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INTRODUCTION GENERALE

Nous sommes confrontés a des défis extrémement importants liés au changement
climatique. 1l est clair que I'activité humaine affecte sérieusement I'atmosphéere, entrainant une
augmentation de la température a la surface de la terre, affectant, entre autres, la stabilité
thermique de notre planete. Cela est d0 aux développements technologiques trés rapides au
cours des cent derniéres années, qui ont reposé¢ sur I’utilisation intensive des combustibles
fossiles [1]. Face aux défis pressants du changement climatique et de I'épuisement des
combustibles fossiles, les sources d'énergie renouvelables telles que le solaire photovoltaique
(PV) sont considérées comme une alternative propre et durable [2]. L'effet photovoltaique a
été démontré par Edmond Becquerel en 1839. Les principes physiques ont été expliqués dans
un article d'Albert Einstein en 1905, pour lequel il a recu le prix Nobel de physique en 1921.
Les chercheurs des Laboratoires Bell ont produit la premiere cellule photovoltaique pratique
en 1954, avec un rendement rapporté de 6%. Shockley et Queisser ont montré qu'une seule
cellule solaire a jonction p-n devrait avoir un rendement maximal de 30%, pour un écart
énergétique de 1.1 eV [1]. Une telle valeur idéale de bande interdite correspond étroitement a
celle du silicium. De nombreux efforts ont été déployés pour atteindre I'efficacité maximale
prévue, en tenant compte plusieurs facteurs tels que, la diminution des colts de production, la

diminution de I’impact environnemental, etc.
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INTRODUCTION

Aujourd’hui, la technologie de silicium cristallin est largement utilisée dans la
production PV, avec pres de 95% de la production mondiale [4]. Cependant, la fabrication des
cellules solaires a base de silicium reste colteuse et nécessite une importante quantité de
matériau. En outre, les cellules solaires a simple jonction de silicium approchent de leurs
limites supérieures en termes d'efficacité théorique maximale (26.7%) [5], [6]. Or, la nécessité
d’augmenter la production d’énergie prend a la recherche sur I'utilisation d’autres matériaux
alternatifs en paralléle avec la recherche dans la filiere silicium. De nombreuses recherches
s’intéressent aux technologies a couches minces, sur lesquelles on trouve les matériaux I11-V
[4]. Des résultats d'efficacité remarquables ont été obtenus, des efficacités de 23.35%, 21%, et
29.1% sont déemontrés pour des cellules solaires a couche minces a base de CIGS, CdTe et
GaAs, respectivement. Les cellules solaires multi-jonctions I11-V ont obtenu environ 40%
defficacité [5]. La figure 1 montre I'évolution des efficacités de différentes technologies

photovoltaiques depuis 1975 [3].

Dans ce travail, nous nous intéressons au matériau ternaire InGaN. Au cours des
derniéres années, le nitrure de gallium-indium devient un matériau prometteur pour les
applications optoélectroniques, en particulier le photovoltaiques. InGaN se caractérise par sa
bande interdite directe allant de l'infrarouge a I'ultraviolet (0.65 eV pour InN, 3.4 eV pour
GaN). Le gap des alliages InGaN inclut presque tous le spectre solaire (figure 2), la propriété
qui lui confére une grande importance dans la fabrication des cellules solaires multi-jonctions
a haut rendement [1], [7].
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Figure 2 — Spectre solaire et énergie de la bande interdite de 1’alliage GaxIni-xN [1].
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En fait, plusieurs couches d’InGaN de gaps différents peuvent étre élaborées en faisant varier
la composition en indium. Par conséquent, il est possible d’élaborer des cellules solaires
multi-jonctions. En outre, le matériau InGaN possede les propriétés désirees, telles qu'une
résistance élevée aux radiations et un grand coefficient d’absorption (10° cm™) [8].
Théoriquement, ces propriétés d'InGaN devraient permettre d'obtenir des cellules solaires de
haute efficacité, de longue durée de vie et ultra-minces. Toutefois, plusieurs facteurs entravent
le développement de la filiere InGaN, comme l'absence de substrat approprié pour la
croissance épitaxiale, un dopage difficile de type P et une incorporation d'indium relativement
faible [9].

L’objectif de ce travail est de modéliser et optimiser les performances d’une cellule
solaire de type tandem a base d’InGaN, cela en jouant sur les parameétres physiques et
géométriques de la cellule. Le travail est effectué en utilisant le logiciel Atlas de SILVACO

pour la simulation.
Ce manuscrit est divisé en trois chapitres, comme suit :

Le premier chapitre aborde I’importance de 1’énergie solaire, les notions de base des
semi-conducteurs, le principe de fonctionnement physique d’une cellule solaire, ses

parameétres importants et les différentes filiéres photovoltaiques existantes.

Le deuxieme chapitre est consacré a 1’é¢tude des propriétés et caractéristiques des

matériaux I11-V ainsi que 1’état de I’art des cellules solaires a base d’InGaN.

Le troisieme et dernier chapitre est consacré aux simulations menées a I’aide d’Atlas
de SILVACO. D’abord nous expliquons les équations de base et les modéles physiques
utilisés dans les simulations. Aprés, nous présentons les résultats d’optimisation de la
structure tandem étudiée dans ce travail, & savoir, les caractéristiques J-V et P-V, le champ
électrique et la recombinaison a travers la structure, la réponse spectrale et 1’efficacité

quantique externe.

Enfin, le manuscrit se termine par une conclusion générale qui résume le travail réalisé

dans ce travail, et des perspectives.
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I. LA CELLULE PHOTOVOLTAIQUE

1.1 Introduction

Dans ce premier chapitre, nous abordons I’importance de 1’énergie solaire, nous allons
décrire le spectre solaire arrivant sur la Terre ; ensuite des notions sur les semi-conducteurs
sont présentées. Nous allons présenter le fonctionnement d’une cellule photovoltaique avec
les équations physiques permettant de définir ses parameétres, et nous allons présenter les

différentes technologies photovoltaiques actuelles.

1.2 Spectre solaire

Le soleil est le centre de gravité du systeme solaire. La fusion thermonucléaire entre
les atomes d'hydrogene et les atomes d'hélium se déroule sans cesse au cceur du soleil & des
millions de degres de température. La perte de la matiére pendant la fusion libére une énorme
quantité d'énergie sous forme de rayonnement électromagnétique. L'énergie atteint la crodte
de l'atmosphére terrestre avec une irradiance moyenne de 1367 W/m? appelée constante
solaire, qui varie en fonction de la distance Terre-soleil. Le rayonnement solaire de la surface
du Soleil est transmis a la terre, a la vitesse de la lumiére. La figure 1.1 montre le spectre
solaire, c’est la répartition du rayonnement solaire en fonction de la longueur d'onde. La
production de rayonnement total du soleil est approximativement équivalente a celle d'un
corps noir a 5776 K. Ce rayonnement solaire correspond parfaitement a I'émission du corps
noir dans la région visible et infrarouge a cette température, mais s'écarte de la région UV
[10].

Spectre du rayonnement solaire

2.5 | I
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| I
I I
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Figure 1.1 — Spectre de rayonnement solaire [11].
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Le rayonnement solaire qui atteint la surface de la terre est composé de rayonnement
solaire direct, de rayonnement solaire diffus et de rayonnement réfléchi qui peut étre néglige.
La figure 1.2 (a) représente le pourcentage du rayonnement diffus dans le rayonnement total
(I7) [12]. L'atmosphére terrestre a une influence considérable sur l'intensité du rayonnement
solaire atteignant le sol. Sa hauteur est de 70 a 80 km, et elle se compose principalement
d'azote (78%) et d'oxygene (21%). Les autres gaz et la vapeur d'eau ne représentent que 1%,
mais peuvent avoir un effet important sur le climat et I'environnement en tant que «gaz a effet
de serre» comme le méthane et le dioxyde de carbone. Les niveaux d'absorption et de
diffusion changent a mesure que les constituants de I'atmosphere changent. Les nuages
bloquent la plupart des rayonnements directs. Les variations saisonniéres et les tendances de
I'épaisseur de la couche d'ozone ont un effet important sur le niveau UV terrestre [10]. Une
grande partie des photons infrarouges sont absorbés par le dioxyde de carbone (COy). La
vapeur d'eau dans l'air absorbe 30% de I'énergie incidente. Le spectre au sol dépend
également de la profondeur de déplacement dans I'atmosphére. En outre, la majeure partie de
I'énergie incidente se produit a lI'extrémité bleue du spectre, ce qui explique la couleur du ciel
[12]. La figure 1.2 (b) représente La diffusion solaire dans I'atmosphére, avant d'atteindre la

surface de la terre [13].
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Figure 1.2 — (a) Rayonnement solaire total et diffus [12], [14], (b) La diffusion solaire dans
I'atmosphere [13].

