient de dilatation thermique approprié.
Les premieres expérimentations avec le verre a haute température ont révélé des
résultats prometteurs, suggéerant une augmentation significative de I'efficacité des
dispositifs destinés aux cellules solaires chalcopyrites. Des épaisseurs de verre de 1 a 3
mm sont généralement utilisées. [57,58]

1.6.2. Contact arriére

Le contact arriere, agissant en tant que pble positif du générateur
photovoltaique, se compose d'un métal déposé par pulvérisation cathodique sur le
substrat, situé a la partie inférieure de I'absorbeur. Cette couche a pour fonction de
collecter les porteurs a partir de I'absorbeur et de les acheminer vers la charge externe.
Afin de remplir efficacement cette fonction, le matériau du contact arriére doit répondre
a des critéres chimiques, mécaniques et économiques spécifiques. Divers métaux ont
été examinés a cet effet, notamment le tungsténe, le chrome, le tantale, le manganése,
I’or, I'aluminium, I'argent et le cuivre. Parmi ces options, le molybdene émerge comme
le choix le plus fréquent pour le contact arriere des cellules solaires CIGS, tant dans les
laboratoires de recherche que dans I'industrie. Cette préférence s'explique par la stabilité
relative du molybdene aux températures élevées rencontrées au cours du processus de
fabrication du CIGS (environ 550 a 600 °C) [59]. Le molybdene démontre une
résistance adéquate aux différents traitements thermiques nécessaires a la fabrication
des cellules solaires en raison de sa faible résistance de contact avec le CIGS, de son
coefficient d'expansion thermique adapté et de sa faible resistance de contact avec
I'absorbeur. Fondamentalement, le molybdéne remplit le rdle essentiel d'un contact
métallique, collectant les porteurs pour les transmettre a la charge externe. De plus, il
se caracterise par une excellente conductivité électrique. Typiquement, I'épaisseur de
son varie entre 200 nm et 1000 nm. [59,60]
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1.6.3. Contact avant

Le contact avant est établi en intégrant une grille de Ni-Al sur la couche fenétre,
congue pour minimiser les pertes ohmiques en améliorant la collecte des charges
génerées par le dispositif. Une couche d'accroche de Ni d'environ 50 nm est utilisée
pour éviter 1'oxydation de 1'Al (environ 1 um) en raison de la présence du TCO en
dessous. La méthode courante de dépdt des grilles est I'évaporation, réalisée a l'aide
d'un masque de depbt. Pour réduire les pertes par réflexion, une couche antireflet en
MgF2 d'environ 50 nm d'épaisseur est fréequemment ajoutée au-dessus de la cellule,
améliorant ainsi l'efficacité de la capture de la lumiere incidente. Enfin, une opération
d'encapsulation est entreprise pour assurer la protection mécanique et prévenir la

corrosion[57].

1.6.4. Couche fenétre

La couche fenétre, également connue sous le nom d'électrode supérieure, joue
un role crucial dans la collecte des porteurs dans les cellules solaires. Typiquement
constitué d'un matériau tel que I'oxyde de zinc impliqué, cette couche est déposée par
pulvérisation cathodique. Son objectif principal est de restreindre les pertes
électroniques. Toutefois, le ZnO peut présenter une résistance élevée, pouvant nuire
aux performances des cellules solaires lorsqu'il est utilisé seul. Ainsi, il est
fréquemment combiné avec des matériaux tels que I''TO (oxyde d'indium-étain) et
I'AZO (oxyde de zinc-aluminium). Il est important de noter que I’'ITO contient de
I’indium, un élément relativement rare, toxique et couteux. En comparaison, 1'AZO,
principalement composé d'aluminium et de zinc, peut offrir une alternative plus
économique du point de vue des matieres premieres. En outre, le matériau AZO, en tant
qu'oxyde conducteur transparent (OTC), tel que ZnO: Al (AZO), peut améliorer
simultanément la conductivité électrique et la transparence de la couche fenétre Cela

contribue finalement a augmenter I'efficacité globale de la cellule solaire[61,62].

1.6.5. Couche tampon

La couche tampon, généralement constituée de soufre de cadmium (CdS), agit
en tant que semi-conducteur de type n dans I'hétérojonction PN formé entre le matériau
absorbant a base de CIGS et le CdS. Cette jonction facilite la séparation des porteurs

de charge. De plus, le CdS possede la capacité de neutraliser les défauts de surface de
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I’absorbant. Cependant, en raison de la largeur de bande de 2.4 eV du CdS, des pertes
d'absorption significatives surviennent, méme lorsque des épaisseurs inférieures a 60
nm sont utilisées pour cette couche. En autre La discontinuité au niveau de
I'nétérojonction CdS/CIGS entrave le mouvement des électrons et des trous.
Généralement, le dépbt du CdS s'effectue par bain chimique (Chemical Bath
Deposition, CBD). Cependant, étant donné que la CBD est un procédé chimique
humide, elle n'est pas directement compatible avec le traitement sous vide. De plus, en
raison de la perte du cadmium, d'importantes recherches ont été menées pour
développer des couches tampons alternatives et des techniques de dépdt de
remplacement [63]. Diverses matériaux ont été explorées, notamment des couches
tampons a base de ZnTiO [64], In2S3[65], Inx (OH, S)y[66],InSe[67], et
Cd(zn,S)[68],GaSe[69].Dans la malheureuse realité, un grand nombre de ces couches
tampons contiennent des éléments nocifs tels que I'indium, le titane, le gallium, voire
méme le cadmium. Cependant, en contrepartie, d'importants investissements ont été
réalisés pour éliminer des matériaux dépourvus de substances toxiques, notamment le
ZnSe[70], le Zn(O,S)[71], et le SnS2[72].Le chapitre suivant se consacrera & une étude
comparative approfondie de ces nouveaux matériaux par rapport au CdS, visant a

sélectionner celui qui convient le mieux a notre cellule.

1.6.6. Couche absorbante

Cette couche, également désignée sous le terme « absorbeur », joue un rdle crucial
dans la structure des cellules solaires photovoltaiques. Elle constitue la région ou les
photons subissent une conversion en paires électron-trou. Le matériau Cu (In, Ga) Sey,
souvent abrégé en CIGS. L’un des matériaux les plus prometteurs est sans aucun doute
le CIGS, qui offre de tres bonnes performances en termes de durée de vie et de
transformabilité tout en conservant une bonne efficacité de conversion. Le sélénium de
cuivre-indium (CIS) et le séléniure de cuivre-gallium (CGS) sont des composés
ternaires d’une solution solide de Cu (Ini—, Gax) Se., appartenant aux éléments
quaternaires I, 11l et VI du tableau périodique. Cet élément chimique se caractérise par
ses propriétés de semi-conducteur de type p a bande directe interdite, présente une
composition et des propriétés variables en fonction du taux de substitution entre
I'indium et le gallium. Typiquement, la composition privilégiée pour les cellules
solaires correspond a un rapport Ga/ (Ga + In) d'environ 0.3, ce qui équivaut a un écart

énergétique compris entre 1.1 et 1.2 eV. La chalcopyrite CIGS serait une option
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prometteuse pour les futures technologies de films minces (PV) en raison de son
coefficient d'absorption élevé d'environ 10’ m™?, et de sa bonne réponse spectrale sur
une large gamme de longueurs d'onde dans le spectre solaire pour des épaisseurs
d'environ 2 pm. Diverses techniques de dépdt, notamment la co-évaporation, la
pulvérisation cathodique et la galvanoplastie, sont utilisées pour appliquer la couche de

CIGS dans la fabrication des cellules solaires. [73,74]

1.7. Utilisation du logiciel SCAPS-1D et caractérisation de la
cellule :

La simulation des cellules en couches minces a connu une popularité croissante ces
derniéres années, conduisant au développement de plusieurs logiciels dédiés par la
communauté de chercheurs. Parmi ces outils, on retrouve des logiciels tels que AMPS-
1D, PC-1D, ASA, SCAPS-1D, SILVACO, etc.

Notablement, SCAPS (Solar Cell Capacitance Simulator) émerge en tant que
logiciel de simulation numérique spécifiqguement congu pour les cellules solaires en
couches minces a hétérojonction. Congu a l'université de Gent en Belgique par Marc
Burgelman et ses collégues, en utilisant LabWindows/CVI de National Instruments,
SCAPS a été mis a disposition de la communauté de recherche photovoltaique aprés la
deuxiéme Conférence mondiale sur I'énergie photovoltaique en 1998[75].

Le programme SCAPS 1-D résout les équations pour des structures comportant
plusieurs couches semi-conductrices, chacune avec un profil de dopage arbitraire, ainsi
qu'une distribution énergétique variable des niveaux profonds des donneurs ou des
accepteurs, sous différents niveaux d'éclairement. L'algorithme effectue des itérations
jusqu'a la convergence des équations. Initialement développé pour les structures des
cellules de la famille CIGS et CdTe, SCAPS offre la possibilité de simuler des cellules
solaires composées d'au plus sept couches, chacune ayant des propriétés distinctes telles
que I’épaisseur, les deux types de dopage, la distribution énergétique des niveaux

donneurs ou accepteurs, I'absorption optique, etc.

Les performances de la cellule solaire sont évaluées a l'aide de quatre parametres
électriques : la densité de courant de court-circuit (Js¢), la tension en circuit ouvert (Voc),
le facteur de forme (FF), et le rendement de conversion (). La simulation peut montrer
sur la figure 1.22 la caractéristique de la courbe de densité de courant/tension (J(V))

pour la cellule solaire.
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Figure I. 22: Caractéristiques J(V) d'une cellule solaire [76]

e La densité de courant de court-circuit

La densité de courant de court-circuit (Jcc ou Jscen anglais) représente le courant qui
traverse une unité de surface d'une cellule photovoltaique lorsque aucune différence de
potentiel n'est appliquée a ses bornes comme indique I’équation 1.11. 11 s'agit de la
valeur maximale de courant qu'une cellule PV peut produire et dépend principalement
de l'intensité lumineuse et de la surface de la cellule. Dans cette situation, la puissance
fournie par la cellule (P = U x I) est nulle. La densité Js est influencée par des facteurs
tels que l'intensité lumineuse, les propriétés optiques de la cellule, I'épaisseur de la
jonction p-n, la probabilité de collection, la surface éclairée, la longueur d'onde du

rayonnement et la température. [24,76]
Jsc=](V = 0) (1.12)
e Latension de circuit-ouvert

La tension de circuit ouvert est la différence de potentiel mesurée aux bornes d'une
cellule lorsqu'elle n'envoie pas de courant dans le circuit externe. Cette tension, notée
Voc, est determinée par la nature des matériaux de la couche active de la cellule et les
cinétiques de recombinaison des porteurs a l'intérieur du dispositif. L'équation (1.12)
exprime la relation lorsque le courant est nul, tandis que I'équation (1.13) décrit

comment la tension VVoc est influencée par le rapport entre densité de photo-courant Jpn
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et | courant de saturation Jo. Cette dépendance est principalement liée a la température

de la cellule solaire et au spectre de I’éclairement [76].

Ve =V ( = 0) (112)
V,, = zﬂ(ln% + 1) (1.13)

e Le facteur de forme

Le facteur de forme (FF) représente le rapport entre la puissance maximale
réelle (Pmax) et la puissance maximale idéale ou théorique (Pw), comme illustré dans
I’équation 1.14. Lorsque la cellule solaire présente un comportement idéal, les surfaces
des deux rectangles dans la figure sont plus proches, ce qui entraine une augmentation
de la valeur du facteur de forme. Ce facteur, toujours inférieur a 1, est utilisé pour

évaluer la qualité de la cellule solaire. [25,56]

FF —_ Pmax —
Pep

Vmaxx]max (I. 14)

VOCX]SC

e Le rendement de conversion de puissance

Le rendement de conversion de puissance, noté PCE, mesure l'efficacité d'une
cellule solaire a convertir la lumiére en électricité. 1l est calculé en divisant la puissance
maximale générée par la cellule (Pmax) par la puissance lumineuse incidente (Pin) par
unité de surface. La formule de calcul, dérivée a partir de la courbe J(V) sous
éclairement, est représentée par I'équation (1.15). Dans des conditions de test standard
(STC), la puissance lumineuse incidente est généralement fixée & 1000 W/m? [24,76]

VoexJoe X FF
PCE = % (1.15)
i

e L’efficacité quantique

Le rendement quantique, ou QE, est un parametre essentiel dans I'étude des
cellules solaires. 1l mesure la probabilité de transfert d'énergie d'un photon & un électron
dans le cristal, décrivant ainsi la qualité et la quantité de la conversion photovoltaique.
L'efficacité quantique externe (EQE) mesure le rapport entre les électrons collectés et
les photons incidents, tandis que l'efficacité quantique interne (EQI) se rapporte au

nombre de photons absorbés, prenant en compte les pertes optiques telles que la
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réflectivité (R). Ces mesures permettent de déterminer la plage de longueurs d'onde
dans laquelle une cellule solaire fonctionne le mieux, offrant des indications sur la

qualité des matériaux et des contacts utilises [77,25]

S (o))

EQE =5 o (1.16)
__EQE

EQI === (1.17)

Cette grandeur permet d'évaluer la réponse d'une cellule solaire dans différentes
plages de longueurs d'onde, fournissant ainsi des indications sur la qualité des

matériaux et des contacts utilisés. [77]

1.8. Conclusion

En conclusion, notre premier chapitre a aborde diverses méthodes de conversion
d'énergie, se concentrant ensuite sur les cellules solaires photovoltaiques. Nous avons
commencé par décrire le principe de fonctionnement général d'une cellule solaire,
mettant I'accent sur la compréhension d'une hétérojonction et du modéle d'Anderson.
Par la suite, nous avons exploré les filieres photovoltaiques, caractérisées par plusieurs
cellules a base de matériaux semi-conducteurs. Nous avons approfondi notre analyse
en nous intéressant spécifiquement aux cellules solaires a couche mince, en mettant en
lumiere la cellule solaire CIGS (Cuivre, Indium, Gallium, Sélénium). Dans cette
catégorie, nous avons examiné les différentes couches constitutives et introduit le
modéle de SCAPS-1D. Notre prochaine étape consistera & approfondir notre
compréhension des cellules solaires CIGS en simulant leur fonctionnement dans le

chapitre suivant.
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11.1. Introduction

Actuellement, les cellules photovoltaiques inorganique a base de chalcopyrite
CIGS présentent un rendement global de 23.35 % en conditions de laboratoire, avec
I'utilisation du CdS conventionnel en tant que couche tampon. [1-3]. Cependant, il est
important de noter que la jonction CIGS/CdS présente un inconvénient majeur lié a la
toxicité de Ga (Gallium)et de In (Indium)ainsi que le Cd (Cadmium), ce qui engendre
des préoccupations touchant I'environnement et la santé humaine [4,5]. Ce travail de
recherche se concentre sur la résolution de ces problemes, tout en travaillant a la
réduction des codts des expérimentations associées aux cellules solaires CIGS. Nous
entamerons notre démarche en présentant le dispositif de la cellule solaire que nous
souhaitons modéliser et optimiser, en effectuant une étude détaillée des caractéristiques
propres a chaque couche utilisée en tant que parametre d'entrée dans la simulation
numeérique. Pour conduire nos simulations, nous exploiterons la version 3.3.10 du
logiciel SCAPS-1D (Solar Cell Capacitance Simulator one Dimension). Afin
d’optimiser la cellule solaire CIGS. Dans le premier volet de notre étude, nous
effectuons une analyse comparative des effets de différents matériaux des couches de
transport d’électrons (ETLs) sur les performances globales du dispositif de la cellule
solaire. Ensuite, nous faisons une deuxiéme étude comparative des diverses couches de
transport de trous (HTLs)également connues sous le nom de couche de champ de
surface arriere (BSF), afin de réduire ’épaisseur de la couche absorbante CIGS et

d'améliorer I'efficacité énergétique de la cellule solaire.

En paralléle, nous analysons en détail les phénomenes de génération et de
recombinaison ainsi que le champ électrique qui jouent un réle important dans les
performances de la cellule etudiée. De plus, nous incorporons également des
diagrammes de bande d’énergie, pour une évaluation compléte. Nous exposons les
résultats obtenus et analysons I'impact des divers parametres sur les performances de
notre cellule solaire. D’un point de vue physique, ces paramétres démontrent une
corrélation significative. Cependant, nous modifions systématiquement ces parametres
de maniere indépendante dans le but d'évaluer une estimation précise et de mieux

comprendre leur influence sur les propriétés de sortie de la cellule étudiée.
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11.2. Présentation de la cellule photovoltaique étudiée

Le schéma de la structure SLG/Mo / CIGS / ETLs / AZO/Al utilisée dans cette
étude est illustré sur la figurell.1. Dans cette configuration, le substrat en verre (SLG)
recouvre la cellule solaire. Le Molybdéne (Mo) agit en tant que contact arriére, le CIGS
joue le rdle de la couche active de type p, tandis que la couche tampon présente
différentes couches de transport d’¢lectrons (ETLs) de type n, qui sont utilisées dans
notre étude. La couche ZnO:Al (AZO) dopée a Aluminium est utilisée comme couche
fenétre. Enfin, I'aluminium (Al) est utilisé comme contact avant du dispositif. Les
caractéristiques électriques, géométriques et optiques des matériaux de toutes les
couches employées dans la fabrication de la cellule solaire simulée ont été extraites des
références bibliographiques [6-22] et sont répertoriées dans le tableaull.1.

Figure I1. 1 : Cellule solaire CIGS avec différentes couches tampon.
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Tableau Il. 1: Paramétres physiques de la cellule CIGS avec différents tampons

Propriétés des

L. Unités CIGS CdSs SnS2 ZnSe Zn (O, S) AZO
materiaux
(p) (n) (n) (n) (n) (n)
Epaisseur pm 0.5-2 0.05 0.05 0.05 0.05 0.06
/ [9] [12] [14] [16] [18]
Energie de gap Eg eV 1.18 2.4 1.85 2.9 3.2 3.4
(6] [10] [12] [14] [17] [19]
Affinité électronique 4.26 3.98 4.26 4.09 3.86 45
X [6] [10] [12] [14] [17] [20]
Permittivité relative € - 13.6 10 17.7 10 9 9
[7]1 [9] [12] [14] [17] [21]
Densité d’états 7 32%101
effective dans la BC cm?®  2.2x10®  2.2x10% o 2.2x10'8 1.8x10%° 2.2x108
Nc [7] [10] [12] [14] [17] [21]
Densité d’états
effective dans la BV cm3 1.8x10%° 1.8x10¥  1.8x10% 1.8x10%° 2.4x108 1.8x10%°
Ny [7] [10] [12] [14] [17] [21]
V'teiifh:/hs/::“q“e cmis  1x107 1x107 1x107 1x107 1x107 1x107
P [7]1 [10] [12] [14] [17] [21]
2
Electron mobility CmSN 100 1x102 50 2,5x10" 1x102 100
[7] [9] [12] [14] [17] [21]
2
Hole mobility pp CmS/ v 25 2.5x10! 25 1x102 2,5x10! 25
[7] [9] [12] [14] [17] [21]
1
Densité de dopage No  cm™3 0 1x10%® 9'858x10 1x10'8 1x10%8 1x10%8
[11] [12] [14] [17] [21]
Densité de dopage Na  cm 2x10Y7 0 0 0 0 0
(8]
» . 1x10% 1x10%7 1x10% 1x10% 1x10%6 3x1016
Densité de défauts N cm3
: [7] [9] [13] [15] [13] [22]

Dans nos simulations, nous avons pris en considération une température ambiante
de 300 K, une intensité lumineuse de 1000 W/m? et un spectre global de masse d'air de
15G.

11.3. Etude comparative de divers couches tampon :

Nous allons faire une étude comparative des effets engendrés par différentes
ETLs a savoir : Sulfure de Cadmium (CdS), le Sulfde d’Etain (SnS>), Séléniure de Zinc
(ZnSe) et le Sulfure d’Oxyde de Zinc Zn (O, S)) sur les performances globales de la
cellule photovoltaique. Notre travail s'est focalisé sur 1’effet de I’épaisseur de la couche

active CIGS, sur les performances des cellule photovoltaique (courant de court-circuit,
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tension en circuit ouvert, facteur de forme et rendement de conversion, notés
respectivement Jsc, Voc, FF et PCE). L’objectif fondamental consiste a réduire au

minimum les pertes et & optimiser 1’épaisseur en vue d'atteindre un rendement maximal.

11.3.1. Effet de I’épaisseur de la couche absorbante CIGS :

Nous avons pris différentes épaisseurs de la couche CIGS qui ont été modifiées
de 0.1um a 2um, principalement pour des raisons économiques visant & minimiser
I'utilisation de matériau CIGS et ainsi réduire les colts de production de la cellule
solaire. Tant dis que tous les autres parametres de chaque couche tampon sont
maintenus constants. La figurell.2 montre la variation des parametres des cellules

solaires étudiées.
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Figure I1. 2 : Impact de I'épaisseur de la couche absorbante avec différentes couches
tampon sur les performances de la cellule.

Pour les quatre matéeriaux que nous avons étudies, il est remarquable que
I'augmentation de I'épaisseur de la couche active de 0.1 um jusqu'a 2 um engendre des
changements significatifs dans les performances du dispositif. Plus spécifiquement
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nous avons observé une augmentation notable de la tension en circuit ouvert, passant
de 0.53 2 0.76 V pour la plupart des tampons. Parallélement, les valeurs du courant de
court-circuit augmentent également. Plus précisément, pour différentes couches tampon
a savoir SnS», ZnSe, Zn (O, S) et CdS, les augmentations respectives sont de 19.81 a
38.59 mA/cm?, 17.23 2 38.31 mA/cm?, 17.03 2 38.29 mA/cm2et 17.13 & 37.43 mA/cmz2,

Il est intéressant de noter que ce n'est pas seulement la tension et le courant qui
sont affectés. Les parametres du facteur de forme (FF) et de I'efficacité energétique
(PCE) suivent également cette tendance a mesure que I'épaisseur augmente, mais ces
valeurs se stabilisent 1égérement apreés avoir atteint une épaisseur de 1.5 um. Pour les
quatre types de tampons SnS, ZnSe, Zn (O, S) et CdS, le facteur de forme augmente
de maniere significative : de 66.14 a 84.18 %, de 64.45 a 84.07 %, de 51.89 a4 69.85 %
et de 62.93 a 82.26 % respectivement. De méme, l'efficacité de conversion
photovoltaique (PCE) connait des augmentations notables : de 7.18 a 23.67 %, de 6.03
a23.50 %, de 4.07 219.63 % et de 5.71 & 22.46 % pour les différentes couches tampon
SnSy, ZnSe, Zn (O, S) et CdS respectivement.

Selon nos résultats, il est évident que I'épaisseur de la couche absorbante joue un
réle crucial dans le processus d'absorption de photons. La valeur optimale pour cette
épaisseur a été déterminée a 1.5 pum. Cependant, il est important de noter que
I'amélioration du facteur de forme et de I'efficacité de conversion d’énergie présente
une saturation au-dela de cette épaisseur. Pour mener une analyse comparative
approfondie de I'impact des différentes couches tampon sur les performances de notre
cellule photovoltaique, notre attention est dirigée vers les mécanismes de génération et
de recombinaison observés au sein des structures suivantes : CIGS/SnS,/AZO,
CIGS/ZnSe/AZO, CIGS/CdS/AZO et CIGS/Zn (O, S) /AZO, comme illustré sur la
figure 11.3 et la figure 11.4 respectivement.
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Figure 11. 4 : Variation du taux de génération pour divers ETLs (Zn (O, S), SnS,,
CdS,ZnSe)

Il est essentiel de souligner que, malgré la couche tampon SnS2 présente un taux
de génération éleve, son rendement de conversion est le plus important, atteignant 23,67
% par rapport aux trois autres couches ETLs, grace a son faible taux de recombinaison.
Cependant, il convient de noter que pour tous les autres émetteurs, surtout le Zn (O, S),

il y a peu de génération dans ces couches, ce qui est bien car les photons ne sont pas
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absorbés, mais leur rendement est faible comparé a celui du SnS2 en raison du taux

élevé de recombinaison, ce qui détériore les performances globales de la cellule solaire.

11.3.2. Differents diagrammes de bande de la cellule CIGS

Les performances du TFSC (Thin Film SolarCell) sont sensiblement influencées
par la sélectivité de la Couche de Transport d'Electrons (ETL), qui est principalement
caractérisée par ses propriétés énergétiques et de transport. Ces propriétés englobent
notamment l'alignement des bandes électroniques. Cependant, en utilisant des
Matériaux de Transport d’Electrons (ETMs) présentant desbonnes propriétés, il est
possible de réaliser une réduction significative des phénoménes de recombinaison
interfaciale. Un alignement approprié des bandes a l'interface ETL/Absorbeur peut
induire un ajustement adéquat des niveaux d'énergie de bande. [23 ,24] Le décalage de
la bande de conduction (CBO) joue un r6le important dans la détermination de

I'efficacité de la cellule dans laquelle le CBO est défini par I'équation suivante [24] :

CBO = AEC = XAbsorbeur—XETL (”'1)

OU Yapsorveur €txerireprésentent I'affinité électronique de la couche absorbante et de
la couche ETL, respectivement. Afin d’améliorer notre compréhension, nous allons
présenter sur la figure I1. 5 une série de diagrammes de bande d'énergie, illustrant les
différentes couches ETLs : verre/Mo/(CIGS)/ (Zn (O, S), CdS, ZnSe, SnS,) /ZnO/Al
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Figure 11. 5 : Différents diagramme de bande d’énergie pour divers ETLs(Zn (0O, S), SnS>,
Cds,ZnSe)

Notamment, nous avons observé que le décalage de la bande de conduction
(CBO) en forme de pic pour laquelle le CBO est positif (Spike-like band) ainsi qu’il est
croissant selon la séquence ZnSe (+0.17) — CdS (+0.28) —Zn (O, S) (+0.4). De plus,
il est bien connu qu’un décalage de bande élevé en forme de pic, ce qui représente un
CBO supérieur a environ 0.3 eV empécher le transport des porteurs a travers l'interface
de maniere destructive [25]. L’accumulation d'électrons a 1'hétérojonction est
responsable d'une recombinaison intensive des porteurs de charge au niveau de la
jonction PN. Cette recombinaison est amplifiee par les faibles gradients de potentiel
observés dans cette région spécifique. Cependant, le décalage de bande au niveau de
I’interface SnSo/CIGS a hétérojonction présente un CBO nul (Flat band) qui est un cas
possible et se traduit par une condition de bande plate. La présence quasi négligeable
de la barriere énergétique au niveau du CBO facilite le déplacement des électrons

photoexcités vers l'autre couche [26]. Géneralement, il a été rapporté qu'une bande plate
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ou une petite bande en forme de pointe est plus avantageux dans les TFSCs [27].
L’analyse du taux de recombinaison pour les quatre ETLs indique clairement une
réduction significative de ce taux pour le cas de SnS». Cette diminution se traduit par
une efficacité de conversion photoélectrique (PCE) plus élevée, atteignant 23.68 %. En
conséquence, pour cette conception particuliere, opter pour SnS; comme matériau de

transport d'électrons (ETM) se révéle étre le choix le plus optimal.

11.4. Etude comparative de divers couches BSFs :

11.4.1. Intérét d’une couche BSF

Les performances d'une cellule photovoltaique sont déterminées par trois
éléments : la génération de charges, la dissociation des excitons et la collecte des
porteurs de charges générés, mais la recombinaison de la surface arriére et la
recombinaison de [linterface de contact semi-conducteur (CIGS)/métal (Mo)
limitent la collecte des porteurs, réduisant ainsi I'efficacité de la cellule solaire et les
performances globales du dispositif [38]. Un métal de contact arriere approprié avec
une fonction de travail élevée est nécessaire pour améliorer I'efficacité de la cellule.
Comme la plupart des métaux n'ont pas de travail de sortie suffisant, une barriére
Schottky est créée entre I'électrode métallique Mo et I'interface de notre couche CIGS.
Cette barriere Schottky peut avoir un impact significatif sur les caractéristiques courant-
tension (I-V) d'une cellule solaire CIGS, principalement en limitant le transport des
trous. C'est pourquoi un meilleur métal avec un travail de sortie élevée est nécessaire
pour créer un contact ohmique avec la couche active du CIGS. Pour surmonter cette
barriére, une stratégie connue consiste a minimiser la hauteur de la barriére ou a
modérer sa largeur en dopant fortement une couche supplémentaire du champ de la
surface arriére (BSF) avec un matériau approprié entre la couche active et le contact
arriere métallique [39]. Il a été démontré que le BSF peut jouer un réle crucial dans la
réduction de la recombinaison de la surface arriere en créant une force sur la face arriére
fortement dopée de la structure pour pousser les porteurs minoritaires vers la zone de
déplétion, ce qui passive la surface arriére et réduit la recombinaison arriere du
dispositif solaire, ce qui conduit a I'amélioration des propriétés électriques, le colt de
fabrication du dispositif pouvant étre réduit grace a ce phénoméne en diminuant
I'épaisseur de la couche absorbante et en améliorant I'efficacité de la cellule solaire
[6,40].
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11.4.2. Présentation de la cellule SnS,/CIGS/BSF.

Vu lintérét de la couche BSF, nous examinerons, la méme cellule ou
nousutiliseronsleSnS; en qualité de couche tampon et nous introduisons une couche de
champs de surface arriere (BSFs) entre la couche CIGS et le molybdéne et cela en
utilisant différents matériaux. Notre but est de réaliser une étude comparative de ces
diverses couches HTLs : Diséléniure de Molybdéne (MoSe.), Diséléniure de Cuivre et
d'Indium (CulnSey) et le Monosulfure d’Etain (SnS) sur les performances globales du
dispositif photovoltaique. Le schéma de la cellule solaire avec différents BSFs est

présenté sur la figure 11.6.

Figure I1. 6 : Cellule solaire CIGS avec différents BSF

Les paramétres physiques nécessaires a la simulation numérique sont extraits
des références scientifiques suivantes : [6-8,12,13,18-22,41-54]. Les valeurs sont
résumées dans le tableaull.2. Notre étude se concentre spécifiquement sur I'influence
de I'épaisseur de la couche active de CIGS sur les parameétres physiques de la cellule
étudiée, incluant le courant de court-circuit (Jsc), la tension en circuit ouvert (Voc), le

facteur de forme (FF) et le rendement global (PCE).
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Tableau Il. 2 : Parameétres physiques de la cellule étudiée avec différents BSF

Propriétés des Unités SnS CulnSe: MoSez CIGS SnS: AZO
matériaux (p*) (<) (<) () (n) (n)
Epaisseur m 0.03 0.03 0.03 0.5-2 0.05 0.06

P H [41] [44] [48] / [12] [18]
- 1.3 1.04 1.35 1.18 1.85 3.4
Energie de gap Eqg eV [42] [45] [49] [6] [12] [19]
Affinité eV 4.2 4.3 4.32 4.26 4.26 45
électronique [42] [45] [50] [6] [12] [20]
Permittivité relative ) 125 13.6 7.29 13.6 17.7 9
€ [42] [46] [51] [7] [12] [21]
o G g 1XI0° 22x109 2208 22x10%  7.32x1%  22x10%
Ne [42] [46] [52] [7] [12] [21]
Densité d’états
: 2 413X10%°  1.8X10%°  1.8x10°  1.8x10'° 1.8x10'°®  1.8x10%°
effective Ic\jlzjns la BV cm [42] [46] [52] 7] [12] [21]
Vitesse thermique cm/s 1X107 1X107 1x107 1x107 1x107 1x107
Vinn/ Vihp [42] [471 [51] [7 [12] [21]
. cm?/ 25 100 25 100 50 100
Electron mobility pn Vs [42] [45] [51] [7] [12] [21]
. cm?/ 10 25 100 25 25 25
Hole mobility pip Vs [42] [45] [51] [7] [12] [21]
1
Densité de dopage cm-3 0 0 0 0 9'858x10 1x10%8
Nb [12] [21]
Densité de dopage om?3 3X1018 1x10% 1x10'8 2x10% 0 0
NAa [42] [46] (53] (8]
Densité de défauts cm 1X101 1X101 1x10% 1x10% 1x10%6 3x1016
Nt [43] [46] [54] [7] [13] [22]

L’objectif fondamental de cette investigation est de sélectionner le BSF optimal.

Cette sélection vise deux objectifs majeurs :

premierement, améliorer l'efficacité

énergétique globale de la cellule solaire. Deuxiemement, réduire I'épaisseur nécessaire

de la couche active CIGS, ce qui pourrait avoir des répercussions positives sur la

toxicité globale du dispositif.
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11.4.3. Effet de I’épaisseur de la couche CIGS avec divers BSF

Nous avons modifié I'épaisseur de la couche absorbante dans un intervalle de 0.1 pm

a 1.5 pum tout en maintenant les autres paramétres constants. Les variations des

caractéristiques de la cellule solaire étudiée sont illustrées sur la figure 11.7.
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Figure 1. 7 : Impact de I'épaisseur de la couche absorbante avec différents BSFs sur les
performances de la cellule.

Nous avons mené des investigations sur quatre matériaux HTLs, et il est

particulierement remarquable de constater que l'augmentation de 1'épaisseur de la

couche active jusqu'a 1.5 um entraine des modifications significatives dans les

performances du dispositif. Plus précisément, nous avons observé une augmentation

notable du courant de court-circuit, passant de 23.28 a 37.95 mA/cm? pour la couche

HTL(CulnSe») et de 23.71 a 38.66mA/cm? pour la couche HTL (MoSe»). En paralléle,

la couche HTL(SnS), quant a elle, démontre un Jsc qui s'accroit de 23.37 mA/cm? a
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39.57 mA/cm? lorsque I'épaisseur de la couche active passe de 0.1 um a 1 um. Au-dela

de cette épaisseur, ce paramétre se maintient presque constant jusqu'a 1.5 pm.

Simultanément, les valeurs de I'efficacité énergétique suivent une tendance
croissante lorsque 1’épaisseur de la couche CIGS passe de 0.1 a 1.5um. Pour les couches
BSFs (CulnSe; et MoSe»), les augmentations respectives s'établissent de 12.88 a 24.12
%et 14.26 a24.62 %. En ce qui concerne le matériau HTM(SnS), I'efficacité s’améliore
de 15.57a26.81 %. Cette évolution se produit apres que 1'épaisseur de la couche active

a ét¢ accrue de 0.1 a 1 um, et demeure stable au-dela de cette épaisseur jusqu'a 1.5 um.