La distance relative que la lumiere doit parcourir dans I'atmosphére a un endroit donné est
appelée masse d'air (AM). En dehors de I'atmosphére terrestre la masse d'air est nulle (AMO).
Lorsque le soleil est directement au zénith, la masse d'air est égale a 1.0 (AM 1.0). Cette

valeur change en fonction de I'angle du soleil depuis le zénith ; si ce dernier augmente, la
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masse d'air augmente de telle sorte qu'a environ 48° de la verticale, la masse d'air est de 1.5
(AM1.5) et 4 60° de la verticale, la masse d'air est 2.0 (la figure 1.3(a)). Le spectre AM1.5 est
le spectre solaire standard pour les tests des cellules solaires. On trouve deux types de spectre
AML.5; "Global" et "Direct normal” (figure 1.3(b)). "Global" ou bien total est la somme du
rayonnement solaire direct du disque solaire plus le rayonnement diffus. ™ Direct" désigne
seulement le rayonnement solaire du disque du soleil, plus le rayonnement dispersé autour du
disque; "normal” signifie que les rayons du soleil sont perpendiculaires (normaux) au
dispositif de réception [13], [15].
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Figure 1.3 — (a) Angle de zénith et "Air Mass" (AM) [16], (b) Le spectre solaire AMO,
AM1.5G (Global) et AM1.5D (Direct) [17].

1.3  Semi-conducteur

Les semi-conducteurs sont des matériaux dont la conductivité est intermediaire entre

celles des isolants et des conducteurs. Le véritable pouvoir des semi-conducteurs est obtenu
en ajoutant de petites quantités contrdlées d'atomes dopants, ou d'impuretés. L'ajout de
quantités contrélées d'atomes dopants, donneurs ou accepteurs, crée un matériau appelé semi-
conducteur extrinséque. Les donneurs sont des atomes qui ont une valence plus élevée que les
atomes constituant le matériau pur, alors que les accepteurs ont une valence plus faible. On
aura ainsi, soit des électrons majoritaires, et le semi-conducteur est dit de type n soit des trous
majoritaires, et le semi-conducteur est dit de type p [18], [19].
Dans un semi-conducteur parfait, pour T # 0, chaque fois qu’un électron part de la bande de
valence, et passe dans la bande de conduction, un trou apparait dans la bande de valence. La
quantité d’¢électrons est ainsi rigoureusement égale a la quantité de trous ; leur concentration
commune est appelée concentration intrinseque n;. Le matériau est dit dans ce cas intrinseque
[20] :
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p=n=mn (1.1)
et donc

pxn=n? (1.2)
Le niveau de Fermi d'un semi-conducteur intrinseque est calculé par :

_ Ec+Ey 4 kT 1N

E
F 2 2 N

(1.3)

Comme le deuxieéme terme est beaucoup plus petit que le premier terme du second membre, le
niveau de Fermi d'un semi-conducteur intrinséque est proche du milieu de la bande interdite
[21].

Lors de I’interaction du semi-conducteur avec un rayonnement électromagnétique, la forme
du diagramme de phases a un réle trés important. Dans un diagramme de bande, le maximum
des courbes de la bande de valence se situe au-dessous du minimum des courbes de la bande
de conduction. La distance énergétique entre ces extremums s’appelle la largeur de la bande
interdite ou de facon plus condensée le gap. Selon la forme du diagramme de bande, on
distingue deux catégories de semi-conducteurs ; lorsque les extremums correspondent a la
méme valeur de k (figure 1.4(a)), c’est-a-dire a la méme quantité de mouvement, nous dirons
que le gap est direct. Un électron effectuant la transition de la bande de conduction vers la
bande de valence, émettra un photon d’une énergie correspondant a AE. Notons que la

longueur d’onde associée sera proportionnelle a cette énergie. Mais suivant les cristaux ; les

extremums peuvent étre décalés, ils correspondent a des vecteurs d’onde k différents (figure

1.4(b)), ces semi-conducteurs sont dits a gap indirect [20].

E & IE\J
GaAs Silicium
Ak
Gap direct Gap indirect
3 F 9
1FE‘ " E,
=111= k <1 0= =111= k =1 M=
Vecteurs d’onde Vecteurs d’onde

Figure 1.4 — Exemple pour deux semi-conducteurs différents : (a) gap direct (cas du GaAs), et

(b) gap indirect (cas du silicium) [20].
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1.4 Jonction p-n

La jonction p-n est couramment utilisée pour les cellules solaires. Le role important de
la jonction p-n est la séparation de charge des électrons et des trous photogénérés par la
lumiére. La figure 1.5 montre I'image de bande d'énergie et les porteurs majoritaires pour les
semi-conducteurs de type n et les semi-conducteurs de type p. Lorsqu'on met en contact deux
matériaux de type n et de type p, une jonction p-n est formée. Les électrons majoritaires dans

le matériau de type n diffusent vers le matériau de type p et réciproquement pour les trous.
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Figure 1.5 — Bande d'énergie et les porteurs majoritaires pour les semi-conducteurs de type n

et les semi-conducteurs de type p [21].

En raison des atomes d'impuretés ionisées, une couche sans porteurs de charges mobiles est
formée lorsque les électrons et les trous diffusent a travers la jonction. Cette charge d'espace
appelée aussi zone de déplétion établit un champ électrique qui s'oppose a la diffusion a
travers la jonction, comme le montre la figure 1.6 (a). Lorsque le courant de dérive di au
champ électrique est équilibré par le courant de diffusion en raison du gradient de
concentration de chaque porteur, I'équilibre thermique est établi. A ce stade, les niveaux de
Fermi du semi-conducteur de type p et du semi-conducteur de type n sont égaux, comme le
montre la figure 1.6 (b) [21]. La zone frontiére de passage de la région de type n a la région de
type p s’appelle aussi jonction métallurgique. Lorsque le matériau semi-conducteur est le
méme pour les deux zones dopées difféeremment, cette jonction est appelée homo-jonction.
Quand les matériaux sont différents, on parle d’hétérojonction [20].

La différence de potentiel électrostatique Vy entre le semi-conducteur de type p et le semi-
conducteur de type n a I'équilibre thermique, est égale a la différence de la fonction de travail

du coté p et du cOté n et est donné par :
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2
nj

m=%mﬂ@ (1.4)

Ou Na et Np sont respectivement, les concentrations de l'accepteur et du donneur dans le

semi-conducteur de type p et le semi-conducteur de type n.
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Figure 1.6 — Diagramme d’énergie de la jonction a I’équilibre thermodynamique [21].

La largeur totale de la zone de déplétion w est donnée par :

w= J%(if’ﬁ) v, (1.5)

La largeur de la zone de déplétion augmente lorsque la concentration du donneur ou de

I'accepteur est réduite. Lorsque la concentration d'impuretés d'un coté est beaucoup plus
élevée que celle de l'autre coté, par exemple, dans le cas d'une jonction p* —n, ou N, >>
Np, la largeur totale de la couche de déplétion est donnée par [21]:

_ [z
w = N Vb (IG)

.5 Principe de la conversion photovoltaique

Une cellule solaire typique est constituée d'un matériau absorbant entre deux
électrodes. Le matériau absorbant peut étre un semi-conducteur ou un colorant, organique ou
inorganique, et il peut étre monocristallin, polycristallin, nanocristallin ou amorphe.
L'absorbeur collecte (absorbe) la lumiére solaire et doit donc avoir une énergie de séparation

de bande (Eg) qui correspond au spectre solaire. La séparation des charges en porteurs

10
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individuels et leur transport peuvent étre effectués ou non par I'absorbeur. Les électrodes sont
fabriquees a partir de matériaux conducteurs avec différentes fonctions de travail, et I'une
delles doit étre transparente a la lumiere incidente (figure 1.7). Le processus de conversion

photovoltaique peut étre divisé en quatre étapes sequentielles [22] :

1. I'absorption de lumiére provoque une transition d'électrons dans le matériau absorbant de la

cellule de I'état fondamental a I'état excité ;

2. I'état excité est converti en une paire de porteurs de charge distincts, les uns négatifs et les

autres positifs ;

3. sous un mécanisme de transport approprié, les porteurs de charge se déplacent séparément
vers les contacts électriques de la cellule; le porteur négatif a la cathode et le porteur positif a

I'anode ;

4. les électrons parcourent le circuit externe a la cellule, ou ils perdent de I'énergie et
effectuent un travail utile (c'est-a-dire pour alimenter une lampe ou un moteur). Ensuite, ils
atteignent la cathode, ou ils se recombinent avec les porteurs de charge positifs et ramenent le

matériau absorbant a I'état fondamental.

"

Dilusion
- —¢—¢—¢
o ’ x "

.L E— 0 —)—)—)”

\‘ Absorber 7' Motal
Contact/window Passivatng
laryer(s) layer Subsirate

Figure 1.7 — Principe de fonctionnement d'une cellule photovoltaique [23].

1.6 Parametres de la cellule photovoltaique

La cellule solaire est un dispositif a deux bornes qui fonctionne comme une diode a
I'obscurité et génere un photo-courant lorsqu’il est éclairé. Dans une diode idéale, un tres petit

courant, appelé courant de saturation (lo) circule a travers la jonction en polarisation inverse.
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I. LA CELLULE PHOTOVOLTAIQUE

L'équation 1.7 donne I'expression du courant d'obscurité, lops, traversant la diode en fonction
de la tension appliquée, V ; ou g, k et T sont respectivement, la charge électronique, la

constante de Boltzmann et la température [10].