Il est remarquable de constater que les paramétres du facteur de forme (FF) et de
la tension a circuit ouvert (Voc) pour HTL(SnS) restent pratiquement stables a mesure
que 1'épaisseur augmente de 0.1 pm a 1.5 um. Dans ce cas, le FF atteint environ 85.62
% et le Voc environ 0.79 V pour une épaisseur de couche de CIGS de 1 um. En ce qui
concerne les deux autres HTMs (CulnSez et MoSe»), le FF diminue 1égérement pour
CulnSe2 de 83.42 a 82.58 % et pour MoSe: de 83.98 a 83.65 %. Ensuite, il augmente
progressivement jusqu'a 84.51 % et 84.61 % respectivement a 1.5 pum d'épaisseur. De
plus, la tension évolue de 0.68 a 0.75 V pour CulnSe> et de 0.72 a4 0.75 V pour MoSe»

lorsque I'épaisseur passe de 0.1 ym a 1.5 pm.

D'apres nos résultats, nous constatons que l'incorporation d'une couche BSF a un
impact significatif sur I'épaisseur de la couche absorbante, jouant ainsi un réle critique
dans l'optimisation du rendement de conversion. Nous avons identifi¢ la valeur
optimale de cette épaisseur a 1.5 pm pour les deux couches HTLs (CulnSe> etMoSe?)
examinées. De maniére spécifique, pour le matériau HTM (SnS), nos observations
révelent que I'épaisseur optimale de la couche active est de 1 pm, cette valeur offre des
avantages notables pour le matériau CIGS. Cette démarche d'optimisation s'avere
particulierement pertinente dans le contexte de la réduction des quantités de gallium et
d'indium. Des observations significativement différentes ont été notées en ce qui
concerne les performances photovoltaiques du BSF(SnS), par rapport aux deux autres

matériaux BSFs.

Afin de réaliser une étude comparative approfondie de l'influence des diverses
couches de transport de trous HTLs sur les performances de notre cellule

photovoltaique. Nous dirigeons notre attention vers 1'étude de champs électrique
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observés au sein des structures suivantes : Mo/SnS/CIGS, Mo/CulnSe,/CIGS et Mo/

MoSe,/CIGS. Cette configuration est clairement illustrée sur la figure I1. 8
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Figure 11. 8 : Variation du champ électrique pour divers HTLs (CulnSe,, SnS et MoSe,)

Il est impératif de noter que le BSF (CulnSe2) présente un champ élevé au niveau
de I’interface arriecre Mo/SnS en raison de son fort dopage. Cependant, a ’interface
CulnSez/CIGS, le champ est faible, ce qui diminue son efficacité énergétique, évaluée
a 24,12 %. En ce qui concerne le BSF (MoSey), il présente un champ électrique élevé a
I’interface MoSe2/CIGS, mais a I’interface arriécre Mo/MoSey, il est faible, ce qui
diminue son rendement a 24,62 %. Le BSF (SnS) présente un rendement atteignant la
valeur la plus remarquable de 26,81 % grace au champ électrique important au niveau
des deux interfaces Mo/SnS et SnS/CIGS.

11.4.4. Diagramme de bande de la cellule CIGS avec divers BSF

Pour assurer une extraction et un transport efficaces des trous a l'interface entre
différentes couches de transport de trous (HTLS) et I'absorbeur, il est impératif d'aligner
correctement les niveaux d'énergie de la bande de valence (VB) de la couche HTL avec
ceux de la couche active. En I'absence d'un alignement adéquat, deux configurations

distinctes apparaissent a l'interface HTL/CIGS : L'une de ces configurations, présente
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une forme en falaise avec un décalage vers le bas (-VBO), tandis que l'autre prend la
forme d'un pic avec un décalage vers le haut (+VBO)[55,56].La configuration en forme
de falaise se développe lorsque le niveau d'énergie du VB du HTL est supérieur a celui
de la couche absorbante, tandis que la configuration en forme de pic se forme lorsque
le niveau d'énergie du VB du HTL est inférieur a celui de la couche active. Le décalage
du VBO entre la couche absorbante et la couche HTL peut étre déterminé par 1’équation

suivante [55,56] :
VBO = AEy = Xuri, — Xabsorbeur T EgHTL - EgAbsorbeur (11-2)

Dans le contexte de cette étude, les symboles yyr. €t Xapsorbeurd€signent les
affinités électroniques caractéristiques de la couche de transport d'électrons (HTL) et

de la couche absorbante, respectivement. Par ailleurs, les paramétresEg,, etE, -

correspondent aux valeurs d'énergie de bande interdite de la couche HTL et de la couche
CIGS, respectivement. Dans le but d'enrichir notre compréhension, nous présenterons
sur la figure 1.9 une succession de trois diagrammes de bandes d'énergie. Ces
diagrammes illustrent la structure a hétérojonction CIGS/SnS; avec divers matériaux

de transport de trous (HTMs), a savoir : Mo/ (CulnSe», SnS et MoSe;) /CIGS
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Figure 1. 9 : Différents diagramme de bande d’énergie pour divers HTMs(CulnSe;, SnS et
MoSe,)

Nos investigations ont révélé des caractéristiques significatives liées au décalage
de la bande de valence prenant la forme d'un pic caractérisé par une valeur positive
(Spike-like band) de la couche MoSe. (VBO=+0.23) et une valeur négative (Cliff-like
band) de la couche CulnSe; (VBO=-0.1¢V)

Au niveau de l'interface MoSe2/CIGS, les particules de trous rencontrent une
barriére significative, ce qui entrave leur mouvement vers la gauche, c'est-a-dire vers la
couche BSF (MoSe2). A I’interface CulnSe2/CIGS, la formation d'une petite forme de
falaise améliore I'accumulation des porteurs de charge photogénérés a l'interface

HTL/absorbeur [55,57]

En revanche, les particules de trous au niveau de l'interface BSF (SnS)/CIGS

peuvent facilement franchir cette barriere sans une consommation d'énergie
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additionnelle. Ceci est attribué a la présence d'une fine barriére de VBO (+0.06 eV) qui
améliore l'efficacité énergétique. Cette amélioration se traduit par une augmentation de
la tension en circuit ouvert (Voc), de la densité de courant en court-circuit (Js) et du

facteur de forme (FF)

11.5. Conclusion

Dans le cadre de cette étude de recherche, nous avons employé une cellule
photovoltaique basée sur le matériau CIGS pour réaliser des simulations numériques.
L'optimisation de cette cellule a été exécutée au moyen du logiciel SCAPS-1D. Notre
étude principale visait a modéliser les parameétres de sortie d'une cellule solaire CIGS
dans le but de déterminer leurs valeurs optimales. Pour se faire, nous avons examiné
I'effet de la variation de I'épaisseur de la couche absorbante ainsi que I'influence de la

température de fonctionnement sur les caractéristiques 1-V de la cellule.

Notre premiere investigation s'est concentrée sur I'évaluation de I'impact des
quatre couches d'ETLs, a savoir CdS, ZnSe, SnS; et Zn (O, S).Cette étude nous a permis
d'optimiser la performance de la cellule solaire en utilisant différentes structures, a
savoir Mo/CIGS/Zn(0,S)/AZO, Mo/CIGS/CdS/AZO, Mol/CIGS/ZnSe/AZO et
Mo/CIGS/SnS2/AZO, atteignant des rendements respectifs de 19.63% ,22.46% , 23.50
et 23.67%.Nous avons trouvé que les quatre cellules ont atteint leur rendement optimal
a une température de 300K, avec une épaisseur de la couche absorbante de 1.5 pum.
Notre choix s’est porté sur la couche tampon du sulfure d’étain (IV) (SnS2), ce qui a
conduit a la meilleure performance photovoltaique, ainsi qu'une capacité de génération
élevée. De plus, il présente un taux de recombinaison pratiquement inexistant en

comparaison avec les trois autres couches de transport d'électron (ETLS) examinées.

Par la suite, nous avons également étudié I'impact de I'incorporation de différentes
couches HTLs, a savoir CulnSe;, MoSe, et SnS, dans la structure
Mo/HTLs/CIGS/SnS,/AZO. Les valeurs obtenues pour le rendement de conversion
étaient respectivement de 24.12%,24.62% et 26.81%. Nous avons opté pour la couche
BSF(SnS) en raison de son rendement énergeétique supeérieur, ainsi que pour sa faible

épaisseur, qui s'éleve a seulement de 1 um dans la couche CIGS.

Notre constatation au cours de ce chapitre révéle un alignement favorable des

bandes de la couche SnS; et SnS avec les autres couches de la cellule solaire, ce qui les
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positionne comme des candidats idéaux pour étre utilisés en tant que couches tampon
et BSF. Ceci est principalement dd a leur décalage minimal de la bande de conduction
(CBO) et de la bande de valence (VBO), qui approche les 0 eV. Cette caractéristique
les rend particulierement adaptés a la création d'une hétérojonction avec la couche
absorbante CIGS, réduisant ainsi au minimum les pertes de porteurs photo-générés tout
en améliorant le champ électrique et les performances photovoltaiques du dispositif.
L’objectif de notre étude était de concevoir une configuration théorique optimale, visant
a maximiser le rendement de conversion, en vue de poursuivre nos simulations dans le
prochain chapitre. Nous avons utilisé le logiciel SCAPS-1D pour modéliser la cellule
solaire a couche mince, avec une structure de SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al. Les

résultats seront présentés et interprétés dans le chapitre suivant.
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Chapitre 111 : Optimisation de la cellule inorganique a base de CIGS avec SnS2 en tant que couche tampon et
SnS comme couche de barriére de surface

11.1. Introduction :

Dans ce chapitre, nous nous pencherons sur l'optimisation par simulation
numérique de la cellule solaire a couche mince CIGS de type P, dont la structure a
hétérojonction choisie est défini comme suit : SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al.
Notre approche consistera a suivre plusieurs étapes. Pour commencer, nous entamerons
I'optimisation de la couche HTL (SnS) sélectionnée. Ensuite, nous évaluons les
performances de la couche CIGS en présence et en absence de la couche BSF (SnS).
Nous poursuivons notre étude en optimisant la couche tampon choisie ETL(SnSz)

Au cours de notre étude, nous examinons I’effet des divers parametres
essentielles tels que I’épaisseur, la densité de dopage et 1'énergie de bande interdite sur
les performances photovoltaiques (Voc, Jsc, FF et 1) de notre cellule solaire. Cette
démarche a pour objectif d'optimiser les performances de notre cellule solaire CIGS en
ajustant minutieusement les paramétres de chaque couche, dans le but ultime d'atteindre
un rendement supérieur a 26.81 %, une valeur déja obtenue dans le chapitre précédent
(chapitre I1) de notre recherche antérieure avec une épaisseur de 1um de la couche
absorbante CIGS. En outre, nous effectuons une analyse détaillée sur les
caractéristiques J(V), le rendement quantique, le champ électrique, ainsi que le taux de
recombinaison et de transport. Ces parameétres jouent un réle essentiel dans la

détermination des performances de la cellule que nous étudions.

I11.2. Présentation de la structure SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS,/AZO/Al

La figurelll.1 présente la configuration de la cellule solaire examinée, c'est-a-dire
SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al Les parameétres physiques d'entrée nécessaires a la
simulation numérique ont été tirés des références scientifiques citées [1-3] [4,5] [6-10]
[11-13]. Ces parameétres sont regroupés dans le tableau I11.1 pour une représentation

claire.
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Figure I11. 1 : Schéma du dispositif solaire proposé a base de CIGS.

Tableau I11. 1: Parametres d'entrée SCAPS pour la configuration initiale de I'appareil
a 300K

Propriétés des matériaux Unités CIGS SnS: AZO SnS
(p) (n) (n) ()
Epaisseur m
P H 1 0.05[4] 0.06[6] 0.03[11]
Energie de gap E eV
gie de gap Ea 1.18[1] 1.85[4] 3.4[7] 1.3[12]
Affinité électronique eV
i fquex 4.26[1] 4.26[4] 4518] 42[12]
Permittivité relative -
VI Vee 13.6 [2] 17.7[4] 9[9] 1255 [12]
Densité d’états effective 3
dans la BC Nc om 22x10%[2]  7.32x19[4]  2.2x109[9] 1}10% [12]
Densité d’états effective 3
dans la BV Ny om 18x10°[2]  18x10°[4]  1.8x10°[9] 413%10°[12]
Vitesse thermique Vinn/ /
Vinp cms 1x107 [2] 1x107[4] 1x107[9] 1X107 [12]
Electron mobilit cm?/Vs
Y Hn 100 [2] 50[4] 100 [9] 25 [12]
Hole mobilit cm?/Vs
Yo 25[2] 25[4] 25[9] 10 [12]
Densité de dopage N cm3
page o 0 9.85x10%9[4] 1x10% 9] 0
.y -3
Densite de dopage Na cm 2x10 [3] 0 0 3X10912]
Densité de défauts Nt cm3 1x10%[2] 1x10[5] 3x10%[10] 1X10%[13]
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La quantitt de courant circulant a travers le dispositif solaire
Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO est vérifiée par l'alignement de la bande interdite présenté
sur la figure 111.2. Une barriére Schottky est créée entre la couche absorbante et le
contact Mo, qui a un travail de sortie du métal de ®m=5 eV [14] supérieure a Eg +y
(Eg +y <®m) [15,16]. Ou Eg est la bande interdite et y indique l'affinité pour les

électrons.
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Figure I11. 2 : Structure du diagramme de bande de la cellule solaire CIGS étudiée avec
BSF.

En général, I'électron est capturé lorsqu'il atteint la surface arriére Mo et ne peut pas
contribuer au courant. L'existence de la couche BSF entre le CIGS et le Mo facilite le
déplacement des électrons vers la couche tampon, favorisant ainsi leur contribution
continue a l'effet photovoltaique. La couche de SnS fournit les trous supplémentaires et

réduit le taux de recombinaison de la surface arriére.

I11.3. Optimisation de la couche BSF(SnS).

11.3.1. Effet de I'épaisseur de la couche de BSF(SnS) sur la
performance des cellules CIGS.

Dans cette recherche d'optimisation, I'effet de la couche SnS a champ de surface
arriére sur les performances de la cellule photovoltaiques CIGS a été étudié en faisant
varier 1’épaisseur de cette derniere de 10 a 100 nm. Parallélement, en maintenant

I'épaisseur de la couche CIGS constante (1um) et la densité de dopage Na (3x10%8cm
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%). Les résultats de Voc, Jsc, FF et PCE sont illustrés sur la figure 111.3. D'aprés les
résultats, on remarque que lorsque I'épaisseur du BSF (SnS) augmente, le Voc augmente
de maniére monotone de 0.73 &4 0.80 V. D'autre part, Jsc (36.25 a 39.71mA/cm?) et FF
(83.50 to 85.78%) augmente de fagon presque linéaire lorsque I'épaisseur passe de 10
a 40 nm. Le PCE suit presque la tendance du FF, passant de 22.06 a 27.38%. Les
caractéristiques de la densité de courant-tension (J-V) et de I'efficacité quantique (QE)
sont illustrées sur les figures 111.4et 5, respectivement. On constate que I'épaisseur de la
couche BSF (SnS) a une forte influence sur ces courbes. Sur la figurelll.4, le Vo
augmente de maniere significative en fonction de I'épaisseur de la couche SnS-P*, puis
se sature a des épaisseurs supérieures a 40 nm (0.04 um). Un champ électrique est créé
en raison de la formation d'une jonction P-P* a I'interface entre le SnS-P* et le CIGS-P
qui se comporte comme une barriere de potentielle pour le transport des électrons vers
la surface avant. La rétrodiffusion des électrons réduit le courant d'obscurité tout en
augmentant le Jsc [17]. La largeur de 40 nm de la couche SnS-P* permet d'obtenir une
densité de courant de court-circuit de 39.7 mA/cm? et un rendement énergétique
d'environ 27.38%. En outre, la figurelll.5 montre une augmentation du rendement

quantique externe.
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Figure 111. 3 : Effet de I'épaisseur de la couche BSF (SnS) sur les performances du
dispositif solaire. (a) Variation de V. et Js. (b) Variation de FF et PCE.
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Figure I11. 4 : Caractéristique J-V des cellules solaires a base de CIGS pour différentes
épaisseurs de la couche BSF (SnS).
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Figure I11. 5 : Rendement quantique des cellules solaires a base de CIGS pour différentes
épaisseurs de la couche BSF (SnS).

Les spectres obtenus dans la région des grandes longueurs d'onde (780-1100nm)
montrent clairement I'absorption optique étendue au-dela de I'épaisseur de 20 nm. Par
conséquent, une épaisseur de couche BSF de 40 nm est appropriée, avec un impact

similaire sur la performance de la cellule.

111.3.2. Effet de la concentration de I'accepteur de la couche BSF
(SnS) sur la performance de la cellule CIGS.

La couche BSF joue un réle essentiel dans la collecte des porteurs photogénérés
dans la couche active CIGS. La densité de dopage Na du matériau BSF (SnS) passe de
3x10% a 3x10%® cm™ a une épaisseur constante de 40 nm de la couche SnS-P*, comme
le montre la figurelll.6, nous observons que la densité de courant de court-circuit
augmente de 39.71 & 39.91mA/cm?, FF de 85.78 4 86.10% et PCE de 27.38 & 29.66%
lorsque la concentration de dopage de I’accepteur est augmentée de 3x10*® & 3x10'°
cm. La courbe J-V est illustrée pour différentes densités de dopage Na sur la figure
[11.7. On remarque que le Voc tend & augmenter de 0.80 to 0.86 V lorsque la
concentration de dopage de SnS-P* augmente de 3x10*® a 3x10%° cm. Nous observons
également une légére augmentation de Jsc. Pour cette raison, nous avons choisi deux
valeurs de densité d'accepteurs de la couche SnS-P* en fonction du champ électrique,
comme illustré sur la figure I11.8. Nous pouvons observer pour les deux valeurs de
densité que lorsque nous augmentons la concentration de porteurs a 3x10° cm?, le

champ électrique augmente pres de l'interface arriere Mo/SnS. En conséquence, le
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rendement quantique en fonction de la longueur d'onde pour différentes concentrations

d'accepteurs de la couche BSF (SnS) est présentée sur la figure I11.9.
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Figure I11. 6 : Effet de la densité de I'accepteur BSF (SnS) sur la performance du
dispositif solaire. (a) Variation de Voc et Jsc. (b) Variation FF et PCE
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Figure I11. 7 : Caractéristique J-V des cellules solaires a base de CIGS avec BSF (SnS)

pour différentes densités d'accepteurs.
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Figure I11. 8 : Champ électrique pour une cellule solaire CIGS avec deux valeurs de
densité d'accepteurs.
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Figure 111. 9 : Rendement quantique des cellules solaires a base de CIGS avec BSF (SnS)

pour différentes densités d'accepteurs.
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Il a été remarqué que le QE pour une valeur Nagsns) plus élevée est supérieure
pour les grandes longueurs d'onde. Une densité élevée d'accepteurs améliore le
mécanisme de transfert d'électrons dans une cellule photovoltaique [1,18]. Les
performances optimales des cellules solaires CIGS ont été obtenues pour une
concentration de porteur BSF (SnS) et une épaisseur de 3x10'° cm? et 40 nm,

respectivement.

111.3.3. Effet de I’énergie de gap de la couche BSF (SnS) sur les performances
des cellules CIGS.

L'étape suivante consiste a optimiser la bande interdite de la couche de surface
arriere SnS. La figure 111.10 illustre la variation des parameétres Voc, Jsc, FF, et PCE en
fonction de 1’énergie de gap pour une épaisseur de BSF (SnS) de 40 nm et de Na(sns) =
3x10%cm™. Nous pouvons voir que la performance de la cellule est réduite pour un
petit gap (Eg=1.1 eV) et s'améliore ensuite lorsque I'énergie de gap augmente jusqu'a
ce quelle atteigne une densité de courant de court-circuit de 39. 92 mA/cm? et un
courant de circuit ouvert de 0.87 V pour une énergie de gap del.35 eV. Cependant, pour
une énergie de 1.32 eV, l'efficacité maximale est de 29.79%, suite a cela le PCE est
presque constant, mais le cas est différent pour FF qui augmente jusqu'a FF=86.12%
pour Eq=1.3 eV et diminue ensuite pour atteindre 84.34% pour Eg= 1.35 eV.
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Figure I11. 10 : Variation des performances du dispositif en fonction de I'énergie de
énergie de gap de la couche BSF (SnS). (a) Voc et Jsc. (b) FF et PCE

Afin d'expliquer cela, la figure 111.11 illustre le champ électrique généré au
niveau du contact arriere entre SnS et Mo pour différents gaps d'énergie allant de 1.1 a
1.32 eV. Nous pouvons observer clairement que le champ électrique est plus important
lorsque la bande interdite du matériau BSF (SnS) est plus large (Eg=1.32eV).

2.0x10°

1.5%10°

1.0x10° ~

E(V/cm)

5.0%10° o

0.0 4

L) L Ll L) Ll L) T L)
0.000 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005 0.006 0.007 0.008
Position(um)

Figure I11. 11 : Champ électrique pour une cellule solaire CIGS avec différentes énergies
de gap de la couche BSF (SnS).

Cette augmentation du champ électrique contribue a accroitre I'efficacité
énergétique atteignant un PCE de 29.79%. Cependant, comme indiqué dans les

références [6, 19], la diminution du facteur de forme au-dela de 1.3 eV est influencée
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par la hauteur de la barriere formée pour les trous des porteurs de charge dans le

diagramme de la bande de valence [6].

Selon 1’équation I.14(chapitre I) [20], le facteur de forme est exprimé comme le
rapport entre la puissance maximale Py = Jmax X Vmax €t la puissance
théorique P;j;, = Jsc X Voc;lorsque FF diminue, Voc et Jsc augmentent. Nous avons

choisi 1.32 eV comme valeur optimale pour I’énergie de gap de la couche BSF.

I11.4. Caracteristiques du dispositif solaire avec et sans BSF(SnS)

L'impact de I'incorporation de la couche SnS-P* sur les caractéristiques courant-
tension est illustré sur la figure 111.12. L'introduction d'une couche SnS-P* sur la face
arriere de la cellule solaire Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO  permet  d'améliorer
considérablement les performances photovoltaiques de la cellule examinée. Avec
I'ajout de la couche BSF (SnS), la tension de circuit ouvert est passée de 0.63V sans
SnS-P* & 0.87V avec SnS-P*. L’alignement correct de la bande BSF dans la structure
proposée se traduira par un potentiel incorporé plus significatif en raison du décalage

plus important de la bande, ce qui augmente la tension de circuit ouvert [21].

Dans la cellule solaire a dispositif CIGS, le facteur de forme est passé de 83.51%
pour la cellule solaire sans SnS-P* a 85.68% pour la cellule solaire avec couche SnS-
P*. Cette augmentation d'environ 2.17 % peut s'expliquer par une augmentation de la
puissance la plus importante Pm créée par la cellule PV & structure
Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO. Cette augmentation de la puissance externe maximale est le
résultat du champ électrique créé sur la face arriere de la cellule, comme le montre la
figure 111.13, qui permet la réduction du taux de recombinaison pres du contact arriere
en molybdene, comme le montre la figure 111.14.La présence d'un champ électrique pres
du contact ohmique a l'arriere permet aux porteurs de charges minoritaires d'étre forcés
vers la zone de déplétion pour une meilleure collecte [22], ce qui est évidemment
confirmé par le diagramme QE comme on peut le voir sur la figure 111.15.Ces
modifications ont conduit a une forte augmentation du rendement de conversion de
I'énergie solaire de la cellule CIGS en passant de 22.13% pour une cellule sans SnS-P*
a 29.79% pour la cellule avec la couche SnS-P* insérée, étant donné la meilleure
collecte des porteurs de charge et I'excellente stabilité grace a l'existence de cette

couche de surface arriére. De plus, nous avons résumeé ces resultats dans le tableau 111.2
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Figure 111. 15 : Rendement quantique d'une cellule solaire CIGS avec et sans couche
BSF (SnS)

Tableau Il1. 2 : Résultats de la simulation avec et sans couche SnS-P*.

Type de cellule CIGS Voc (V) Jsc (mA/cm?) FF (%) PCE (%)

Mo/CIGS/SnS,/AZ0O 0.73 36.09 83.51 22.13
Mo/SnS/CIGS/SnS,/AZO  0.87 39.92 85.68 29.79

Sur la figure 111.15, la cellule solaire CIGS présente une absorption élevée qui
permet d'atteindre un rendement quantique proche de 100 %, ce qui se traduit par une
forte création de paires électron-trou avec peu de réflexion sur la surface avant. Pour
les longueurs d'onde plus courtes que 400 nm, les pertes observées sont certainement
dues a la réflexion sur la face avant. Pour les longueurs >1100 nm, une forte diminution
de l'efficacité quantique est observée en raison de la transmission des photons de faible
énergie qui ne peuvent pas étre récoltés dans la cellule solaire. Généralement, les
photons d'énergie moyenne sont capturés dans la zone de contact arriere, et les charges
porteuses créées par ces photons augmentent légerement le rendement énergétique du

dispositif en raison de leur forte possibilité de recombinaison [10].

[11.5.  Optimisation de la couche absorbante.

Aprés avoir optimiser la couche BSF avec une épaisseur de 40 nm, une
concentration de dopage de 3x10'° cm™ et une bande interdite de 1.32 eV (valeurs
optimales), nous nous tournons vers I'optimisation de la couche CIGS. Etant donné que
la couche absorbante constitue le composant principal pour I'absorption de la lumiére
solaire, notre focalisation se dirige vers I'amélioration de cette couche dans les

configurations avec et sans couche de champ de surface arriere BSF(SnS). Cette partie
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de simulation a été réalisée apres la déposition d'une couche de CIGS d'une épaisseur
de 1 um. Dans les prochaines étapes de nos investigations, nous nous concentrerons sur
I'étude des effets de Na et de Eg de la couche active sur les paramétres de sortie de la

cellule.

I11.5.1. Optimisation de la concentration de dopage de la couche CIGS

Dans un premier temps, nous avons entrepris une étude approfondie visant a
examiner l'effet de la densité de dopage Na au sein de la couche active sur les
performances de la cellule solaire CIGS. Cette étude a été réalisée en modifiant la
densité de dopage Na dans une plage allant de 5 x 103 a5 x 10*’cm. Les résultats de
ces simulations ont été enregistrés et sont présentés visuellement sur la figure 111.16,
mettant en évidence les variations des parameétres photovoltaiques en relation avec la

densité de dopage.
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Figure 111. 16 : Effet de la densité de I'accepteur CIGS avec et sans BSF sur la
performance du dispositif solaire (Voc,Jsc, FF,PCE).

A partir des graphes présentés avec couche BSF, nous avons observé que le
comportement du courant de court-circuit et de la tension en circuit ouvert varie

legerement en fonction de la densité de dopage, atteignant leur valeur maximale
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Jsc=39.541mA/cm? et Voc =0.88 V pour un dopage de Na=5 x 10 cm™. En ce qui
concerne le facteur de forme et le rendement de conversion énergétique, nous avons
constaté qu'ils augmentent lorsque le dopage passe de 5 x 103 a5 x 10'® cm™ passant
de 82.41% a 86.24% pour le FF et de 28.69% a 30.14% pour le PCE, puis diminuent
légérement pour un dopage de 5 x 10*’cm™. Alors que lorsqu’on supprime la couche
BSF, les deux parametres Jsc et Voc sont nettement influencés. Le Vo présente une
augmentation, passant de 0.40 a 0.76 V, tandis que le Jsc subit une diminution de 39.00
a 34.79 mA/cm?2 lorsque le dopage varie de 5x10'3 a 5x107 cm?. Par ailleurs, le FF et
le PCE affichent une croissance marquée, atteignant respectivement FF=84.27 % et
PCE=22.32 % pour un dopage de 5x10%" cm,

Aprés une analyse, nous avons observe que I'efficacité énergétique de la cellule
dotée de BSF atteint son pic & Na=5 x 10 cm tandis que le rendement maximal de
la cellule sans BSF est atteint & Na=5x10%" cm=.Afin de parvenir a une interprétation
éclairante, nous avons représenté graphiquement le champ électrique ainsi que le taux
de recombinaison de la cellule solaire sur la figure 111.17(a,b,c,d),en comparant les cas

avec et sans BSF, pour ces deux valeurs distinctes des densités de dopage.
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Figure I11. 17 (a,b,c,d) :Champs électrique pour la cellule CIGS avec et sans BSF(a,b) et
(c,d) taux de recombinaison avec et sans BSF pour deux valeurs du dopage Na de la
couche active
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Pour les deux cas de la cellule solaire, nos observations ont révélé une corrélation
entre l'augmentation de la densité de dopage et I'accroissement du champ électrique

(Voir figure (111-17-(a,b)), conformément a I'équation suivante [23]:
Ep="""(x-X,) (1.1)

L'intensité du champ électrique s'accroit de maniére significative avec
l'augmentation de la densité de dopage dans la région de la jonction PN (CIGS/SnSy),
qu'il s'agisse d'une cellule avec ou sans BSF(SnS). Toutefois, dans le cas de la cellule
avec BSF, on observe une diminution du champ électrique au niveau de l'interface
SnS/CIGS. 1l est important de noter que 1’augmentation de la densité de dopage
entraine également une augmentation notable des défauts présents dans la couche
CIGS, ce qui favorise un taux de recombinaison élevé. Pour mieux appréhender ce
phénomene, la figure 111.17(c) illustre le taux de recombinaison de la cellule avec BSF.
Nos observations indiquent que lorsqu'on atteint une densité de dopage de 5 x 10*"cm-
3, le taux de recombinaison augmente significativement dans I'ensemble de la cellule
solaire, entrainant une diminution de tous les parametres photovoltaiques. C'est
pourquoi une densité de dopage de 5 x 10*cm™ est considérée comme optimale avec
un rendement de30.14%.

Dans le cas de la cellule sans BSF, 1’augmentation du champ, au niveau de
I’interface CIGS/SnS2, est suivie d’un faible taux de recombinaison en volume. Ce
champ électrique intense est responsable de I'augmentation du courant de circuit ouvert
améliorant ainsi le facteur de forme. Cette amélioration favorise une séparation plus
efficace des charges photo-générées, ce qui conduit a une collecte plus efficiente de ces
charges, aboutissant a une efficacité énergétique de 22.32%. Toutefois le taux de
recombinaison est important au niveau de l'interface CIGS/SnS; a cause des défauts
causés par le dopage (Voir figure I11. (d-17)) , ce qui diminue la densité de courant de

court-circuit.

111.5.2. Optimisation de I’énergie de gap Eg de la couche CIGS

Dans la continuité de notre étude, nous nous sommes penchés sur l'impact de
I'énergie de la bande interdite de la couche active CIGS, qui avait une épaisseur mince
de 1 um avec et sans BSF(SnS). Notre approche consistait a maintenir une densité de

dopage constante pour la cellule avec BSF Na =5 x 10'® ¢cm, tandis que pour la cellule
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sans BSF Na =5 x 1017 cm, des valeurs que nous avions identifiées comme optimales
dans nos simulations. Nous avons modifié I'énergie de la bande interdite pour la cellule
avec et sans BSF dans la plage de 1.1 a 1.4 eV. Par la suite, nous avons analysé les
variations des parametres photovoltaiques en fonction de I'énergie de la bande interdite,

comme illustré sur la figurelll.18.
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Figure I11. 18 : Effet de I’énergie de gap CIGS avec et sans BSF sur la performance du
dispositif solaire (Voc,Jsc, FF,PCE).

Pour la cellule avec BSF, nous pouvons observer une augmentation significative
de la tension a circuit ouvert Voc qui croit de 0.85 a 0.92V a mesure que 1’énergie de
gap augmente. La densité de courant de court-circuit, le facteur de forme et I'efficacité
énergétique présentent également une légére augmentation, dans I’intervalle de 1.1 a
1.14 eV, jusqu'a atteindre des valeurs maximales de Jsc = 41.39 mA/cm?, FF = 84.88
% et PCE = 30.65 %. Ensuite, ces paramétres diminuent progressivement a Jsc = 28.39
mA/cm?, FF = 83.55 % et PCE = 23.56 % pour un gap de 1.4 eV. Alors que pour la
cellule sans BSF, lorsque le gap varie de 1.1 a 1.4eV, nous constatons une augmentation

du Voc qui passe de 0.68 a 0.87 V, ainsi qu'une amélioration du FF, qui évolue de 83.22
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a 85.55 %. En parallele, le PCE présente une amélioration lorsque I'énergie de bande
interdite est de 1.24 eV, atteignant une valeur autour de 22.57 %, il décroit ensuite de
20.30 % pour un gap de 1.4eV. En ce qui concerne le parameétre Jsc, Nous observons une
diminution progressive de 37.95 a 32.54mA/cm? lorsque I'énergie de gap augmente de
1.1a1.24 eV, suivie d'une forte réduction a 27.07mA/cm2 pour un gap de 1.4 eV.

Nous avons remarqueé que le rendement de conversion atteint son maximum pour
la cellule sans BSF (Eg=1.24eV) et pour la cellule avec BSF (Eg=1. 14eV). Apres cela
le rendement diminue pour les deux cas pour un gap de 1.4eV. Afin d'apporter une
explication a cette observation, nous avons tracé sur la figure 111.19(a,b,c,d) a la fois le
champ électrique et le taux de recombinaison. De plus, la figure 111.20(a,b) illustrent le
diagramme de bande d'énergie de la cellule solaire, pour deux valeurs distincts en
comparant les deux cas, pour la cellule sans BSF Eg=1.24eV et Eg=1.4eV tant dis que
pour la cellule avec BSF Eg=1.14eV et Eg=1.4eV
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Figure I11. 19 : Champs électrique pour la cellule CIGS avec et sans BSF(a,b) et (c,d) taux
de recombinaison avec et sans BSF pour deux valeurs de I’énergie de gap de la couche
active
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Figure 111. 20 : Diagramme de bande pour une cellule solaire CIGS (a) avec BSF et (b)
sans BSF pour deux valeurs différentes de ’énergie de gap de la couche active

Il est clairement observable que pour les deux cas de la cellule avec et sans BSF
lorsque le gap augment le champs électrique augment au niveau de la jonction
Absorbeur/ETL, ce qui augmente le courant de circuit ouvert pour les deux cas, diminue
ainsi la recombinaison a cette interface. La diminution du taux de recombinaison a pour

conséquence une augmentation de la tension en circuit ouvert. [24,25].