Ips = I, (e% 1) (1.7)

Lorsqu’une charge est présente, une différence de potentiel se développe entre les
bornes de la cellule. La différence de potentiel génére un courant qui agit dans la direction
opposée au photo-courant, et le courant net est réduit par rapport a sa valeur de court-circuit
[24].

1.6.1 Courant de court-circuit et tension de circuit ouvert

Le courant de court-circuit et la tension en circuit ouvert sont les deux parameétres les
plus importants utilisés pour décrire les performances des cellules solaires [13]. Le circuit est

appelé un court-circuit lorsque V = 0. En général, puisque lcc est proportionnel a la surface de
la cellule solaire (A), la densité de courant de court-circuit J. = % est souvent utilisée pour

comparer différentes cellules solaires. Sous éclairage, la densité nette de courant résultante

dans la cellule est donnée par I'équation 1.8.

J=Jcc—Jo (e%—l) (1.8)

L’application d’une polarisation directe & une jonction p-n éclairée entraine une
diminution de la barriére de potentiel et une augmentation du courant de diffusion. A une
certaine tension appliquée, appelée V., le courant d'obscurité et le photo-courant s'annulent,
et par conséquent le courant net dans la cellule s’annule. C'est la tension maximale pouvant

étre atteinte par la cellule. V-, d'une cellule solaire idéale est exprimée par I'équation 1.9.
KT Jcc
=—mn(<+1 l.
VCO p In ( 7o + ) ( 9)

1.6.2 Circuit equivalent

Electriquement, la cellule solaire peut étre représentée par un circuit qui décrit son
comportement ; ce circuit est appelé circuit equivalent (Figure 1.8). Le circuit équivalent d'une
cellule solaire est représenté par la diode et ses courants d'obscurité (Jp) et de court-circuit
(Jce), ainsi que deux résistances, I'une en série (Rs) et I'autre en paralléle (Rp). Rs représente la
résistance des contacts, la réesistance specifique des semi-conducteurs et la résistance des

interfaces. Rp représente toute fuite de courant dans la cellule solaire a cause des défauts ou

12



I. LA CELLULE PHOTOVOLTAIQUE

des recombinaisons dans la structure. Dans le cas idéal, Rp doit étre la plus importante

possible (Rp = o) alors que Rs doit étre la plus faible possible (Rs = 0).

_J o
R +

. Y | [r~
Jp _

O

Figure 1.8 — Circuit équivalent d’une cellule solaire [13].

La figure 1.9 montre la courbe courant-tension typique d’une cellule solaire a
I’obscurité et sous illumination, appelée caractéristique courant-tension. La courbe passe par
trois points significatifs, & savoir la densité de courant de court-circuit (Jcc), la tension en

circuit ouvert (Vco) et le point de puissance maximale (PPM) (Vpm €t lpm).

A

Sous obscurite

o Sous éclairement
£
Qo
£ v
- ViV
JL FF meme
Voo cc
: J. (R)pt = vpmjpm)

Figure 1.9 — Caractéristique J-V.

La puissance produite par la cellule en watts peut étre facilement calculée le long du
balayage J-V par I'équation P = JV. La puissance sera nulle aux points Jcc et Vco, et la valeur
maximale de puissance se produira entre les deux. La tension et le courant a ce point de
puissance maximale (optimale) sont respectivement Vpm et Jom, cOmme indiqué sur la figure
1.9 [10].
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1.6.3 Facteur de forme

Le facteur de forme est défini comme le rapport entre la puissance maximale
(puissance de créte) de la cellule solaire et le produit du Vco et Jcc. Il est exprimé comme

suit :

FF = Vom*Ipm (|.10)

VecoxXJcc

Une tension Vco plus élevée entrainera un FF plus élevé. Cependant, la résistance parasite
réduit le FF. Le maximum de FF est obtenu pour la plus petite résistance série (Rs) et la plus

grande résistance paralléle (Rp) ; sa valeur est supérieure a 0.7 pour de bonnes cellules [24].

1.6.4 Efficacité
L'efficacité de conversion (n) est le rapport entre la puissance de sortie optimale, Popt,
et I'énergie solaire incidente (puissance d'entrée, Pe), dans la cellule PV.

_ Popt — YcoxJccxFF (I 11)
Pe Pe '

1.6.5 Efficacité quantique et réeponse spectrale

La capacité d'une cellule photovoltaique a convertir efficacement le rayonnement
solaire en courant électrique est décrite par I'efficacité quantique externe (EQE (X), nex) €t la
réponse spectrale (SR). Ainsi, on peut définir des efficacités quantiques externes et internes
(notées respectivement EQE (L) et IQE (A)). EQE (M) est une mesure de la facon dont la
cellule PV convertit la lumiére incidente en courant, y compris toutes les pertes, elle est
définie comme suit :

1
Mext = 7 (1.12)
ph

Ion est le photo-courant maximum possible, en supposant que tous les photons incidents sur la
cellule créent des paires électron-trou avec une énergie supeérieure a I'énergie de la bande
interdite du matériau photovoltaique [25].

Seuls les photons non réfléchis sont pris en compte dans la valeur de I'TQE (4). Si l'efficacité

quantique interne est connue, le courant photo-généré total est donné par :

Ion = 4 [ ({1 = R} IQE(A)dA (1.13)
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Ou @ (4) est le flux de photons incident sur la cellule a la longueur d'onde 4, R (4) est le
coefficient de réflexion de la surface supérieure. L’intégration est réalisée sur toute la
longueur d'onde 4 de la lumiere absorbée par la cellule photovoltaique. Les valeurs de I'lQE et
de I'EQE sont régulierement mesurées pour évaluer la performance d'une cellule solaire en
utilisant des filtres d'interféerence ou des monochromateurs. La figure 1.10 (a) montre I'EQE
idéal et pratique d'une cellule photovoltaique.

La réponse spectrale (notée SR (4) d'unité A/W) est définie comme le rapport du photo-
courant généré par une cellule solaire sous un éclairage monochromatique d'une longueur
d'onde donnée a la valeur de I'éclairement spectral a la méme longueur d'onde. Puisque le

nombre de photons et d'irradiance sont liés, la réponse spectrale peut étre écrite en termes
d'efficacité quantique.

SR(D) =2 QE(2) = 0.808 x 1 x QE(2) (1.14)

Ou 4 est en micromeétres. La réponse spectrale dans (1.14) peut étre interne ou externe, selon la
valeur utilisée pour I'efficacité quantique.

La figure 1.10(b) montre le SR ideal d'une cellule photovoltaique en fonction de la longueur
d'onde [25], [26].

N et A
a b

\deal EQE L

1 — <
4 N 2

| Practical EQE 3

- : >
ig i Wavelength Ag

Figure 1.10 — (a) EQE idéal et pratique d'une cellule photovoltaique ; (b) Réponse spectrale
idéale d'une cellule PV a toutes les longueurs d'onde jusqu'a la longueur d'onde de la bande
interdite (Ag) [25].

1.7 Catégories des cellules photovoltaiques

L'efficacité d'une cellule solaire est le parametre principal qui caractérise son
fonctionnement. La limite théorique d'efficacité pour les cellules solaires a simple jonction est

géneralement appelée limite de Shockley Queisser (SQ). Sur la figure 1.11, l'efficacité
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maximale d'une cellule solaire a simple jonction calculée en utilisant le modéle de Shockley-
Queisser en fonction de I'énergie de la bande interdite est montrée. Les calculs ont été
effectués en supposant que le spectre solaire incident est approximativement de 1.5 AM, et
qu'une paire d'électron-trou est excitée par photon entrant. Les points représentent les

meilleures cellules expérimentales a simples jonctions fabriquées a ce jour [27].

35 T T T T T T T T T T T T
a0k -
i
— 1 c-5i  Fhin filmn
=R a5k @  Gahs J
: I GIGS‘G @ CdTe
E 20 & Multicryst 7]
@ - GaAs 1
S 15F :
by i & Multicryst-5
© 10 @ & 3-5i -
ﬁ L @ 4
| CETS .
= 7
D " '] M 1 2 1 " L " 1 M 1
0.0 Q0.9 1.0 1.2 2.0 2.0 3.0
E(eV)

Figure 1.11 — Courbe d'efficacité S-Q pour une cellule solaire a simple jonction sous un
éclairage AM1.5 a partir de la page Wiki. Les points représentent les meilleures cellules

expérimentales a simple jonction fabriquées a ce jour [27].

Les cellules solaires sont généralement divisées en trois catégories principales
appelées générations. Les cellules solaires de la premiere génération (entiérement
commercialisées) utilisent la technologie des plaquettes, a cette catégorie appartiennent
principalement les cellules de silicium cristallin (c-Si) (mono- et multi-cristallins). Les
cellules solaires de la deuxiéeme génération repose sur des technologies de cellules solaires a
couches minces et comprend généralement trois familles principales : (1) silicium amorphe
(a-Si) et micromorphe (a-Si / pc-Si) ; (2) tellurure de cadmium (CdTe) ; et (3) Cuivre-Indium-
Séléniure (CIS) et Cuivre-Indium-Gallium-Diseléniure (CIGS). Les cellules solaires de la
troisieme génération comprennent des technologies, telles que les cellules solaires organiques
ou concentrées qui sont encore en démonstration ou qui n'‘ont pas encore été largement
commercialisées, ainsi que de nouveaux concepts sont en cours de développement [28]. Le
diagramme ci-dessous présente les différentes catégories des cellules PV. Dans la suite, nous
donnons les définitions de quelques types de cellules solaires appartenant aux trois

générations.
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Les différentes générations des cellules

solaires
1°® génération 2°M génération 3fme génération
sc-Si mc-Si Couches minces DSSC Pérovskite QD
a-Si
CIS P
; ; CdTe Matériaux I11-V
a-Si/uc-Si CIGS

Figure 1.12 — Catégories des cellules photovoltaiques.