Cependant, pour la cellule avec BSF le champ électrique devient faible au niveau
de I’interface BSF/CIGS pour un large gap de 1.4eV, ce qui perturbe la collecte des

trous par les contacts arriére de la cellule. La recombinaison devient élevée au niveau
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de cette interface (Voir figure I11. (19-c)). Le diagramme de bande pour la cellule avec
BSF (Voir figure 1ll. (20-a)) montre la formation d'une barriéere de potentiel
significative qui entrave le passage des porteurs de charge a l'interface SnS/CIGS
lorsque le gap est de 1.4 eV. Cela peut causer la réduction de la densité de courant de
court-circuit ainsi que le facteur de forme, entrainant une diminution de I’efficacité
énergétique. Le rendement de conversion a atteint son maximum lorsque le gap est de
1.14eV caractérisé par une barriére de potentiel favorisant le mécanisme de génération
de porteurs de charge, un champs électrique important au niveau des deux interfaces
facilitant le transport de porteurs de charge et un faible taux de recombinaison ; cela
conduit & I’amélioration de toutes les paramétres PV jusqu’au gap égale a 1.14eV (Voir
figure I11. (19-c)).

Toutefois, il est tout aussi intéressant de noter pour la cellule sans BSF que
méme au niveau précis de l'interface CIGS/SnSa, ou lorsque le gap augment le champ
électrique induit est grand, le taux de recombinaison diminue a cette interface. Nous
avons effectué un zoom de diagramme de bande sur la région Absorbeur/ETL, mettant
ainsi en evidence la diminution de la barriére de potentiel lorsque la largeur de la bande
interdite (Eg) passe de 1.24 eV a 1.4 eV ce qui améliore le mécanisme de séparation de
porteurs de charge au niveau de cette interface, augmente le courant de circuit ouvert
et le facteur de forme .Cependant ce taux de recombinaison reste significativement
élevé en volume de la couche absorbante lorsque le gap augmente. Cela peut étre traduit
par une réduction de la densité de courant de court-circuit, entrainant une élévation de
I’efficacité énergétique jusqu’a un gap de 1.24eV puis diminution au-dela de cette

valeur.

Afin de mieux comprendre les raisons pour lesquelles le rendement de conversion
est plus éleveé dans le cas de la cellule avec BSF pour un gap (Eg= 1.14 eV) et pour le
cas de la cellule sans BSF pour un gap (Eq= 1.24 eV), nous avons présenté sur la
figurelll.21(a,b) le rendement quantique (QE) de la cellule photovoltaique avec et sans
BSF .

90



Chapitre 111 : Optimisation de la cellule inorganique a base de CIGS avec SnS2 en tant que couche tampon et
SnS comme couche de barriére de surface

100-7"","2";—_—-——"“"_-_*\\

80 '
$ 60 -
w
[}
404
e E =114V
204 E,=1.4eV

0

L] L) T T L) T T L) L]
300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200
Longeur d'onde(cm)

100 4

80 4

— =1.24 €V
20w E=1.4 0V

0+ b

L] L) L) L) L) L) L) L)

300 400 500 600 700 800 900 1000 1100
Longeur d'onde(nm)

Figure I11. 21 : Rendement quantique pour une cellule solaire CIGS (a) avec BSF et (b)
sans BSF pour deux valeurs différentes de ’énergie de gap de la couche active

Nos observations indiquent que le QE est amélioré et atteint plus de 90% entre
les longueurs d’onde 300nm et 600nm lorsque Eq =1.14 eV pour la cellule avec BSF
(Voir figure 111.21-a) et Eg=1.24eV pour la cellule sans BSF (Voir figure I11. (21-b)).
Il est a noter que le rendement quantique se révele étre une caractéristique distinctive
des cellules solaires a base de CIGS, affichant une valeur proche de 100 % dans la
région du spectre visible [21]. C'est pourquoi, le rendement de conversion d'une cellule
avec BSF a diminué au-dela de 1.14 eV, tandis que celui d'une cellule sans BSF a
diminué au-dela de 1.24 eV. Cette baisse s'explique par le fait que les matériaux ayant
une largeur de bande interdite élevée ne peuvent pas capturer I'intégralité des photons
de longue longueur d'onde.[26]. En consequence, la génération de paires électron-trou
est limitée, ce qui conduit a une faible densité de porteurs libres et par conséquent, a

une réduction des valeurs du courant de court-circuit.
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[11.6.  Optimisation de la couche tampon SnS;

Dans le cadre de notre travail visant a évaluer les performances de la cellule
solaire avec BSF, nous nous pencherons sur I'amélioration de la couche tampon SnSa.
Pour ce faire, notre étude se concentrera sur I'optimisation de trois parameétres clés :
I'épaisseur, la densité de dopage et I'énergie de gap. Nous analyserons ensuite I'impact

de ces optimisations sur les parametres de sortie de la cellule.

111.6.1. Optimisation de I’épaisseur de la couche SnS:

Dans cette partie, nous avons systématiquement varié I'épaisseur de I'émetteur,
dans une gamme s'étendant de 40 a 400 nm. Afin d'étudier I'impact de ces variations
sur les parametres photovoltaiques. Les résultats de cette analyse sont présentés sous
forme de courbes sur la figure 111.22.
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Figure 11l. 22 : Effet de I’épaisseur de la couche tampon avec BSF sur la performance du
dispositif solaire. (a) Variation de Voc et Jsc. (b) Variation FF et PCE
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A partir des données présentées sur les graphes de la figure 111.22, une observation
importante apparait : I'augmentation de I'épaisseur de la couche SnSy, de 40 & 400 nm,
exerce une influence différente sur les propriétés des cellules solaires a base de CIGS.
Plus précisement, la tension en circuit ouvert (Voc) diminue légerement de 0.872 a 0.865
V. Tandis que, le facteur de forme (FF) montre une légere amélioration de 84.88 a 85.02
%, en revanche son effet est plus importants sur la densité de courant de court-circuit
(Jsc)qui diminue de 41.55 a 31.53 mA/cmz2, ce qui se traduit par une réduction notable
du rendement global, chutant de 30.77 a 23.18 %.Cette diminution peut étre attribuée a
l'augmentation de I'épaisseur de la couche tampon, qui entraine l'absorption d'un
nombre accru de photons dans cette couche de type n, avant qu'ils n'atteignent la couche
absorbante de type p. Les porteurs de charge photo-générés doivent ainsi parcourir des
distances plus importantes que leurs longueurs de diffusion, ce qui accroit leur
probabilité de recombinaison. Cette augmentation du taux de recombinaison est

illustrée clairement sur la figure 111.23
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Figure I11. 23 : Taux de recombinaison pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour
différentes valeurs de I’épaisseur de la couche tampon

La figure 111.24 met en évidence la variation de I'efficacité quantique de la cellule

en fonction de I'épaisseur de la couche tampon. Lorsque I'épaisseur de cette couche
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augmente, une plus grande quantité de photons incidents est absorbée dans la couche
tampon, réduisant ainsi le nombre de photons capturés dans la couche absorbante
[27,28] Par conséquent, les photons absorbés dans la couche CIGS générent moins de
paires électron-trou, ce qui entraine une diminution du courant et de I'efficacité globale
de la cellule [29].
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Figure I11. 24 : Rendement quantique pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour
différentes valeurs de I’épaisseur de la couche tampon

Il est intéressant de noter que l'efficacité quantique est considérablement
meilleure pour des épaisseurs faibles de SnS», principalement dans la plage de
longueurs d'onde de 300 a 650 nm. Les photons de courte longueur d'onde générent des
paires électron-trou, qui ont suffisamment de temps pour étre collectées avant de subir
une recombinaison, grace a leurs longueurs de diffusion adéquates. Ainsi, I'épaisseur

optimale de la couche tampon semble étre de 40 nm.

111.6.2. Optimisation de la concentration de dopage de la
couche SnS

Nous allons maintenant examiner I'effet du dopage Np de la couche tampon sur
une plage de concentrations allant de 1 x 10'® a 1 x 10?2 cm™, sur les paramétres de

performance photovoltaique de la cellule. Il est & noter que I'épaisseur de la couche
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tampon a été maintenue constante a 40 nm et les courbes résultantes sont visibles sur la
figure 111.25.

i \\ E )
\‘

& -
E [ 0880 _
L >
< i~
E e >

: 4 -

-

——J,_ |ose

] —— voc = 0.855

r T T T T T 0.85C

1E17 1E18 1E19 1E20 1E21 1E22 1E23
N,-SnS, avec BSF (cm?)

L 30.8°
) )
i &

30.60

1) L L L il L .
1E17  1E18  1E19  1E20  1E21  1E22  1E23
N.-SnS, avec BSF(cm™)

Figure 111. 25 : Effet de la densité de dopage Np de la couche tampon avec BSF(SnS) sur
la performance du dispositif solaire. (a) Variation de Voc et Jsc. (b) Variation FF et PCE

D'aprés les données présentées sur la figure 111.25, il est possible d'observer un
faible impact du dopage de la couche SnS». Lorsque nous augmentons le dopage de
cette couche de 1 x 10'® & 1 x 10%2 cm™, la tension en circuit ouvert est quasi-constant.
La densité de courant de court-circuit et le rendement suivent la méme variation ;
lorsque la densité de dopage passe del x 10* a 1 x 10%° cm3, une augmentation de Jsc
de 21 mA/cm? et de PCE de 25%. De maniere similaire, le facteur de forme a montré

95



Chapitre 111 : Optimisation de la cellule inorganique a base de CIGS avec SnS2 en tant que couche tampon et
SnS comme couche de barriére de surface

une légére augmentation, atteignant une valeur de 84.89% lorsque le dopage atteint 1 x
10'° cm. Par la suite, le FF est resté pratiqguement inchangé malgré I'augmentation

ultérieure du dopage.

Lorsque le dopage passe de 1 x 10°4 1 x 10%? cm. Il est essentiel de noter que
les performances de la cellule solaire ne présentent pas d'amélioration significative
lorsque la concentration de dopage augmente [30]. Cette observation peut étre
expliquee par la réduction de la région de charge spatiale induite par une concentration
de dopage plus élevée [31]. En conséquence, I'efficacité de collecte des porteurs de

charge photoexcités diminue également. [32].

Pour améliorer notre compréhension, nous avons généré une représentation
graphique du champ électrique au sein de notre structure CIGS/SnS/AZO, en
considérant deux niveaux de dopage distincts (Np =1 x 10 cm=3et Np =1 x 10%° cm™®),

comme illustré sur la figure 111.26.

400000 - CIGS Snsz AZO

300000 -

200000 o =

100000 o =

E(V/cm)

-100000 4 T—

N,=1x10"8

~200000 - N =1x1020

-300000 -

1.00 1.05
Distance (um)

Figure I11. 26 : Champs électrique pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour deux
valeurs de dopage Np de la couche tampon

Nous constatons une corrélation notable entre I'augmentation de la densité de
dopage et l'augmentation simultanée du champ électrique a travers l'ensemble du
dispositif que nous avons étudié. Plus précisément, nous constatons que le champ

électrique atteint des valeurs particulierement élevées au niveau des deux interfaces
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CIGS/SnS; et SnSz/AZO lorsque la densité de dopage atteint 10%° cm™. Cette
intensification du champ électrique favorise la séparation efficace des charges photo-
générées. Cependant, une problématique émerge au sein de la couche tampon fortement
dopée, ou d'importants pieges pour les porteurs de charge se forment, ce qui réduit la
probabilité de collecter les porteurs photogénérés et augmente la probabilité
d’interaction. [33] Cette situation est étroitement liée a la relation inversement
proportionnelle entre la durée de vie des porteurs de charge et la concentration des
piéges. Par consequent, le taux de recombinaison augmente [34,35]. Pour cela, nous
avons représenté le taux de recombinaison pour des concentrations de 1 x 108 cm™3 et

1 x 10%° cm3, comme indiqué sur la figure 111.27.
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Figure I11. 27 : Taux de recombinaison pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour
deux valeurs de dopage Np de la couche tampon

Nous observons que pour les deux valeurs de la densité de dopage 1 x 108 cm3
et 1 x 10%° cm3, le taux de recombinaison est significativement élevé au niveau des
deux jonctions, notamment a I’interface CIGS/SnS: et surtout a I’interface SnS2/AZ0O,
malgré la prédominance du champ électrique a ces emplacements. Cela explique
pourquoi le rendement de conversion ne subit qu'une augmentation marginale de

0.25%, due a ce taux élevé de recombinaison.

En revanche, au sein de la couche active, nous remarquons une diminution du

taux de recombinaison en volume (Voir figure 111.27) pour une densité de dopage de 1
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x 10%° cm3, accompagnée d'une augmentation du champ électrique (\Voir figure 111.26)
favorisant ainsi une meilleure séparation des porteurs de charges photo-généres. En
conséquence, une collecte plus efficace de ces porteurs conduit & un rendement de
conversion maximal atteignant 30.87 %. Cette densité de dopage de 1 x 10%° cm™ est
considérée comme optimale pour la couche tampon SnS,, confirmant ainsi la cohérence

avec les résultats de la littérature [36]

111.6.3. Optimisation de I’énergie de gap de la couche SnS>

Suite a notre étude, nous avons concentré notre attention sur I'optimisation de
I'énergie de la bande interdite, située dans la plage de 1.8 a 2.9 eV, et son impact sur les
paramétres de performance de la cellule photovoltaique. A cette fin, nous avons
maintenu une épaisseur constante de 40 nm et une densité de dopage de 1 x 10%° cm™,

Les résultats de nos simulations sont présentés de maniére détaillée sur la figure 111.28.
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Figure 111. 28 : Effet de I’énergie de gap de la couche tampon avec BSF(SnS) sur la
performance du dispositif solaire. (a) Variation de Voc et Jsc. (b) Variation FF et PCE
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Selon les graphes présentés ci-dessus, nous pouvons constater que lorsque le gap
du SnS; varie entre 1.8eV et 2.8eV, le courant de circuit ouvert reste inchangé, tout
comme le facteur de forme, qui montre une trés légére diminution mais reste
essentiellement stable. En revanche la densité du courant en court-circuit et I'efficacité
énergétique sont trés peu affectés par I'augmentation de I'énergie de la bande interdite.
Nous observons un faible changement de ces paramétres jusqu'a ce que nous atteignions
des valeurs optimales de Jsc=41.81 et PCE=30.97% pour un gap correspondant a
Eg=2.7eV. Au-dela de ce seuil de gap énergétique, les performances en termes de Jsc et
de PCE se stabilisent. Dans le but d'expliquer cela, nous avons tracé le graphe du champ
électrique pour deux niveaux d'énergie distincts, a savoir 1.8 eV et 2.7 eV, comme

illustré sur la figure 111.29.
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Figure 111. 29 : Champs électrique pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour deux
valeurs de I’énergie de gap Eg de la couche tampon

Il est évident que le comportement du champ électrique est presque identique
pour les deux valeurs de gap, couvrant pratiquement toutes les parties du dispositif
étudié. L'influence de I'efficacité énergétique est trés peu affectée lorsque le gap varie
entre 1.8 et 2.7 eV. Afin d'observer précisément le comportement de ce champ, nous
avons effectué un zoom au niveau de la couche tampon SnS, pour obtenir une
visualisation plus précise des deux valeurs, a savoir 1.8 eV et 2.7 eV. Nous avons
clairement remarqué qu'au niveau de la couche tampon, pour un gap de 2.7 eV, le
champ est plus intense que pour un gap de 1.8 eV. Un faible taux de recombinaison est
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remarqué pour un gap de 2.7 eV par rapport a un gap de 1.8 eV, comme le montre la

figure 111.30.
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Figure 1. 30 : Taux de recombinaison pour une cellule solaire CIGS avec BSF pour
deux valeurs de ’énergie de gap Eg de la couche tampon

En effet, dans le contexte d'une cellule solaire CIGS, une couche tampon dotée
d'une large bande interdite présente une caractéristique cruciale [37,38]. Cette
particularité réside dans le fait que les photons de faible énergie ne sont pas capturés
par la couche tampon, mais peuvent traverser celle-ci pour atteindre la couche active.
Une fois dans la couche active, ces photons sont alors absorbés grace a son faible gap

energétique [39], qui estde E; .. = 1.14eV optimale dans notre cas. Cette absorption

CIGS
dans la couche active entraine une augmentation significative du nombre de porteurs
de charge photogénérés, ce qui, a son tour, génére un courant de court-circuit élevé, il
est donc essentiel de seélectionner une couche tampon présentant une large bande
interdite de 2.7eV afin d'obtenir un rendement de conversion environ 31%. Ce résultat
est en agrément avec les résultats trouvés dans la littérature, ou on peut trouver que la

bande interdite pouvant atteindre jusqu'a 2.8 eV [40] et également 2.9eV [41]

I11.7. Comparaison des caractéristiques de plusieurs travaux étudiés.

Les avantages de I'ajout d'une couche BSF (SnS) ultra-mince dans les TFSC a
base de CIGS ont été étudiés dans cette recherche en utilisant SnS, comme couche

tampon. Cette cellule est caractérisée par une efficacité de 22.57 % avec une couche
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absorbante mince de 1 um sans inclure la couche BSF. Cependant, l'introduction de la

couche BSF ameéliore I'efficacité de maniere significative. Un large éventail de
matériaux, notamment Si, SiO2, Al203, Cu20, CIS, MoSez, PbS, SnS...etc. ont eté

utilisés comme couche BSF par d'autres chercheurs, et leurs résultats sont présentés

dans le tableau 111.3 afin de comparer les valeurs d'efficacité energétique avec le présent

travail.

Tableau I11. 3 : Analyse des caractéristiques de plusieurs travaux étudiés

-It_?‘/g\?aciile At;;g;?er Buffer layer BSF layer \'/D\nCtE éog’lz Ref
Experimental CIGSe Cds MoS> 8.73 [42]
Experimental CZT(S,Se) Cds MoS; 12.30 [4]
Experimental CIGS Cds SiO; 15.6 [43]

Simulation CZTS AZTS CZTS 5.05 [44]
Simulation CZT(S,Se) SnSs; MoS; 12.57 [4]
Simulation CZTS Sns; MoS; 12.73 [45]
Simulation CIGS Cds Al203 13.08 [8]
Simulation Sh,Ses; Zn0.93M00.070/ZN00 4S0 6 MoSe, 15.46 [46]
Simulation CdTe Cds MoO; 27.90 [47]
Simulation CdTe Cds V,0s 23.50 [48]
Simulation CdTe Cds SnS 17.40 [22]
Simulation CIGS ZnMgO/ Zn(0,S) CuS 17.67 [49]

Simulation Sbh2Se3 Cds SnS 17.75 [50]

Simulation CZTS SnSs; MoS; 18.94 [30]

Simulation CZTS IN2Ss MoS; 19.03 [30]

Simulation CZTSSe Cds Zn3P; 19.70 [51]

Simulation CIGS Cds Si 21.3 [52]

Simulation CZTSysSeo.2 Cds a-Si:H 22.45 [53]

Simulation SnSe Cds NiO 22.69 [54]

Simulation CIGS Cds PbS 24.22 [15]

Simulation CIGS ZnMgO/ Zn(0,S) CuSCN 24.4 [49]

Simulation CIGS Cds CIS 25.05 [55]

Simulation CIGS Cds Si 26 [56]

Simulation CIGS ZnS MoSe; 26.30 [57]

Simulation CIGS ZnMgO/ Zn(0,S) Cu0 27.3 [49]

Simulation CIGS SnS; SnS 30.97 Nos resultants

Nous avons remarqué plusieurs recherches portant sur des structures solaires

variées, utilisant une diversité de matériaux. Parmi ces matériaux, le SnS; et le SnS ont

été étudiés en tant que couches BSF et tampons dans différentes études antérieures.

Cependant, aucun de ces travaux n'a encore réussi a dépasser un rendement de 30.97%.
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111.8. Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons entrepris une simulation des caractéristiques PV
d'une cellule solaire CIGS, dont la structure est : SLG/Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al
L'objectif de cette étude était de déterminer les paramétres optimaux pour maximiser
les performances du dispositif déja choisi dans le chapitre II. Nous avons analysé des
¢léments clés tels que la tension de circuit ouvert (Voc), la densité de courant de court-

circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et le rendement de conversion d'énergie (PCE).

Notre étude s'est concentrée sur l'influence de trois couches différentes : la
couche de champs de surface arriére BSF (SnS), la couche CIGS avec et sans la couche
BSF(SnS), ainsi que la couche de transport d’électrons ETL(SnS:). Nous avons effectué
des optimisations sur des paramétres cruciaux tels que I'épaisseur, le dopage et 1'énergie
de bande interdite de chaque couche afin d’améliorer encore le PCE globale de la
cellule solaire CIGS. Nous avons regardé¢ la recombinaison, le champ électrique et le

diagramme de bande d’énergie afin d’éclaircir nos observations.

Dans un premier temps, nous avons optimisé la couche BSF(SnS). Nos résultats
montrent que l'ajustement de la couche BSF a une épaisseur de 40 nm, un dopage de
3x1019 cm™ et un gap de 1.32 eV offrent les performances les plus efficaces. L'ajout
de la couche BSF engendre un champ ¢lectrique intense au niveau de la face arriere de
la cellule, conduisant & un remarquable PCE de 29.79 %. Ceci s'accompagne d'un FF
¢levé de 85.68 %, d'une densité de courant de 39.92 mA/cm? et d'une tension de 0.87

V, le tout étant obtenu avec une épaisseur de couche active égale a 1um.

La comparaison des performances de la cellule en présence de la couche BSF et
sans a montré a montré la présence d'un champ électrique prés du contact ohmique a
l'arriere, qui se comporte comme une barriére de potentielle pour le transport des
¢lectrons vers la surface arriere, permettant une meilleure collecte. Ces modifications
ont conduit a une forte augmentation de PCE de notre cellule en passant de 22.13%

pour une cellule sans SnS-P* 4 29.79% pour la cellule avec la couche SnS-P* insérée.

L’analyse du matériau CIGS a été essentielle pour optimiser la couche d'une
¢paisseur de 1um. L’augmentation du dopage Na entraine un taux de recombinaison
élevé, provoquée par la présence d'une grande quantit¢ de défauts dans la couche
absorbante. Cependant, 1’accroissement du champ ¢lectrique favorise le

fonctionnement optimal de la cellule ; améliore le VOC et par conséquence le FF. Ainsi,
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dans une cellule avec BSF, le PCE subit une diminution au-dela des valeurs considérées
optimales. L’augmentation du gap induit un Voc plus important avec moins de
recombinaison. Un absorbant ayant un gap ¢élevé de 1.4eV ne peut pas capturer
l'intégralité des photons de longue longueur d'onde, ce qui conduit a un faible Jsc. Pour
le cas avec BSF un petit Egavec Bsp=1.14 €V, I’alignement favorise le mécanisme de
génération de porteurs de charge, un champs ¢€lectrique assez important et un faible taux
de recombinaison. Dans le cas sans BSF, malgré un large Eg(sans Bsp=1.4€V, un bon
alignement de bande est observé. Cependant, la génération de paires électron-trou est
entravée par un faible rendement quantique, la valeur de Egsans Bsp)=1.24 eV est choisie

afin d’optimiser les paramétres de la cellule.

I1 est important de noter qu’en l'absence de la couche BSF, la cellule nécessite

un dopage trés élevé de 5x10'7 cm™

ainsi qu'une bande interdite importante de 1.24 eV
pour atteindre une efficacité de seulement 22.57 %. En revanche, en présence de la
couche BSF, nous avons observé une amélioration de tous les paramétres PV avec
dopage inférieur a seulement 5x10'° cm™ et un gap de 1.14 eV ont suffi pour atteindre

un rendement de 30.65%.

Dans la poursuite de notre €tude, notre attention s'est portée sur I'optimisation
de la couche ETL(SnS»,) pour laquelle nous avons démontré que 1'augmentation de son
épaisseur a un impact négatif sur les performances de la cellule ; la longueur de
diffusion des porteurs devient trop courte par rapport aux distances parcourues, ce qui
entraine une diminution de I'efficacité. Par conséquent, il est crucial de maintenir une
épaisseur minime d’ETL afin de favoriser la transmission maximale des porteurs au
sein de la couche active. Nos résultats ont révélé qu'une épaisseur fine de 40 nm a
permis d'obtenir les valeurs optimales des parametres PV, avec un PCE =30.77 %. Nous
avons optimis¢ également le dopage Np de I'émetteur, ou nous avons trouvé un
PCE=30.87 % lorsque Np=1x10*°cm™. Au-dela de cette valeur, une légére diminution
du rendement est observée en raison de 'augmentation du taux de recombinaison. La
variation du gap indique qu’en raison de la grande largeur de gap, les photons de faible
énergie ne sont pas absorbés dans la couche tampon. Au lieu de cela, ils peuvent
traverser cette couche et atteindre la couche active, ou ils sont absorbés en raison du
faible gap énergétique du matériau CIGS (1.14 eV). Ce qui conduit a une augmentation

du nombre de porteurs de charge photo-générés. En conséquence, cela se traduit par un
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rendement optimal atteignant environ 31 % lorsque le matériau ETM présente une

énergie de gap de 2.7 eV.

Malgré 1'augmentation du rendement et la réduction de 1'épaisseur de la couche
absorbante, il est important de noter que le matériau CIGS reste toxique, ce qui peut
présenter des risques environnementaux. C’est pourquoi nous avons opté pour le
remplacement du matériau inorganique CIGS par un autre matériau organique a base
de nanotubes de carbone (SWCNTs). Les résultats des simulations ainsi que leurs

interprétations sont exposés de manicre détaillée dans le chapitre suivant (chapitre I'V).
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Chapitre 1V : Etude de performance : Remplacement de la couche absorbante CIGS par une couche organique
SWCNT

IVV.1. Introduction :

Ce chapitre se concentre sur I'élimination complete du matériau inorganique CIGS,
nocif pour I'environnement. Nous le remplagons par un nouveau matériau organique,
les nanotubes de carbone monoparois ou bien a parois simple (SWCNTSs).Cette
substitution est motivée par plusieurs avantages inhérents aux SWCNTSs, notamment
leur abondance en carbone dans leur structure élémentaire, leur résilience mécanique
remarquable, et leurs excellentes performances observées dans les cellules solaires
organiques (OSC)[1-3].Lorsqu'il s'agit de choisir une couche absorbante, deux criteres
majeurs prévalent ;en premier lieu, il est essentiel qu'elle puisse absorber efficacement
I'ensemble du spectre solaire, de maniére a exciter les électrons vers des niveaux
d'énergie supérieurs. Deuxiemement, elle doit étre apte a faciliter le transfert de ces
électrons excites hors de la cellule solaire vers un circuit externe. [4-6]. Récemment,
les pérovskites et les matériaux organiques ont été suggérés comme de nouveaux
candidats prometteurs en tant que semi-conducteurs pour augmenter la puissance des
cellules solaires. [7]. En ce qui concerne les semi-conducteurs organiques, les SWCNTSs
présentent des propriétés électriques et optiques uniques. Cela, ouvre des perspectives
prometteuses pour les futurs dispositifs nanoélectroniques, optoélectroniques et les
technologies de récupération d'énergie englobent une gamme variée d'applications,
telles que les cellules solaires, les diodes électroluminescentes, les écrans tactiles et les
transistors [8,9] ils présentent également une conductivité élevée et une permittivite
relative faible [10].

En ce qui concerne I'élaboration et le dépdt des nanotubes de carbone divers
processus simples ont déja été découvert par de nombreuses études de recherche, parmi
lesquelles la pulvérisation par ultrasons. [11], Revétement rotatif, revétement par
immersion, revétement par pulvérisation, méthode sol-gel, filtration sous vide, dép6t
par pulvérisation cathodique, technologie de dépdt couche par couche (LBL), dép6t par

vapeur chimique, etc[12-14]

Cette partie de notre travail consiste a simuler une nouvelle structure a
hétérojonction SWCNTS/SnS, respectueuse de 1’environnement. Pour réaliser nos
simulations, nous avons choisi d'optimiser la couche absorbante SWCNTSs de type P en
utilisant le logiciel SCAPS-1D. Ce programme nous a permis d'obtenir les parameétres

de sortie d'une cellule solaire tels que la tension en circuit ouvert, la densité du courant
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de court-circuit, le facteur de forme et le rendement de conversion. Pour vérifier les
performances photovoltaiques et obtenir les meilleurs résultats, Ce chapitre examine
comment les performances de la cellule étudiée sont affectées par divers parametres,
tels que I'épaisseur, la densité de dopage, I'énergie de gap et la température de

fonctionnement.

IV.2. Motivation de |'utilisation des SWCNTs comme couche
absorbante.

Les nanotubes de carbone a monoparoi (SWCNTSs), également appelés « Single-
walled carbon nanotubes » en anglais, ont suscité un intérét considérable dans le
domaine de photovoltaique. En raison de leurs remarquables propriétés d'absorption
photonique sur une plage étendue, allant de l'infrarouge a I'ultraviolet [10], les
nanotubes de carbone démontrent une capacité accrue a absorber la lumiére de maniere
plus efficace [16]. Cette caracteéristique résulte de leur structure électronique distinctive,
favorisant une interaction adaptée avec des photons de diverses énergies [17]. La partie
cruciale d'une cellule solaire réside dans le matériau présent dans sa couche absorbante,
responsable de capter la lumiére solaire et de la convertir en énergie électrique. Cela an
incité les chercheurs a examiner leur potentiel en tant que couche semi-conductrice de
type P dans la structure de la cellule solaire. Dans cette section, nous présenterons les
motivations derriere I'utilisation des SWCNTs comme matériau absorbant, en nous
appuyant sur des études scientifiques tirées de la littérature spécialisée. Nous
discuterons les avantages inhérents des nanotubes de Carbon dans I'amélioration des
performances des cellules photovoltaiques et nous fournirons un apercu des avancées

récentes réalisés dans ce domaine.

Les nanotubes de carbone offrent des propriétés de transport de charge
exceptionnelles, ce qui les rend extrémement attrayants pour étre utilisés en tant que
couche active dans les cellules solaires [18]. Cette caractéristique revét une importance
fondamentale dans I'évaluation globale de I'efficacité d'une cellule solaire, car elle
influence la collecte et le déplacement des porteurs de charge créés lors de I'absorption
de la lumiére [19]. Les SWCNTSs présentent une diffusion limitée des porteurs pendant
le transport et affichent une mobilité électronique exceptionnellement élevée, grace a
leur structure unidimensionnelle avec des défauts de réseau minimes. Cette haute

mobilité facilite le déplacement rapide des porteurs de charge, a savoir les électrons et
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les trous, au sein de la couche absorbante. Un transport efficace des charges réduit

considérablement la probabilité de recombinaison des porteurs [20].

Les nanotubes de carbone a paroi unique (SWCNTS) possédent une caractéristique
fondamentale : leur capacité a ajuster directement leur bande interdite [21,22]. Ces
structures sont essentiellement des feuilles de graphéne enroulées dans une dimension
presque unique [23]. Du fait de leur diamétre et de leur enroulement, les SWCNTSs
prennent diverses chiralités, chacune ayant une énergie de bande interdite spécifique.
Cette caractéristique permet de régler leur bande interdite pour correspondre au spectre
solaire [21,23], ce qui les rend particulierement prometteurs pour les absorbeurs de

cellules solaires a semi-conducteurs.

Une étude intitulée "Les nanotubes de carbone pour la photovoltaique : du
laboratoire a I'industrie™, menée par Laura Wieland et ses collegues [24], met en lumiere
I'importance de cette capacité des SWCNTs a ajuster leur bande interdite. Cette
propriété offre la possibilité d'optimiser I'efficacité des cellules solaires en adaptant

précisement leur réponse au spectre solaire [25]

On peut trouver dans la littérature que les nanotubes de carbone a simple paroi
(SWCNT) sont utilisés en combinaison avec divers matériaux dans le but d'améliorer
I'efficacité des cellules solaires : dans une étude [26], Rajanna, P. M. et ses collégues
ont suggéré ’utilisation de cellules solaire a hétérojonction hybride basées sur des
nanotubes de carbone a monoparoi et du silicium amorphe, ou trois cellules solaires
hybrides a hétérojonction ont été fabriquées en utilisant MoOx sur SWCNTSs/Si, SnCl;
sur SWCNTS/Si et a la fois MoOx et SnCl2 sur SWCNTS/SI. Les résultats obtenus de
I'étude ont montré une efficacité maximale de 8.2 % en utilisant a la fois MoOx et SnCl;
sur la cellule solaire SWCNTS/Si. Dans un autre travail [27], les rendements des cellules
SWCNTS/Si sont passés de 10 % a 17 %.

En outre, les SWCNTSs ont été aussi associés au CdTe pour former un contact
arriére transparent dans les cellules solaires au CdTe [28][29]. Les réseaux de SWCNTSs
forment un contact transparent qui est différent des oxydes conducteurs transparents
traditionnels (TCO). lls présentent une transparence significativement plus élevée dans
le proche infrarouge (NIR) que les TCO, ce qui les rend trés utiles dans les cellules
solaires en tandem a couches minces. Les SWCNT peuvent étre intégrés dans les

dispositifs a jonction unique et dans les cellules supérieures pour les dispositifs en
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tandem a couches minces empilées mécaniquement [28]. En 2022 un nouveau modeéle
numérique référenciée [30] a été développé pour un dispositif de cellule solaire tandem
2T utilisant des nanotubes de carbone & bande interdite étroite, représentant ainsi une
avancée significative dans la technologie des couches minces photovoltaiques. L’étude
a utilisé une sous-cellule inférieure composée de nanotubes de carbone a paroi unique
(SWCNTSs), démontrant une densité de courant intéressante et correspond a la cellule
supérieure. Les résultats suggerent que l'intégration des SWCNTSs dans la sous-cellule
inférieure entraine une amélioration notable de I'efficacite de la cellule solaire, avec une

augmentation d'environ 35%.

En 2023 une récente étude référenciée [25], a montré que I’incorporation des
nanotubes de carbone a paroi unique (SWCNTS) en tant que matériau de transport des
trous, en association avec l'indium dans le matériau absorbeur pérovskite KSnCls
inorganique pour les cellules solaires, a démontré une capacité potentielle a accroitre

l'efficacité globale de la cellule solaire jusqu’a 36.82%.

De plus, les matériaux a base de carbone peuvent étre extraits a partir de biomasse,
ce qui en fait une alternative durable et respectueuse de Il'environnement pour les
cellules solaires. Ce processus implique de chauffer de la biomasse en présence d'eau
pour produire un matériau riche en carbone pouvant étre converti en SWCNTSs. Cette
méthode est relativement simple et peut étre réalisée avec un équipement peu colteux,
ce qui en fait une approche prometteuse pour la production a grande échelle de
SWCNTSs [31,32].