1.7.1 Cellules solaires au silicium

Les cellules solaires au silicium ont lI'avantage d'utiliser un matériau absorbant stable,
non toxique et abondant. Le silicium a une bande interdite d'énergie de 1.12 eV est utilisé
dans des formes de plaquettes monocristallines, quasi-monocristallines et multicristallines, et
dans des formes polycristallines, amorphes et dans des formes mixtes polycristallines / minces
amorphes. La cellule solaire au silicium passe par plusieurs améliorations depuis 1954 jusqu'a
ce jour. Une efficacité de conversion de 25.0% pour des cellules solaires au silicium cristallin
de géométrie PERL a été établie par I'Université de New South Wales (UNSW), Australie, en
1999. Dans le concept PERL (figure 1.13(a)), plusieurs améliorations sont ajoutées pour
réduire la recombinaison et minimiser la réflexion telle que la texturation de forme pyramide
de la surface supérieure, le dépdt d'une couche de revétement antireflet (ARC), le dép6t d'une
couche de passivation d'oxydes de silicium ou de nitrures de silicium au sommet de I'émetteur
et a l'arriere de la couche absorbante ainsi que la minimisation de la surface de l'interface

métal-semi-conducteur et le fort dopage des interfaces.
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Figure 1.13 — (a) cellule solaire PERL, (b) cellule solaire avec la structure HIT de Panasonic
Co. (Japon) [29].

Afin d'augmenter le rendement de la cellule PV au silicium, la technologie de contact arriére
interdigitée (IBC) a eté utilisée ; la société américaine Sun Power a demontré une efficacité de
25.25% sous 1-Soleil. Récemment, une nouvelle conception de la cellule solaire au silicium a
été elaborée ; c'est I'nétérojonction avec une couche mince intrinséque, appelée cellule solaire
HIT. En 2014, Panasonic a demontré une nouvelle efficacité de 25.6% en combinant sa
technologie HIT avec le concept IBC. La figure 1.13(b) montre la structure de cette cellule
solaire [27].

1.7.2  Cellules solaires au silicium amorphe et au silicium microcristallin.

Le silicium amorphe (a-Si) est l'une des premiéres technologies de couches minces
développées. Cette technologie se distingue du silicium cristallin par le fait que les atomes de
silicium sont disposés d'une maniére aléatoire. Ce caractere aléatoire dans la structure
atomique a un effet majeur sur les propriétés électroniques du matériau, provoguant une
bande interdite plus élevée (1.7 eV) que celle du silicium cristallin (1.12 eV). Son coefficient
d'absorption est supérieur a celui du silicium cristallin, ce qui lui permet d'absorber plus
fortement et de nécessiter des films d’épaisseur plus faible (moins que 0.4 mm). La recherche
et le développement ont commenceé depuis le premier dép6t de silicium amorphe hydrogéné
(a-Si:H) signalé en 1975 (Spear et LeComber, 1975), suivi de la démonstration d'une cellule
solaire p-i-n par Carlson et Wronski en 1976. Dans les années 1990, le silicium microcristallin
hydrogéné (uc-Si:H) - parfois appelé silicium nanocristallin hydrogéné (nc-Si:H) - est apparu
comme un matériau de choix qui absorbe la lumiere (Wang et Lucovsky, 1990 ; Meier et al.
1994) a des longueurs d'onde plus importantes par rapport a a-Si:H. Grace aux différentes
énergies de bande interdite de a-Si:H (~1.7 eV) et uc-Si:H (1.1 eV), ces matériaux ont été
intégrés dans des cellules solaires doubles (Fischer et al. 1996 ; Yamamamoto et al. 2004),
triples (Saito et al. 2005 ; Kim et al. 2013) et quadruple (Si et al. 2014 ; Schittauf et al. 2015 ;
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Kirner et al. 2015). Cependant, leur efficacité est encore faible par rapport aux autres
technologies basées sur des matériaux absorbants inorganiques comme le silicium cristallin,
les matériaux I111-V, Cu(In, Ga)Se2 et CdTe (Green et al. 2017). Les faibles performances des
dispositifs en silicium en couche mince sont principalement attribuées a deux problémes : la
métastabilité induite par la lumiére dans a-Si:H, connue sous le nom d'effet Staebler-Wronski
(Staebler et Wronski, 1977), et la faible absorption infrarouge du pc-Si:H en raison de sa
nature de bande interdite indirecte [28], [30], [31].

1.7.3 Cellules solaires au CdTe

Le tellurure de cadmium (CdTe) est un semi-conducteur a bande interdite directe (lI-
V). Son énergie de bande interdite de 1.45 eV est assez favorable pour la conversion du
spectre solaire en électricité. Sa trés haute absorption optique (10°/cm) et sa conductivité de
type p en font un matériau idéal pour les applications photovoltaiques. La structure de base
(figure 1.14(a)) comporte un substrat de verre et une couche d'oxyde conducteur transparent
(TCO) en contact avant, une couche de sulfure de cadmium (CdS) presque transparente de
type n, du CdTe de type p et un contact métallique arriere. Le CdTe représente aujourd'hui
une part de marché d'environ 7 %. Une efficacité record de 21% pour une cellule solaire basée
sur le CdTe appartient a First Solar depuis son annonce en 2014. En février 2016, First Solar a
annoncé un nouveau record de 22.1%. L'efficacité enregistrée du module est actuellement de
18.6 % [27], [29], [31], [32].
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Figure 1.14 — Structures typiques des cellules solaires a base de CdTe (a) et de CIGS (b).
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1.7.4 Cellules solaires au CIGS

Le CIGS ((InxGaix)Sez, cuivre indium gallium diselenide), ou CIS si le gallium est
absent, est un cristal semi-conducteur appartenant a la famille des matériaux des groupes I-11-
VI, a structure chalcopyrite. Il est utilise comme matériau pour la deuxieme génération de
cellules solaires a couche mince. L’arrangement des régions de type p et de type n, est réalisé
avec des matériaux différents (CIGS de type p et CdS de type n), en une structure dite
hétérojonction (figure 1.14(b)). Le coefficient d'absorption de CulnSe; est supérieur a 10°cm?,
et le meilleur rendement d'une cellule solaire a couche mince CIGS est de 22.6%, résultat
annoncé par le centre de recherche sur I'énergie solaire et I'nydrogene du Bade-Wurtemberg
(ZSW) en 2016 [27], [28], [31].

1.7.5 Cellules solaires 111-V multi-jonctions

L'efficacité théorique d'une cellule solaire a simple jonction est d'environ 31%. De
meilleures efficacités pourraient étre obtenues avec une utilisation plus efficace du spectre
solaire. La combinaison de deux ou plusieurs cellules de gaps différents dans un arrangement
a plusieurs jonctions augmente la quantité de travail effectué par photon [33]. Le concept de
cellules solaires multi-jonctions repose sur l'idée de convertir toute I'énergie d'un spectre
solaire en énergie électrique. La cellule solaire multi-jonction la plus simple est composée de
trois (3J) jonctions de trois gaps d'énergie différents correspondant a différentes parties du
spectre solaire (figure 1.15). Pour de telles cellules solaires a triple jonction, les rendements
approchent les 40% sous une lumiere concentrée. Les cellules solaires multi-jonctions sont
tres colteuses et cela limite leur application a l'espace. Afin de réduire leur codt, des
concentrateurs solaires sont utilisés et, par conséquent, l'efficacité des cellules MJ est
généralement mesurée sous la lumiere concentrée. La lumiere solaire concentrée augmente
I'efficacité d'une cellule solaire et réduit la surface de la cellule, ce qui réduit le codt en raison

d'une quantité réduite de matériau semi-conducteur.
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Figure 1.15 — (a) Structure d'une cellule solaire a trois jonctions ; b) les différentes parties du

spectre solaire absorbées dans cette cellule.

Afin datteindre une grande efficacité, le nombre de sous-cellules est augmenté. Les
meilleures cellules solaires multi-jonctions atteignent une efficacité au-dela de la limite de
Shockley-Quiesser. En 2015, I'Institut Nano Tech et Nano Bionics de Suzhou a annoncé une
structure de cellules solaires 5J InGaP (1.64 eV) / InGaP (1.64 eV) / InGaAsP (1.3 eV) /
InGaAsP (1.02 eV) / InGaAs (0.74 eV) sur InP. Son efficacité atteignant 46.2% est estimée en
concentration a ~ 1500 soleils. La structure de cette cellule solaire est représentée sur la figure
1.16 [27].