En raison des nombreux avantages qu'offrent les nanotubes de carbone a paroi
unique (SWCNT), dans ce chapitre nous proposons une solution consistant a substituer
le matériau CIGS par les SWCNT au sein de la structure de la cellule solaire. Cette
initiative se profile comme une voie trés prometteuse, susceptible non seulement de
réduire substantiellement les codts associés a la production de cellules solaires, mais
également de resoudre les problémes de toxicité qui sont inhérents au matériau CIGS.
De plus, elle ouvre la voie au développement de cellules solaires plus performantes et

durables, ce qui représente une avancée cruciale pour I'avenir de I'énergie solaire.
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1V.3. Présentation de la cellule a base de SWCNTs

La figurelV.1

illustre

la configuration de

la cellule

photovoltaique

Mo/SWCNTs/SnS2/AZ0O/Al, composée des couches suivantes : Mo en tant que couche

de contact arriere, SWCNTSs en tant que couche d'absorption, SnS; en tant que couche

de transport d'électrons, AZO en tant que couche fenétre, et Al en tant que contact avant.

Figure IV. 1 : Cellule solaire a base du matériau organique SWCNTSs

Tableau IV. 1: Parametres physiques de la cellule solaire a base de matériau organique SWCNTS.

Propriétés des matériaux Unités SWCNTs(p) SnSz(n) AZO(n)
Epaisseur pm 1.5-4 0.05 [33] 0.06 [35]
Energie de gap Eq eV 0.95 [30] 1.85[33] 3.4 [36]
Affinité électronique ¥, eV 4.27 [30] 4.26 [33] 4.5 [37]
Permittivité relative ¢ - 3.4 [30] 17.7 [33] 9[38]
Densité d’états effective cm® 5x10%[30] 7.32x10%8[33] 2.2x10%8 [38]
dans la BC Nc
Densité d’états effective cm? 6x10%7[30] 1.8x1019 [12] 1.8x10% [38]
dans la BV Ny
Vitesse thermique Vinn/ cm/s 1x107[30] 1x107[33] 1x107 [38]
Vthp
Electron mobility pn cm?/Vs 80000 [30] 50 [33] 100 [38]
Hole mobility pp cm?/V/s 2000 [30] 25 [33] 25 [38]
Densité de dopage Nb cm® 0 9.85x10%[33] 1x10'8 [38]
Densité de dopage Na cm3 4x10%[25] 0 0
Densité de défauts Nt cm3 1x10%[6] 1x10%6[34] 3x10% [39]
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Nous avons intégré les parameétres caractéristiques de chaque couche dans le
logiciel SCAPS, comme indiqué dans le tableaul V.1, puis nous avons analyse I'impact
de la couche absorbante SWCNTs sur les performances globales de la cellule

photovoltaique.

IVV.4. Optimisation de la Couche SWCNTSs

1V.4.1. Effet de I’épaisseur de la couche absorbante sur les
performances de la cellule

Nous avons modifié I'épaisseur de I'absorbeur dans la plage de 1.5 a 4 um, alors que
tous les autres parametres des couches de matériaux distinctes étaient maintenus a des
valeurs constantes. Nous avons ensuite enregistré I'évolution des parametres
photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de la couche active, présentant les résultats

sous forme de courbes, comme illustré sur la figure 1V. 2.

Jo(mAjcm?)

15 20 25 30 35 4.0
Epaisseur-SWCNTs (um)

FF(%)

—o—FF
——PCE 129

1.5 2.0 25 3.0 35 4.0
Epaisseur-SWCNTs (um)

Figure 1V. 2: Effet de I’épaisseur de la couche SWCNTs sur la performance du dispositif
solaire. (a) Variation de Voc et Jsc. (b) Variation FF et PCE
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Selon les graphes présentés sur la figure ci-dessus, nous pouvons constater que
lorsque I'épaisseur de la couche SWCNTs augmente, tous les parametres
photovoltaiques tels que la tension a circuit ouvert (Voc), le courant de court-circuit
(Jsc), le facteur de forme (FF) et le rendement de conversion énergétique (PCE)
augmentent de maniére significative. Cette observation peut étre expliquee par la
capacité accrue des nanotubes de carbone (SWCNTSs) a absorber un plus grand nombre
de photons de longueurs d'onde plus élevées lorsqu'ils présentent une plus grande
largeur. En conséquence, un nombre accru de paires électron-trou est génére, ce qui se
traduit par des améliorations notables de tous les parameétres photovoltaiques de la
cellule [40,41]. La figure 1V.3 illustre comment la variation de I'épaisseur de la couche
absorbante impacte le taux de recombinaison ou la probabilité de recombinaison des
porteurs de charge générés.
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Figure IV. 3: Taux de recombinaison pour différentes valeurs de I’épaisseur de la couche
SWCNTSs

On observe une augmentation significative de ce taux pres du contact arriere
exactement au niveau de la jonction Mo/SWCNTs lorsque I'épaisseur de la couche
absorbante est réduite, cette probabilité diminue a mesure que I'épaisseur de la couche
absorbante augmente. L'accroissement de I'épaisseur des nanotubes de carbone,
favorise I'absorption des photons, conduisant ainsi une augmentation du rendement de

conversion et de la densité de courant de court-circuit [42,30]. A une épaisseur de 4
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pum, le dispositif simulé a présenté un PCE de 14.56 %, accompagne d'une valeur
notable de Js, atteignant 47.31 mA/cm?. De plus, cette valeur de densité de courant de
court-circuit est corrélée a un Vocde 0.4 V et a un FF de 76.76 %. Nous avons émis
I'nypothese que cette amélioration était attribuable aux nanotubes de carbone a simple

paroi (SWCNT) eux-mémes, en raison de leur mobilité accrue des porteurs. [6,43]

1V.4.2. Effet du dopage Na de la couche SWCNTSs sur les
performances de la cellule

Nous avons également examiné l'influence de la densité de dopage de la couche
absorbante sur les performances de la cellule. Nous avons maintenu I'épaisseur de cette
couche a sa valeur optimale précédemment déterminée (4 um) tout en variant la densité
de dopage, Na, de 1x 10%2 & 1x 107 cm. Nous avons ensuite tracé les variations des
parameétres PV en fonction de la densité de dopage. La figurelV.4 montre les graphes

résultants.

Jgc(MmA/cm?)
V)

‘ o e - ey oy o
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/ ——PCE

r b | ™ ™ el e d l 10
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N,-SWCNTs (cm™)

Figure 1V. 4: Effet de la densité de I'accepteur SWCNTSs sur la performance du dispositif
solaire. (a) Variation de Vo et Js. (b) Variation FF et PCE
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A partir des graphiques ci-dessus, nous pouvons observer que l'augmentation de
la densité de dopage dans la couche active SWCNTSs entraine une légére diminution du
courant de court-circuit (Jsc) de 47.53 a 46.18 mA/cm2. En revanche, les trois autres
paramétres photovoltaiques (Voc, FF, PCE) augmentent de maniére significative. Le
Voc passe de 0.31 a0.55, le FF de 72.67 a 81.39 % et le PCE augmente rapidement de
10.83 a 20.58 %. Ces résultats indiquent que lI'augmentation du dopage entraine un
champ électrique plus éleve, favorisant ainsi une meilleure collecte des porteurs
photogénérés. La figure 1V.5 présente le champ électrique pour différentes valeurs de

dopage Na.
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Figure IV. 5: Champ électrique pour différentes valeurs de dopage Na de la couche
SWCNTs

Il est remarquable qu’au niveau des deux interfaces des différentes jonctions, a
savoir SWCNTSs/SnS; et SnSo/AZO, le champ électrique est trés important lorsque le
dopage atteint 1x10%” cm™. En revanche, avec l'augmentation de la concentration des
porteurs accepteurs de la couche SWCNTS, la durée de vie des électrons photogénérés
diminue, entrainant ainsi une réduction de la collecte de porteurs a l'interface et une
diminution de la valeur de Jsc en raison d'une augmentation de la recombinaison entre
les porteurs de charge présents dans la cellule photovoltaique [6].Afin d’appuyer notre
interprétation, nous avons trace sur la figure 1V.6 le taux de recombinaison au niveau

de la cellule pour différentes valeurs de densité de dopage.
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Figure IV. 6 : Taux de recombinaison pour différentes valeurs de dopage de la couche
SWCNTSs

Il est clairement observable qu'une augmentation de la densité de dopage entraine
une élévation du taux de recombinaison a l'interface de la jonction SWCNTs/SnS;.
Cependant, au niveau des deux couches SWCNTSs et SnS; ainsi qu'au niveau de la
jonction SnS»/AZO0, le taux de recombinaison diminue lorsque la densité de dopage
augmente. Cela est d0i au champ électrique induit dans la cellule, qui devient trés intense
a des densités de dopage plus élevées, ce qui améliore les performances de la cellule
photovoltaique ; En autre, le dopage de type p peut augmenter la conductivité des
nanotubes de carbone [44], notamment lorsque Na=1x10'" cm, une valeur considérée

comme optimale dans notre étude, ainsi que dans la littérature [6,30].

1IV.4.3. Effet de ’énergie de gap Eg de la couche SWCNTSs sur les performances
de la cellule
Pour examiner l'influence de I'énergie de bande interdite de la couche active
SWCNTSs sur les performances de la cellule, nous avons maintenu une épaisseur de 4
um et une densité de dopage de 1x 10" cm= comme valeurs optimales, tout en variant
I'énergie de bande interdite de 0.9 a 1.5 eV. La figurelV.7 illustre I'évolution des

parameétres photovoltaiques en fonction de la largeur du gap énergétique.
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Figure IV. 7: Effet de I’énergie de gap de la couche SWCNTs sur la performance du
dispositif solaire. (a) Variation de V. et Jsc. (b) Variation FF et PCE.

Nous observons que l'augmentation du gap énergetique de 0.9 a 1.5 eV entraine
les résultats suivants : une augmentation de la tension en circuit ouvert (Voc) de 0.50 a
0.71 V, ainsi qu'une augmentation du facteur de forme (FF) de 80.08 a 84.48 %.
Cependant, cela s'accompagne d'une diminution de la densité de courant de court-circuit
(Jsc) de 47.47 a 24.49 mA/cm2. 1l augmente de 0.9 eV jusqua un gap de 1.1 eV,
atteignant un pic de 22.65 %. Au-dela de cette valeur, le rendement diminue a mesure
que le gap augmente. Sur la figurelVV.8, nous avons présenté les variations du champ

électrique pour les différentes valeurs de gap.
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Figure 1V. 8: Champ électrique pour différentes valeurs de gap de la couche SWCNTs

Nous pouvons remarquer une corrélation entre I'augmentation du gap et celle du

champ électrique ; Le champ électrique élevé a l'interface, exerce une force sur les

¢lectrons de la bande de conduction dans 1'absorbeur SWCNT de type p vers ’ETL,

réduisant ainsi la recombinaison et favorisant leur collecte. Ce qui se traduit par une

amélioration notable du Voc et du FF au sein de la cellule solaire. Cela a été noté dans

I'article référencé [6]. Pour mieux comprendre, nous avons trace le diagramme de bande

d’énergie pour trois valeurs de gap (Eg=0.9eV, Eg=1.1leV et Eg=1.5eV) sur la

figurelV.9.
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I iy S R / ——E,(E,=1.5eV)
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Figure IV. 9: Diagramme de bande d’énergie pour différentes valeurs de gap de la couche
SWCNTSs
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Nous observons la diminution des barrieres de bande avec le gap énergétique au
niveau de l'interface SWCNTSs/SnS,, facilitant ainsi le transport des porteurs de charge
au sein de la cellule solaire et les empéchent de se recombiner a I’interface comme
illustré sur la figure 1V.10 induisant un Voc et un FF plus important. Néanmoins, le
rendement de conversion diminue au-dela de la valeur de 1.1eV ou le Voc et FF sont

quasi-constants alors que le Jsc diminue.
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Figure IV. 10 : Taux de recombinaison pour différentes valeurs de gap de la couche
SWCNTs

Pour mieux comprendre cette observation, nous avons établi sur la figurelV.11

le rendement quantique pour une variation de 1.1 a 1.5eV.
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Figure 1V. 11: Rendement quantique pour différentes valeurs de gap de la couche
SWCNTSs
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Il est observable que le rendement quantique s'améliore remargquablement
lorsque le gap énergétique est réduit du 1.5 a 1.1eV. Cela s'explique par le fait que les
absorbeurs a large bande interdite ne captent pas efficacement les photons a longueurs
d'onde élevées, ce qui se traduit par un faible nombre de porteur de charge
photogénérés[45]. Par conséquent, une diminution du nombre de porteurs libres
engendre une réduction du courant de court-circuit a travers I'ensemble de la cellule
photovoltaique [46]. De plus, pour un gap de 1.5eV, il est observé que I'absorption de
la lumiére est sensiblement réduite aux longueurs d'ondes supérieures a 830 nm, comme
le montre la figure 1V.11. Le coefficient d'absorption au sein des semi-conducteurs
dépend considérablement de I'énergie des photons incidentes ou de leur longueur d'onde
[45]. Dans un semi-conducteur, la lumiere qui est inférieure au niveau d'absorption n'a
pas assez d'énergie pour stimuler les électrons de la bande de valence a la bande de

conduction, Ce photon n'est donc pas absorbé.

Par ailleurs, il est intéressant de noter que le rendement quantique de la cellule
photovoltaique s'améliore de maniére significative lorsque le matériau présente un gap
énergétique réduit de 1.1 eV. Cette constatation est particulierement remarquable car
elle est accompagnée d'un niveau de QE approchant les 100 % sur une plage étendue
de longueurs d'onde allant de 700 a 1140 nm. Ces observations suggérent une
absorption plus efficace du rayonnement solaire par la cellule photovoltaique dans cette
gamme spectrale. De plus le rendement de conversion optimal est atteint lorsque le gap
est égal a 1.1eV, ceci est en accord avec les résultats présentés dans les études de
recherche similaire. [6,25] En outre, les SWCNTSs de plus grand diamétre possédent un
gap important, ce qui rend le transfert des porteurs de charge plus difficile, par rapport
aux nanotubes de petit diamétre donc d’un gap énergétique réduit [47]. Il est donc

préférable d’utiliser diamétres de petite dimension.

IV.4.4. Effet de la température sur les performances de la cellule organique
SWCNTs
La performance d'une cellule solaire est fortement influencée par sa température de
fonctionnement. La température de fonctionnement utilisé pour la cellule solaire
SWCNTSs a été fixée de 300 K. Nous avons fait varier la température dans cette étude
de 300 a 400 K. Comme le montre la figurelV.12, la température de fonctionnement

affecte considerablement la performance des cellules solaires.
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Figure IV. 12: Effet de la température sur les performances du dispositif solaire SWCNTSs.
(a) Variation de Vo et Js.. (b) Variation FF et PCE

Nous avons observé que I'élévation de la température de 300 a 400 K a un impact
notable sur les caractéristiques d'un dispositif photovoltaique. Voc,Jsc et PCE présentent
une méme allure , a I'exception de Jsc[48].

On observe une légere augmentation du courant de court-circuit. Cela, peut étre
expliqué par une augmentation du courant de saturation inverse au niveau de la jonction
p-n. [49,50] En outre, des études antérieures ont démontrent que Jsc augmente

proportionnellement a 1’élévation de la température [51,52].

La réduction de la tension en circuit ouvert observée en corrélation avec
I'accroissement de la température peut étre expliquée par l'accroissement de la
recombinaison des porteurs de charge a l'intérieur de la région de la jonction p-n
[49,50]. Conformément a ce qui est illustré sur la figurelV.13. Lorsque la température
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SWCNT

augmente, le taux de recombinaison au niveau de la jonction SWCNTSs(p)/SnS2(n)

augmente, ce qui entraine une diminution du Voc.
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Figure 1V. 13 : Taux de recombinaison pour différentes valeurs de température de la
cellule SWCNTs

Une analyse de la figure 1V.14 révéle une diminution du champ électrique a

cette jonction avec I'élévation de la température. Ceci est en corrélation avec la

diminution de la collecte des porteurs photogénérés au sein de la cellule SWCNTSs.
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Figure 1V. 14: Champs électrique pour différentes valeurs de température de la cellule

SWCNTs
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A mesure que la température augment, la baisse de la qualité de la cellule indique
une faible collecte, expliquée par un fort taux de recombinaisons. [48] La résistance
interne de la cellule solaire peut augmenter, ce qui réduit le FF de la cellule [53,54]. Ce
résultat est aussi en accord avec la référence [55].