Top contact

2500

2000

AMO
1500

1000

E(W/m?/um)

500

02 04 06 08 10 12 14 186
wavelength (pm)

Figure 1.16 — Répartition du spectre AMO par la cellule solaire 5J et la structure des

différentes couches de la cellule.
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1.7.6  Cellules solaires de kesterite

Une entrée récente dans le domaine des matériaux photovoltaiques potentiellement
commerciaux est un groupe de matériaux lo-11-1V-V14 a structure de kesterite, Cu2ZnSnSes et
Cu2ZnSnSs, communément appelé CZTS. Ces composes sont tres prometteurs car les colts
des matieres premieres sont extrémement faibles, les éléments sont abondants et non toxiques.
Leur bande interdite peut étre ajustée de 1.0 eV (Cu2ZnSnSes) a 1.5 eV (Cu2ZnSnS,) et le
coefficient d'absorption est supérieur a 10* cm™. En avril 2016 IMRA Europe a annoncé une
efficacité de 9.8% d'une cellule solaire CZTSSe et I'Université de Nouvelle-Galles du Sud, en

Australie a annoncé une efficacité de 7.6% d'une cellule solaire CZTS [27], [31].

1.7.7  Cellules solaires organiques

Ce type de cellules utilise des semi-conducteurs organiques tels que de petites
molécules de colorant organique ou de polymeére conjugue, dans la fonction absorbeur /
donneur. Le fullerene est l'accepteur le plus populaire, bien que d'autres polyméres et de
petites molécules conjuguées, des nanotubes de carbone et des nanoparticules d'oxyde
métallique puissent également étre utilisés dans cette fonction. Les premiers modeéles de ce
type de cellules ont été proposés dans les années 1980, avec des films de pigments organiques
placés entre deux électrodes métalliques de fonctions différentes. Cependant, I'efficacité de
ces cellules était trés faible (< 0.1%). Ce chiffre n'a été dépassé qu'au début des années 2000
avec l'introduction de cellules solaires a hétérojonction massives a base de mélanges de
polymeres conjugueés et de fullerénes. Aujourd'hui, les meilleures efficacités de conversion
sont de 12% pour les cellules a base de petites molécules et de 9.2% pour les cellules a base

de polyméres conjugueés [22].

1.7.8  Cellules solaires a colorant (DSSC)

La cellule solaire a colorant (DSSC) est un dispositif photovoltaique semi-conducteur
qui convertit directement le rayonnement solaire en courant électrique. L'efficacité de
conversion du DSSC de la lumiére visible a I'électricité dépend de la sensibilisation des semi-
conducteurs a large bande interdite, de la photoélectrode, de I'électrolyte redox et de la contre-
électrode. Les mécanismes DSSC se sont étendus sous plusieurs améliorations au cours des
années afin d'augmenter I'efficacité de la cellule. Une meilleure efficacité de conversion de
11.9% a été annoncée par Sharp [27], [28].
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1.7.9 Cellules solaires a base de pérovskite

Les cellules solaires en pérovskite sont issues de cellules solaires sensibles aux
colorants, mais elles ont des structures a I'état solide prometteuses ainsi que des sauts de
rendement rapides (Figure 1.17) [34]. Les majeurs avantages de la technologie pérovskite sont
I'abondance de la matiére premiére, la bande passante directe, le coefficient d'absorption
élevé, la cristallinité quasi parfaite a basse température, le faible codt, et la fabrication facile
[35], [36]. Depuis les premiers rapports sur les cellules solaires a I'état solide en pérovskite
avec un rendement de 10% en 2012, il y a eu une augmentation rapide des rendements
rapportés. L'efficacité record certifiée selon le NREL dépasse maintenant les 22 % [37]. Les
applications des cellules solaires a la pérovskite étaient principalement focalisées sur le
CH3NH3Pblz, mais il reste quelques problemes a résoudre tels que la toxicité des atomes de
plomb et leur durabilité & long terme. Cependant, seule l'utilisation de pérovskite a base de
plomb a permis d'obtenir un rendement élevé jusqu'a présent. C'est pourquoi d'importantes
recherches se sont concentrées sur le remplacement du plomb par I'étain dans les cellules
solaires en pérovskite [36].
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Figure 1.17 — Comparaison des progres de I'efficacité des cellules solaires en pérovskite avec
les autres technologies PV a couche mince [34].

1.8 Conclusion

Nous avons vu dans ce chapitre des notions générales sur 1’énergie solaire, les semi-
conducteurs et les cellules solaires. D’abord, nous avons présenté le spectre solaire arrivant

sur la Terre et les semi-conducteurs avec leurs différents aspects comme le dopage et la bande
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interdite. Apres, nous avons présenté la jonction p-n. nous avons également abordé le
fonctionnement d’une cellule photovoltaique avec les équations physiques permettant de
définir ses parametres. Enfin ; pour connaitre le contexte global de la filiére photovoltaique,

I’état de I’art des différentes technologies disponibles a été décrit.
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I1. LE MATERIAU INGAN POUR LES APPLICATIONS PHOTOVOLTAIQUES

1.1 Introduction

Dans ce chapitre ; nous nous intéressons aux nitrures 111, spécialement le nitrure de
galium (GaN), le nitrure d’indium (InN) et le composé ternaire InGaN. Ce dernier semi-
conducteur porte une grande importance dans le domaine photovoltaique grace a sa large
bande gap qui couvre presque tout le spectre solaire ; ce qui permet de fabriquer des cellules
solaires multi-jonctions en faisant varier la composition d’indium dans I’alliage. Plusieurs
avantages ainsi que les difficultés rencontrées lors de la fabrication des cellules solaires a base
de ce matériau, et d’autres propriétés des matériaux GaN, InN, et leur alliage le nitrure de
gallium-indium (InGaN) sont présentés dans ce chapitre. Enfin, nous allons aborder 1’état de

I’art des cellules solaires a base d’InGaN.

1.2 Propriétés structurelles

1.2.1 Structure cristalline

Les nitrures d'éléments 111, GaN, InN, AIN et leurs alliages peuvent cristalliser suivant
deux structures différentes : la structure hexagonale (wurtzite) (Figure 11.1) et la structure
cubique (blende de zinc). Ces matériaux cristallisent le plus souvent dans leur phase wurtzite
qui est la structure la plus stable thermodynamiquement [38], [39]. Cette structure est décrite
par la constante de réseau a, le rapport c/a, et le paramétre interne u qui indique la distance
relative le long de l'axe ¢ entre deux sous-réseaux hexagonaux compacts, le premier réseau est

constitué des éléments 111 (Ga, Al, In) et le second des éléments V (N) [40].

' —S =4,
¢

T[ooo1]
N

:—»

P ‘

==

4-‘0.

Figure 11.1 — Structure atomique wurtzite [41].

Elle aussi est définie par un systeme de coordonnées hexagonales ayant trois vecteurs de
réseau de plan de base équivalents a1, a2, as et un vecteur de translation unique c. Dans la

notation des trois indices (ai, a2, ), les atomes de métal sont localisés a (0, 0, 0) et (1/3, 2/3,
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1/2), et les postions des atomes d'azote sont : (0, 0, u) et (2/3, 1/3, 1/2 + u) [42]. Le tableau ci-

apres donne les parameétres structurels de la forme wurtzite pour GaN et InN.

Tableau I1.1- Parametres de réseau de la structure wurtzite pour GaN et InN [43], [44].

Parameétres GaN InN

a(A) 3.189 3.544
c(A) 5.185 5.705
u 0.376 0.377

La figure 11.2 présente les plans a faible indice de la structure wurtzite, incluant le plan c
(0001) appelé également plan polaire ; cette polarité est due a I'asymétrie le long de I'axe c,
c.a.d. les deux directions non équivalentes (0001) et (0001). Le plan m {1010} et le plan a
{1120} sont dits aussi plans non polaires, et sont perpendiculaires au plan c. On y trouve les
plans semi-polaires tels que {1-101} et {11-22} [42]. Le plan c de base (0001) est
I'orientation cristalline la plus couramment utilisée, car il se croit facilement sur le saphir
(0001) ou le SiC (0001) [45].

c plane (0001)

a-plane (1120)
non-polar

/

4\

@& 9

/k

Y

(1122)

m-plane (1T00)

non-polar

]/—:p‘lane (0001)
Hﬂ__>

semi-polar
plane

‘o
b

Figure 11.2 — (a) Plans polaires et non polaires et directions cristallographiques dans un cristal

de GaN (b) Exemples de plans de cristaux de GaN semi-polaires a faible indice [46].

11.2.2

Propriétés mecaniques

La structure des bandes et les propriétés électroniques des semi-conducteurs

dépendent dans une large mesure de leur état de contrainte. Pour determiner la structure de

bande des cristaux déformés, il faut connaitre les composants du tenseur de contrainte [47].
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Selon la loi de Hooke la déformation du cristal €,; due aux forces externes ou internes ou aux

contraintes o;; peut étre décrite par [48] :
Oij = ki Cijki " €kt (1.1)

Ou aijest la contrainte dans le matériau, e est la déformation et Ciju le tenseur élastique. D0 a
la symétrie spéciale, ce quatrieme rang de tenseur peut étre réduit a une matrice [6 % 6] qui
utilise la notation : xx — 1, yy — 2, zz — 3, yz, zy — 4, zx, xz — 5, xy, yx — 6. Les éléments

du tenseur élastique peuvent étre récrits comme suit :
Cijki = CpnyOU L, j, k,l =x,y,z et m,n =1, ...,6. (1.2)
Utilisant cette notation, la loi de Hooke peut étre simplifiée a :
0;=2%;Cij € (1.3)

La matrice [6 x 6] des constantes élastiques Cij pour les cristaux de structure hexagonale est

(11.4)

donnée par :
Ci11 C2 Gz 0 O
/C12 Ci1 Gz 0 O \
| €13 CG3 €33 0 O

=== =

0O 0 O
\ 0 0 0 0 ¢ /
0 0 0 0 0 —(611 C12)
Gréace aux symétries du cristal, le tenseur d'élasticité est donné par cing parameétres: C11, Cio,
Cis, Caz et Cas[38], [48], [49].

parametre AIN GaN InN
Cu (GPa) 396 390 223
C12 (GPa) 137 145 115
C1s (GPa) 108 106 92

Cs3 (GPa) 373 398 224
Cus (GPa) 116 105 48

dis (pm/V) 3.6 3.1 5.5
diz (pm/V) 2.1 -1.6 -3.5
daz (pm/V) 5.4 3.1 7.6

Etant donné aussi que la force de contrainte est seulement appliquée latéralement, et par

conséquent la force dans I'axe 3 est nulle, alors :

_ _ _ —C13 __C—Co
03 = C13€1 + C13€65 + C3363 =0 = €3 = -~ (€, +€) = o (11.5)
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Ou c et co sont les hauteurs de la cellule primitive contrainte et initiale.

Nous avons aussi :
a-ag . 5 . N \
€= € =€=— %, a cause de I’isotropie transversale, oll a et ap sont les paramétres de
0

maille contraint et initial, respectivement.

11.2.3 Polarisation

Les nitrures d'éléments Il dans leur structure wurtzite sont non centro-symeétriques.
IIs présentent alors deux séquences différentes de déposition atomiques dans les deux
directions opposées paralleles aux axes cristallographiques, et par conséquent la polarité
cristallographique le long de ces axes peut étre observée. Pour le composé binaire Ga-N de
type wurtzite, la séquence des couches atomiques des constituants Ga et N est inversé le long
des directions (0001) et (0001) qui correspond aux face-Ga et face-N, respectivement [43].
En effet, si la premiére couche atomique déposée est composée d’azote, alors la derniére sera
composée d’atomes de gallium; on aura ainsi un exces de trous & la surface. Cette
configuration est appelée polarisation Ga et la direction de croissance sera [0001].
Inversement, si la premiére couche est composée de gallium, la derniére sera composée
d’azote et présentera donc un exces d’électrons. On aura alors une polarisation N et 1’axe de

croissance sera appelé [0001] [50], comme le montre la figure 11.3.

Face - Ga (0001) Face-N (l]l]l]I}

[ s

Psp Psp

Figure 11.3 — Polarisation spontanée selon les deux directions (0001) et (0001) [43].

11.2.3.1Polarisation spontanée

La nature polaire des materiaux I11-V est appelée polarisation spontanée (Psp). Elle se

présente dans le matériau sans polarisation externe appliquée. Le sens de cette polarisation
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dépend du sens de croissance, (0001) ou (0001) (figure 11.3). Dans le cas du matériau ternaire
InxGaixN, la polarisation spontanée est décrite par une relation non linéaire reliant la
composition et les valeurs des constantes Psp des deux binaires GaN et InN, dont le troisieme
terme correspond a une correction quadratique liée a une constante b appelée parametre de

courbure comme le montre I’expression suivante [51]-[53].

P00 = x « PIN 4 (1 —x) x PSN — b xx x (1 — x) (11.6)

OU x est la composition d’indium, b est le paramétre de courbure, PV et PS*™ sont les
polarisations spontanées d’InN et de GaN respectivement.

Le parameétre de courbure b pour le matériau ternaire InxGai.xN a été calculé par Ambacher et
al. [52] et est égal 2 0.037C / m?.

11.2.3.2 Polarisation piézoélectrique

En plus de la polarisation spontanée, un autre type de polarisation manifesté dans les
nitrures-111 de structure WZ, c'est la polarisation piézoélectrique. Cet effet résulte
essentiellement de 1’existence d'un champ électrique qui apparait par des contraintes
mécaniques (extension ou compression), et réciproquement, de la déformation de matériaux
sous l'effet d'une tension électrique appliquée. Il est di au manque de symétrie dans la
structure cristalline, a la nature fortement ionique des liaisons chimiques et aux différences
assez importantes dans les parametres de reéseau des matériaux III-N [54], [55]. La

polarisation piézoélectrique est donnée par :
Ppzi = X$-1dijo;  [C/em?]  i=1,23 (I1.7)

Ou d;; sont les coefficients piézoélectriques qui expriment I'évolution du vecteur de

polarisation électrique en fonction des contraintes o; , exprimés en [N/cm?].

Etant donné que la polarisation est paralléle a 1’axe 3(z), et sachant que la structure WZ est

transversalement isotrope, nous avons [48], [56], [57] :

sz Oxx

X 0 0 0 0 d15 0 Oyy
Py” =< 0 0 0 dy O 0) L (11.8)
pP? diz diz dzz 0 0 0/ )\

xy
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Enfin nous avons :
C .
P,, = d3;(0y + 03) = 2€ (331 - ﬁe%), avec e;j = Y dixCy;j (11.9)

Ou e est la constante diélectrique présentée sous forme matricielle compacte et exprimée en
[Clem?].
La polarisation piézoélectrique pour I’alliage InGaN peut étre estimée avec la relation linéaire

de Vegard [52]:
Pplg-xcch—xN = x x PpI?N + (1 _ x) * PpGZaN (“10)

Tableau 11.2 — Parameétres nécessaires pour le calcul des polarisations [43], [44], [50], [58].

ay (A) co(A) uo(A) ea(Cm?)  exn(Cm?d) Psp (C m?)
GaN  3.189 5.185 0.376 -0.49 0.73 -0.029
-0.32 -0.034
InN 3.544 5.705 0.377 -0.57 0.97 -0.032
-0.042

La polarisation spontanée est toujours négative par rapport a la direction C (0001), comme le
montre le tableau 11.2 ; et comme le terme (e31 —83;&) est aussi toujours négatif, la
33

polarisation piézoélectrique peut étre négative (contrainte extensive) ou positive (contrainte

compressive) [43].

11.2.3.3 Polarisation totale

La polarisation totale P, est la résultante de la somme des deux types de polarisations :

piézoélectrique et spontanée, elle s’écrit donc :
F: SsP +PPZ (“11)

A I'hétéro-interface d'une jonction abrupte (p-GaN/i-InGaN/n-GaN), I’effet de polarisation est

représenté comme une densité de charge donnée par :
Ppor = —VP = =V (Py, — B,,) (11.12)

Pour une jonction graduelle, elle se présente comme une densité de charges volumiques
positives ou négatives qui se comportent comme des accepteurs ou des donneurs. Elle est

calculée comme suit [43], [50] :
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0= ﬁdessus - ﬁdessous = [ﬁps + ﬁpz] - [ﬁps + ﬁpz] (11.13)

dessus dessous

1.3 Propriétés électriques

11.3.1 Structure de bande des nitrures-111 de type Wurtzite

Du fait du couplage spin-orbite et du champ électrique cristallin, le sommet de la
bande de valence des matériaux I11-V est séparé en trois niveaux d’énergie [47]. La figure 11.4
montre la structure de bande de GaN et d'InN dans toute la zone de Brillouin calculée par
Fritsch et al. Pour le nitrure de gallium la valeur de la bande interdite varie de 3.4 & 3.51 eV
[38], [59]. Le calcul de la bande interdite d'InN donne une valeur de 0.79 pour la structure
wurtzite, ce qui est trés proche de la valeur de 0.78 eV calculée a 0 K par Vurgaftman et
Meyer [1, 19]. Les études expérimentales récentes donnent des valeurs de gap d'InN qui
varient de 0.6 a 0.7 eV [60].

AR, ~
m; N \%'Sn 12

NN

1

(b)

%

INEZIN 7
| vr”‘”‘"““d/ —\\E% ——

A A LUM & I'A A g HPK T I A g L UM v ra A 5 HPK T r

Figure 11.4 — Diagramme de bande théorique (a) de GaN (b) d'InN [61].
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11.3.2 Bande interdite d'InGaN
Le gap d'InGaN est déterminé a partir des gaps des composés binaires GaN et InN en

utilisant la loi de VVegard. Il est donné par la relation :

Eénxaal_xN = x % EI"N 4 (1 — x)  ESV (1.14)

Aprés avoir montré que I'alliage est non linéaire, un troisieme terme a été ajouté a l'expression
précédente. Ce terme appelé parametre de courbure (b) mesure la déviation de l'interpolation
linaire entre InN et GaN. La loi de Vegard avec le parametre de courbure est définie par :

g6 =y x EIN 4 (1= x) % EGN — b+ x + (1 — x) (11.15)
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Avec x la concentration d’indium dans InxGai-xN [s.d.]
b le paramétre la courbure [eV]
E;<=x" e gap ¢’InGaN [eV]
EGeN le gap du GaN [eV]
ES™N le gap d’InN [eV]

De nombreuses études expérimentales et théoriques ont été réalisées pour déterminer la valeur
du parametre de courbure. Des valeurs de b variant de 1 & 6 eV ont été rapportées. La grande
disparité des valeurs publiées suggére que c'est difficile d'obtenir une valeur universelle de ce
parameétre. Il est possible d’attribuer ces variations a plusieurs facteurs tels que I'état de
contrainte, la séparation de phase, I'inhomogénéité dans InGaN, les techniques de mesure de
la composition d'indium et le gap d'InGaN. Le tableau 11.3 présente quelques valeurs reportées
dans la littérature [62].