Le rendement se définit comme le rapport entre la puissance maximale générée par
la cellule et I'intensité lumineuse incidente comme indique 1’équation I.15(chapitre I).
Il est influencé par les variations du FF, c'est pourquoi nous constatons une diminution
de rendement énergétique jusqu’a 16.12% pour une température élevée de 400K.De
plus, I’énergie thermique des électrons augmente. La collision avec les atomes chauffés
thermiquement diminue I'efficacité car les vibrations du réseau empéchent les porteurs
libres de se déplacer librement. Par conséquent, la température de fonctionnement
optimale pour la cellule solaire a base de SWCNTSs est de 300K (STC)

IV.5. Comparaison des trois structures étudiées :

Les caractéristiques courant-tension (J-V) de trois structures différentes, a savoir
Mo/SWCNTs/SnS2/AZO/AI, Mo/CIGS/SnS2/AZO/Al et Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO/Al

sont illustrées dans la figurelV.15 et les résultats sont résumés dans le tableaulV.2.
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Figure V. 15: Caractéristique J-V des trois différents structures
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Tableau 1V. 2: Résumé des résultats des trois différents structures aprés optimisation

Absorber BSF Voc Jsc FF PCE
Type de la cellule . )
Epaisseur(um) Epaisseur(nm) (V) (mA/cm?) (%) (%)
Mo/SWCNTs/SnS2/AZO/Al 4 - 0.69 3945  84.48 22.65
Mo/CIGS/SnS,/AZO/Al 1 - 082 3254 8470 2257
Mo/SnS/CIGS/SnS,/AZO/Al 1 40 0.87 4181 84.89 30.97

Concernant la cellule solaire CIGS dotée de la couche BSF(SnS), nous avons
pu obtenir un rendement de conversion remarquable d'environ 31 %, accompagné d'une
densité de courant substantielle de 41.81 mA/cmz, une meilleure tension de circuit
ouvert approchant de 0.9 V avec un facteur de forme d'environ 84.90% en raison de
I'inclusion de la couche BSF d’une épaisseur de seulement 40 nm et 1um de la couche
CIGS.

Lorsque nous avons remplacé le matériau CIGS par des nanotubes de carbone a
simple paroi (SWCNTSs), nous avons constaté un rendement de conversion de I'énergie
solaire de 22.65 %, accompagné d'une densité de courant considérable de 39.45
mA/cm2, pour une épaisseur importante de 4 micrométres de la couche absorbante
(SWCNTs). En comparaison, dans le cas de la cellule CIGS sans couche BSF(SnS), le
rendement atteint 22.57 %, mais avec une faible densité de courant de 32.54 mA/cmz,
pour une épaisseur de couche absorbante (CIGS) de seulement 1 um. La cellule solaire
constituée de matériau SWCNTS présente une tension qui se rapproche de 0.7 V et un
facteur de forme de 84.48% légérement inférieur a celui de la cellule CIGS sans BSF,

qui présente une tension de 0.82V et un FF de 84.70%, mais la toxicité du matériau

/////

Pour valider cette amélioration, nous avons présenté des courbes d'efficacité
quantique (EQ) pour les trois structures distinctes. Ces courbes couvrent une plage de

longueurs d'onde s'étendant de 300 a 1200 nm, comme illustre sur la figure 1V. 16.
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Figure 1V. 16: Rendement quantique des trois différents structures

L'efficacité d'absorption des photons dépasse les 88 % dans les plages spectrales
des ultraviolets, du visible et de l'infrarouge, suggérant ainsi une tendance tres

prometteuse pour les dispositifs de conversion photovoltaique [25].

Les cellules solaire CIGS sans BSF(SnS) présentent un rendement quantique
supérieur a 90% dans la plage de longueurs d’onde comprise entre 300nm et 600 nm.
Au-dela de cette plage, le rendement commence a décroitre progressivement, et au-dela
de 1000 nm, le rendement quantique atteint zéro. En revanche, les cellules CIGS avec
BSF(SnS) présentent un QE proche de 100% dans la plage de longueurs d'onde allant
de 400 nm a 1000 nm. Au-dela de 1100 nm, le rendement quantique s‘annule.

En comparaison, les cellules a base de matériaux organiques (SWCNTS),
présentent des performances remarquables, affichant un QE dépassant les 80% dans la
plage de longueurs d'onde de 400 a 700 nm (il est a noter que pour ces longueurs d’onde,
I’absorption des photons, par le SWCNTs, est plus faible que pour les deux autres
structures). Cependant, il convient de noter que sur une plage de longueurs d'onde allant
de 700 a 1150 nm, les nanotubes de carbone a simple paroi présentent un rendement
quantique nettement superieur a celui de la cellule CIGS sans BSF(SnS). En particulier,
la longueur d'onde de 1150 nm se distingue par un rendement quantique supérieur a

celui de la cellule CIGS avec et sans BSF.

Les SWCNTSs possedent une excellente transparence optique sur une large gamme

de longueurs d'onde (de l'ultraviolet au proche infrarouge) et sont capables d'absorber

127



Chapitre 1V : Etude de performance : Remplacement de la couche absorbante CIGS par une couche organique
SWCNT

des photons d'une plage de 300 a 1150 nm. De plus, il est possible que ces nanotubes
de carbone a simple paroi puissent générer des émissions méme a des longueurs d'onde
de 1800 nm [56,57].Cette propriété rend les SWCNTSs particulierement attrayants pour
une utilisation dans les applications photovoltaiques, car ils contribuent & une efficacité
quantique externe élevée dans la région proche infrarouge [58,59].Ceci est dl a la vaste
surface spécifique des nanotubes de carbone, qui peut accroitre I'efficacité de la

conversion de la lumiére en énergie électrique [60].

IV.6. Comparaison des résultats (Simulation /Expérimentale)

Le tableaulV.3 présente une synthése des réalisations des nanotubes de carbone au
cours des années précédentes, qu'il s'agisse de simulation ou d'expériences. Cependant,
en 2013, le matériau SWCNTs a été utilisé comme semi-conducteur de Type n,
démontrant un rendement de 10.40% [61]. Il a également été utilisé comme couche
absorbante semi-conductrice de type P dans plusieurs travaux. Dans un travail de
simulation utilisant une structure ITO/CdS/P-SWCNTs/Mo, le rendement maximal a
été trouve en 2022[6], avec une efficacité de conversion de puissance PCE= 22.35%

Tableau 1V. 3: Comparaison des caractéristiques photovoltaiques.

) VOC \]SC FF PC E e
Structures Type du travail Références
V) (mA) (%) (%)

ZnO-SWCNTs Experimental 0.21 8.69 3.78 0.68 [61]
SnCl,@SWCNTs/n-Si Experimental 0.44 43 038 7.12 [41]
MoOX@SWCNTS/n-Si Experimental 0.23 104 032 7.53 [41]

MoOx +SnCl.@SWCNTs/n-Si Experimental 0.26 108 0.29 8.20 [41]

SWCNT/TiOz (core/shell)/MAPbIs/Spiro- .
Experimental 0.64 2470 0.71 11.24 [62]

Ome-TAD/Au
TiOz/acid-doped SWCNT/Si Experimental 0.61 32 77 151 [63,64]
MoOx-coated SWCNT/Si Experimental 0.59 36.6 78 17 [63,65]
Mo/CIGS/n-SWCNTs/ZnO/ITO Simulation 0.64 -29.0 0.56 10.40 [ 66]
SWCNT/n-GaAs Simulation - - - 17.1 [67]
Mo/P-SWCNTSs /CdS/ITO Simulation 0.63 42.66 82.84 22.35 [6]
Mo/SWCNTSs/SnS2/AZO Simulation 0.69 3945 84.48 22.65 Notre travail
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Nos simulations ont démontré un rendement impressionnant de 22.65% lors de
I'utilisation de la structure composee de AZO/SnS,/P-SWCNTs/Mo. Notre avantage
réside dans l'utilisation d'une couche tampon composée de SnS,, un matériau non
toxique, contraire au matériau CdS, connu pour sa nocivité. Cette recherche présente
des avantages considérables pour I'environnement, en particulier en ce qui concerne

I'amélioration du rendement, un aspect d'une grande importance pour les travaux futurs.

IV.7. Conclusion

Dans le dernier chapitre de notre étude, nous avons examiné I'influence de la couche
absorbante composée de nanotubes de carbone a parois simples (SWCNTSs). Notre
objectif était de déterminer les paramétres optimaux associés a cette couche absorbante.
Pour ce faire, nous avons réalisé des simulations visant a caractériser les performances
d'une cellule solaire dotée de la structure suivante : SLG/Mo/SWCNTs/SnS2/AZO/Al.

Nous avons entrepris une étude de simulation visant a évaluer l'influence des
parametres suivants de la couche active SWCNTSs de type P : son épaisseur, sa densité
de dopage et I'énergie de gap, sur plusieurs caractéristiques essentielles des cellules
solaires. Ces caractéristiques comprennent la tension en circuit ouvert (Voc), la densité
de courant de court-circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et I’efficacité de la conversion
d’énergie (PCE)

Notre étude a révélé qu'en augmentant I'épaisseur de la couche SWCNTs, il était
possible de fixer I'épaisseur de I'absorbeur a 4 pm. Cette approche favorise un transport
optimal des porteurs en minimisant leur recombinaison au niveau du contact arriere.
Cela permet une meilleure efficacité énergétique et une réduction significative des

pertes électriques liées aux mécanismes de recombinaison.

Nous avons démontré la necessité d'augmenter le dopage de la couche active afin
d'amplifier le champ électrique au sein des deux jonctions, a savoir SWCNTs/SnS; et
SnS/AZO.Cette augmentation revét d’une importance cruciale puisqu’elle favorise
une importante collecte des porteurs de charge genéreés par I'effet photovoltaique dans

la cellule solaire.

L’optimisation de 1’énergie de gap de la couche active SWCNTSs a montré qu'il
est impératif de trouver un équilibre optimal pour cette valeur. Elle ne doit pas étre trop

faible, afin d'obtenir a la fois un bon Voc et un bon FF. D'un autre c6té, cette énergie
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de gap ne doit pas étre trop élevée, car cela garantirait a la fois un Js satisfaisant et un
PCE optimal, favorisant ainsi I'absorption maximale des photons énergétiques. Une
énergie de bande interdite de 1.1 eV a démontre étre optimale pour atteindre les
meilleurs performances PV. En présence d'une barriére significative caractérisée par un
gap de 1.1 eV, elle joue un role fondamental en favorisant le transfert efficace des

électrons et des trous au sein de la cellule solaire SWCNTSs.

La température optimale de fonctionnement se situe a 300K, car toute
augmentation de la température jusqu'a 400K provoquera une dégradation de la cellule
solaire. Cela est d0 a l'augmentation du taux de recombinaison et a la diminution du

champ électrique.

Nous pouvons tirer la conclusion que pour la couche active (ou absorbante) de la cellule
solaire a nanotubes de carbone mono-parois (SWCNTSs), les parameétres optimaux sont
les suivants : Epaisseur = 4um, Na= 1x 107 cm™, E; =1.1 eV. Ces paramétres
conduisent a un rendement maximal de la cellule solaire, qui atteint 22.65% a une

température de 300 K.

Suite a notre analyse comparative entre les trois structures de cellules solaires : la
cellule CIGS avec une couche (BSF), la cellule CIGS sans couche de (BSF) et la cellule
a base SWCNTSs sans couche de (BSF) :

Nous avons pu établir que la cellule solaire SWCNTs présente un rendement
supérieur a la cellule CIGS sans BSF. Cependant, elle ne dépasse pas la performance
de la cellule CIGS avec BSF. Cette observation est logique, car la couche BSF joue un
role essentiel dans l'augmentation du rendement énergétique et la réduction des
phénomenes de recombinaison au niveau de la face arriere de la cellule. Néanmoins, la
cellule SWCNTSs présente une longueur d'onde maximale de 1150 nm, se démarquant
par son rendement quantique supérieur a celui de la cellule CIGS, que ce soit avec ou
sans une couche de silicium arriére (BSF). Cela suscite un intérét particulier pour
I'incorporation d'une couche BSF au sein de la cellule SWCNTSs, dans le but d'améliorer
le rendement énergétique d'une hétérojonction SWCNTs/SnS,, cette derniere étant

reconnue pour sa non-toxicité environnementale.
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V. Conclusion générale

Les cellules solaires a couches minces se révelent prometteuses pour relever les
défis actuels et futurs de la production d'électricité en raison de leur élaboration a
partir de matériaux abondants, peu cotteux et non toxiques. Cette recherche se
concentre sur l'amélioration de la structure des cellules photovoltaiques utilisées pour
la simulation numérique. La structure de la cellule photovoltaique étudiée dans cette
these est composée de Mo/ (SnS, CulnSes, MoSe») /CIGS/ (Zn (O, S), ZnSe, SnS, CdS)
JAZO, et elle a été optimisée par logiciel SCAPS-1D. L'utilisation de ces matériaux

spécifiques vise a maximiser 'efficacité de conversion de I'énergie solaire en électricité.

Cette these se concentre sur I'étude des caractéristiques (Jsc, Voe, FF et PCE) des
dispositifs solaires utilisant des cellules a base de matériau inorganique CIGS, pour
lesquels nous avons optimisé des parametres tels que 'épaisseur, la densité de dopage
et I'énergie de la bande interdite. L'objectif est d'améliorer 1'efficacité de conversion
d'énergie. Cette approche permet de mieux comprendre les facteurs influengant
l'efficacité des cellules solaires CIGS et ouvre la voie a des améliorations significatives

dans leur rendement énergétique.

L'objectif initial était de réaliser une étude comparative des différents couches
tampons, également connues sous le nom de couches de transport d'électrons (ETLs),
comprenant Zn (O, S), ZnSe, SnS; et CdS en optimisant 'épaisseur de la couche
absorbante CIGS. Nos résultats indiquent des rendements respectifs de 19.63%,
22.46%, 23.50% et 23.67% pour une épaisseur de 1.5 pm. Notamment, le SnS; s'est
avéré étre un choix prometteur en tant que matériau de transport d'électrons ETM avec
une fine épaisseur de 50 nm. Dans le cadre de notre deuxieéme étude, nous nous sommes
penchés sur I'amélioration du rendement de conversion en ajoutant une couche de
champs de surface arriere avec différents types de matériaux, également appelés HTLs
(SnS, CIS, MoSe»). Le but de cette étape consiste a améliorer la collecte des porteurs
de charge générés lors de 1'absorption de la lumiere solaire. En créant une barriere
énergétique a la surface arriere de la cellule, cette approche vise a réduire la
recombinaison des porteurs de charge, augmentant ainsil 'efficacité globale de la cellule

solaire. Nos résultats ont révélé des rendements optimaux de 24.12% et 24.62% pour

les deux couches HTLs (CIS et MoSe»), respectivement, & une méme épaisseur de la
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couche absorbante de 1.5 pm. La couche BSF (SnS), quant a elle, a présenté un
rendement optimal de 26.67% mais elle a une épaisseur réduite de seulement lpm,
émergeant comme un choix judicieux en tant que matériau de transport d'électrons

HTM.

Ce travail nous a permis dobtenir une structure de cellule solaire
spécifiquement, Mo/SnS/CIGS/SnS»/AZO, comme une premiére optimisation dans
cette étape était d’optimiser les parametres de la couche BSF(SnS) I'épaisseur, dopage
et gap. Cette étape a conduit a un rendement de conversion de 29.79% pour une
épaisseur mince de 40 nm, et des valeurs de dopage et de bande interdite significatives
de 3x 10® cm? et 3.2 eV respectivement. Dans la deuxieme phase d'optimisation, nous
avons ciblé le dopage et la bande interdite de la couche CIGS, avec et sans la couche
BSE(SnS), tout en maintenant une épaisseur constante de 1 pm pour la couche
absorbante. Dans le cas sans BSF, le rendement de conversion d'énergie s'est élevé a
22.57%, avec un dopage important et une bande interdite de 5 x 107 cm“et 1.24 eV
respectivement. En revanche, avec la présence de la couche BSF, le PCE a atteint une
efficacité importante de 30.65% avec un faible dopage et un gap de 5% 10'® cm3et 1.14
eV respectivement. Par la suite, nous avons procédé a 1'optimisation de 1'épaisseur, du
dopage et du gap de la couche tampon SnS,. Cette étape a conduit a un rendement de
manilleur rendement de conversion d'environ 319, avec une fine épaisseur de 40 nm,

un gap et un dopage important de 1.7 eV et de 1 x 10%° cm3 respectivement.

En tant que derniere étape de notre étude, nous avons substitué¢ la couche
absorbante inorganique CIGS par une couche organique de SWWCNTs dans le but
d'éliminer l'effet nocif total de la cellule étudiée. L'optimisation de la structure
Mo/SWCNTs/SnS2/AZO a conduit a un rendement de 22.65% pour une épaisseur de
4 um, une concentration de dopage de 1 x 1077 cm™ et une énergie de bande de 1.1eV a

une température de 300 K.

Dans le cadre de nos perspectives de recherche, il est essentiel d’étudier I'effet des
interfaces de notre cellule et d’explorer I'impact de la résistance en série et en parallele

sur les performances des deux structures, a savoir Mo/SnS/CIGS/SnS2/AZO et
Mo/SWCNTs/SnS,/AZO.
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Une optimisation de la couche tampon AZO pour les deux structures est
nécessaire afin d'évaluer son influence sur le rendement. Ce processus permettra

d'observer le comportement de conversion de maniére approfondie.

Il est également crucial d'intégrer une couche BSF (Back Surface Field) dans la
structure basée sur le matériau organique SWCNTs. Cet ajout vise a maximiser le

rendement de conversion.

En outre, il serait intéressant de reproduire cette étude en utilisant une structure
différente, telle qu'une cellule a base de pérovskite en tandem a multijonctions. Cette
approche ¢élargirait notre compréhension des mécanismes de conversion et ouvrirait de

nouvelles perspectives dans le domaine de la recherche sur les cellules solaires.
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