Tableau 11.3 — Valeur du parametre de courbure reportée par différents groupes en fonction de

I’épaisseur de la couche, la composition en indium ou 1’état de contrainte de la couche.

Etat de contrainte relaxé N.A relaxé N.A relaxe
Epaisseur 10-200 1500 250 200-7500 400
[In] (%) 0-0.25 0-0.4 0.61<x<1 0-0.5 x >0.13
x <0.10

b (eV) 2.8-2.96 2.62 1.8 1.4 6.0 - 4.0
Eg CL PL PL OA PL
Technique XRD XRD XRD NA XRD
Croissance MOVPE MOVPO  MBE MBE MBE
Références G. Orsal et al. Islam et al. Kurouchi et Wi et al. X.Q. Shen et

2014 [63] 2012 [64] al. 2004 [65] 2003 [66] al. 2002 [67]

Note : XRD: diffraction des rayons-X, CL : cathodoluminescence, PL: photoluminescence,
OA : absorption optique, N.A : information non applicable ou non disponible, MOCVD (idem
MOVPE) : épitaxie en phase vapeur aux organométalliques, MBE : épitaxie par jets

moléculaires.
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11.3.3 Concentration d’électrons dans les nitrures

Les nitrures d’indium et de gallium (GaN, InN) et leurs alliages InGaN sont
intrinséquement de type N. La concentration d’électrons mesurée est de 1’ordre de 10* cm
[58], [68], [69]. Elle est principalement due aux défauts structuraux, dont les lacunes d’azote
prennent la premiére place a cause de leur faible énergie de formation dans GaN et InN [58],
[70]. Les impuretés comme 1’oxygéne et le carbone provenant des procédés de croissance sont
supposeées également participer au caractere de type N [58], [71]. D’aprés Schaff et al. [69] la
concentration d’électrons dans InN est dépendante de I’épaisseur de la couche. En effet,
I’augmentation de 1’épaisseur des couches entraine une diminution de la densité des défauts

dus au désaccord de maille, et donc la diminution de la concentration des électrons.

11.3.4 Recombinaison

Les trois principaux procédes de recombinaison/génération dans les nitrures de groupe
Il sont la recombinaison radiative, Auger et Shockley- Read-Hall (SRH). Le modéle ABC
utilisé pour étudier les processus de recombinaison des porteurs dans GaN est donné par

I’équation suivante.

an _ [J _ —Pn2 _ (3
dt—[qd An — Bn? — Cn?] (11.16)

Ou J est la densité de porteurs injectés, d est la largeur du puits quantique, An est le taux de
recombinaison SRH, Bn? est le taux de recombinaison radiative et Cn® est le taux de

recombinaison Auger [72].

Le mécanisme de recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH) se fait par I’intermédiaire
d’un défaut ponctuel [73]. La recombinaison assistée par un défaut dans un matériau avec une
bande interdite Eg, consiste en une capture séquentielle d'un électron et d'un trou (ou
inversement). La figure 1.5 donne I'exemple d'un défaut avec un seul niveau de transition
d'état de charge (+1/0), la capture d'électrons (trou) est donnée par le taux Rn = CoaN"n (Rp =
CoN°%), ot n (p) est la densité des porteurs, N* (N°) est la concentration des défauts dans I'état

de charge pertinent et Cn (Cp) est le coefficient de capture [74].
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CBM m
:  (1)R,=CN'n
(+1f0)-5-:— E,
: (2)R,= C,Np

Figure 11.5 — Schéma du diagramme de bande d'énergie représentant la recombinaison SRH a
un défaut de niveau (+1/0) dans un matériau ayant un gap Eg [74].
Le taux de recombinaison-génération SRH est donné par :

pn-n?
Tp(n+ny)+1,(0+0;)

RSRH = (“17)

Ou n et p sont les densités des électrons et des trous, n; la densité intrinséque du dopage, 7,

et 7, les durées de vie des électrons et des trous [72].

La recombinaison radiative est un parametre intrinseque du matériau [74], elle
correspond a la transition d’un électron de la bande de conduction vers la bande de valence

avec I’émission d’un photon d’énergie proche de celle du gap du matériau (figure 11.6) [75].

La recombinaison Auger devient importante a des concentrations élevées de porteurs,
ce qui conduit a une perte de porteurs non radiative et a une efficacité énergétique réduite. La

recombinaison Auger assistée par phonon est plus puissante que le processus direct dans les
nitrures (figure 11.6).

(a) Radiative (b)) Direct Auger () Indirect Auger

E
\J
Wil

-v || Phonon
k |i"' Y,

Figure 11.6 — Schéma des processus de recombinaison des porteurs dans les semi-conducteurs.

Fhioton

(a) La recombinaison radiative se produit verticalement dans le diagramme de structure des

bandes. (b) Recombinaison Auger directe (c) Recombinaison Auger indirecte [76].
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La recombinaison Auger est modeélisée selon 1’équation suivante :
Ray = (Cpp + Con)(np — n?) (11.18)

Ou G, et C,, sont les coefficients Auger pour les trous et les électrons, n et p sont les densités

des électrons et de trous et n; la densité de dopage intrinséque [72], [76].

1.4 Propriétés optiques

Les propriétés optiques d’un matériau regroupent principalement son indice de
réfraction et son coefficient d’absorption. Ces propriétés sont primordiales pour les
composants optoélectroniques puisqu’elles régissent le déplacement de la lumiére dans le
composant. Par exemple ; dans un dispositif composé de différents matériaux, la lumiere a
tendance a se propager dans les matériaux ayant le plus fort indice de réfraction. On peut alors
confiner la lumiére dans une couche particuliére, comme c’est le cas pour les lasers. Cette
propriété est aussi trés intéressante pour les applications cellules solaires afin d’augmenter

I’efficacité d’absorption de la lumiére.

11.4.1 Indice de réfraction
L’indice de réfraction d’un matériau est défini par le rapport de la vitesse de la lumiére

dans le vide (¢) sur la vitesse de la lumi¢re dans le matériau (v) par :

n==- (11.19)
La vitesse de la lumiére dans un matériau n’est pas constante car elle change avec la longueur
d’onde. Dans le cas de GaN, I’indice de réfraction est égal a environ 2.3, alors que pour InN il
vaut environ 2.9 dans I’infrarouge [77]. Anani et al. [78] ont estimé expérimentalement la
variation de I’indice de réfraction des alliages de nitrures d’éléments III en fonction de
I’énergie d’un photon absorbé par le matériau (E; = hc/A4). Le tracé de I’indice de réfraction
en fonction de la composition, reporté sur la figure 1.7, montre que 1’équation qui relie ces

valeurs est de type quadratique > 2 (existence d’un parametre de courbure).
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Figure I1.7 — Variation de I’indice de réfraction dans InGaN, AlGaN et InAIN [78].

11.4.2 Fonction diélectrique
La fonction diélectrique joue un rble important dans l'exploration des propriétés
optiques d'un composant, elle décrit la réponse du matériau au spectre des photons. La

fonction diélectrique a un comportement complexe :
g(w) =& (w) +igy(w) (11.20)

La partie imaginaire de la fonction diélectrique €,(w) indique l'absorption optique
dans le cristal. Elle désigne le changement des transitions inter-bandes dans un semi-
conducteur, et la partie réelle & (w) est estimée a travers la partie imaginaire &,(w) en

utilisant la transformation de Kramer-Kronig [79].

e(w)=1+2p [*229 4, (11.21)

0 (H2—w?2
L'indice de réfraction peut étre calculé par la partie réelle de la constante diélectrique
[80].
n=+/g (1.22)

11.4.3 Gap d’absorption
Pour les cellules solaires, le coefficient d’absorption est un parameétre important
puisqu’il va déterminer la quantité de photons absorbés par le matériau et donc la quantité de

porteurs pouvant étre produits. Le coefficient d’absorption, a, est défini par :
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o = 4k (1)

- (11.23)

Avec k le coefficient d’atténuation ou d’extinction [s.d].
Le coefficient de réflexion, R, (transmission, T) est défini comme le rapport de I’intensité

réfléchie I, (transmise, I;) sur I’intensité incidente, I; :

==X (11.24)

_Ii, I;

R

Les coefficients de réflexion (R) et de transmission (T) peuvent se déterminer par I’indice de

réfraction :

R="Ta""2 gp 7= 21 (11.25)

nitn, nitn; )

Avec n, etn, les indices de réfractions de deux milieux [s.d.]

Un exemple de courbes de transmission et réflexion d’un pseudo substrat de GaN (3.5 pm sur
saphir) sont présentées sur la figure 11.8. Le seuil de transmission que 1’on peut voir dans cette

figure autour de 360 nm correspond au gap du GaN.

12 |- -
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Longueur d'onde (nm)
Figure 11.8 — Courbe de transmission (noire) et de réflexion (rouge) du GaN.

1.5 Propriétés thermiques
Le coefficient d’expansion thermique (CET), a, décrit la dilatation ou la contraction

d’un réseau cristallin a une variation de température. Dans le plan cristallin, il est défini par :

Aa Ac
=— et a, = —

Uq = a.AT C 7 AT (”'26)

Avec Aa et Ac la variation des parameétres de maille suite a une variation de température dans
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le plan et perpendiculairement au plan [A] ; AT la variation de température [K].

Le CET dépend également de la steechiométrie, des défauts étendus et de la concentration de
charges libres dans le matériau. La différence du CET entre le matériau déposé et le substrat
peut créer des contraintes lors du refroidissement de la structure a température ambiante apres
la croissance, entrainant la création de défauts (dislocations) et détériorant ainsi les
performances du composant. Les principales propriétés thermiques sont rassemblées dans le
Tableau 11.4 [77].

Tableau I1.4 — Résumé des propriétés thermiques du GaN et de I’InN.

GaN InN

Expansion thermique [s.d] Aa/a =5.59 X 107° Aa/a = 2.85 % 107°
Ac/c =3.17 x107° Ac/c =3.75x 107

Conductivité thermique, k 2.3 0.8

[W.cm?K?1] a300 K

Température de Debye [K] 600 660

Température de fusion [K] > 1993 a 2 kbar 1373

11.6 Hétéroépitaxie des nitrures d’éléments I11

Les nitrures-111 peuvent étre obtenus par différentes méthodes de croissance et sur
différents substrats. Le choix des substrats dépend de leur qualité, des colts envisagés et des
différences de parameétre de maille avec les nitrures. Cependant ; la différence de parametres
de maille (3.19 A pour GaN et 3.54 A pour InN), et du coefficient de dilatation thermique
entre GaN et InN, ainsi que la différence de I’enthalpie de formation entre ces deux
matériaux, entrainent un désaccord de maille et une séparation de phase en dépassant une
certaine épaisseur, dite épaisseur critique. En effet, il est difficile de fabriquer une couche
massive d’InGaN. Elle est donc déposée en film mince sur un substrat. Or il n’existe pas de
substrat qui est en accord de maille pour la croissance d’InGaN, une couche tampon est alors
utilisée pour adapter les paramétres du substrat et de la couche d’InGaN déposée [7], [62],

[64].

11.6.1 Substrats de croissance

Le saphir, le SiC et le Sisont les principaux substrats utilisés pour la croissance
épitaxiale des nitrures d’¢léments III. Ils présentent des désaccords de parametres de réseau
importants avec GaN, respectivement de 16%, 3.5% et 17% (Tableau 11.5). En outre ; ces
substrats étrangers présentent des coefficients de dilatation thermique différents par rapport au

GaN, induisant le développement de deformations et de fissures a la surface lors du
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refroidissement de I'échantillon apres la croissance. Ces défauts importants entrainent des
effets néfastes sur la qualité cristalline (densité de dislocations élevée) [45], donc le choix du
substrat est effectué en minimisant la différence entre les parametres de réseau, ainsi que les
coefficients de dilatation thermique des couches épitaxiées et des substrats. Les substrats GaN
sont aussi utilisés et deviennent de plus en plus abordables (mais avec des codts beaucoup
plus élevés que le saphir ou le silicium). Ils ont une faible densité de dislocations, jusqu'a
5.10% cm pour les substrats massifs. Outre les avantages évidents de I'nomoépitaxie (pas de
désaccord de paramétres de réseau et méme de dilatation thermique), ces substrats offrent une
bonne conductivité électrique et thermique, grace a leurs niveaux de dopage de type n tres
élevés [61], [81], [82].

Tableau I1.5 — Caractéristiques physiques des substrats usuels utilisés pour la croissance du
GaN [61], [81].

AlbOz  6H-SIC Si GaN AIN

(0001) (0001) (111) (0001) (00O1)
Parametre de maille a (300 K) 4.76 3.08 5.43 3.19 3.11
Désaccord paramétrique/GaN -16% -3.40% 17% 0% -2.40%
Coeff. d’expansion thermique aa (10°K?) 5.8 4.46 2.6 5.6 2.9

11.6.2 Méthodes de croissance

Les deux techniques d’épitaxie les plus utilisées pour la croissance des matériaux II1-
V sont: I’épitaxie par jet moléculaire (MBE) et le dép6t chimique en phase vapeur avec
précurseurs organomeétalliqgues (MOCVD).

La technique MOCVD est caractérisée par des vitesses de croissance €élevées, elle ne
nécessite pas un vide pousse, et les couches produites sont de bonne qualité. Dans le procédé
MOCVD, lI'ammoniac et les composés organométalliques, généralement le triméthyl (TM) ou
le triéthyl (TE) de Ga, Al, et In, sont transportés dans un gaz porteur Hz ou N2 et réagissent

sur un substrat chauffé en formant du GaN, AIN, ou InN suite a la réaction de Brutto :
M(CH3); + NH; - MN + 3CH,, avec M = Ga, Al, In. (1.27)

Le magnesium (Mg) est souvent utilisé pour le dopage de type p et le Si pour le dopage de
type n. Le cyclopentadienyl-magnésium (Cp2Mg) et le silane (SiH4) sont utilisés entant que
précurseurs des éléments dopants, Mg et Si, respectivement [41], [47], [83].

Le procédé MBE, est une croissance sur une surface chauffée et sous un ultravide (le

vide poussé assure la pureté du matériau). Les atomes de Ga, In, ou Al sont vaporisés et
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atteignent la surface du substrat chauffé sur lequel ils se condensent avec des especes d'azote
actif pour former du GaN, InN, ou AIN. Les espéces d'azote actif sont fournies soit par
dissociation thermique des molécules de NHs sur le substrat chauffé (c'est-a-dire ammoniac-
MBE), soit par décomposition des molécules de N2 par une onde radiofréquence (RF) a 13.56
MHz (c'est-a-dire RF-PAMBE). Dans les deux cas, la pression pendant la croissance est de
l'ordre de 10° Torr. La croissance du GaN par PAMBE est généralement réalisée autour de
700 °C [41].

Pour I’alliage InGaN, la croissance est favorable aux basses températures. Comme le
MOCVD utilise I'ammoniac comme source d'azote, des tempeératures élevées sont nécessaires
pour la pyrolyse du NHs a la surface du substrat. Cela rend le MBE assisté par plasma
avantageux par rapport au MOCVD, en particulier pour les fortes teneurs en indium. Ici,
I'azote atomique est fourni par une source de plasma. Cependant, il est bien connu que la
qualité de la surface devient mauvaise lorsque la température de croissance diminue en raison

de la plus faible mobilité superficielle des atomes [84].

11.6.3 Epaisseur critique

L’¢épaisseur critique de la croissance €pitaxiale d’un matériau est 1’épaisseur a partir de
laquelle des dislocations sont générées en réduisant 1’énergie emmagasinée par la couche. En
dessous de cette épaisseur, la couche se déforme élastiquement pour adapter son parameétre de
maille a celui du substrat, on dit cette couche est pseudo morphique. Pour une épaisseur
supérieure a 1’épaisseur critique, le matériau se relaxe plastiquement en créant des defauts,
principalement des dislocations pour reprendre ses paramétres de maille nominaux [85]. La
figure 11.9 présente 1’épaisseur critique d’InGaN en nm tracée en fonction de la concentration

d’indium.
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Figure 1.9 — L épaisseur critique d’InGaN en fonction de la concentration d’indium. Les
diamants verts sont des mesures de [86], les cercles creux sont obtenus de [87], les triangles
bleus sont de [88] et les hexagones rouges sont obtenus de [89]. La ligne continue correspond

au tracé théorique [90].

Le meilleur tracé théorique de 1’épaisseur critique de relaxation plastique (he) en fonction de

la composition (x) consiste en un modele de Fischer [89], [90]. L'équation est de la forme :

__( b.cosi 1—% he
x= (0-836-hc) % (1 + 4m.cos2A(1+v)’ In ( b )) (11.28)

Avec

b norme du vecteur de Burger.
A angle entre le vecteur de Burgers et ’interface.
v coefficient de Poisson de 1’alliage.

X concentration en indium dans 1’alliage InxGaixN.

L'InGaN croit sur du GaN et souffre d'une contrainte de compression, qui augmente
avec I'épaisseur de I'InGaN et/ou la composition de I'indium. Si I'épaisseur de I'lnGaN dépasse
une épaisseur critique (he), le modéle de croissance changera pour relaxer la contrainte de
compression importante. En genéral, il y a principalement deux fagons de relaxation de la
contrainte. L'une est la génération de dislocations qui entraine une détérioration de la qualite
du cristal ; l'autre est la croissance tridimensionnelle (3D) qui rend la surface rugueuse.
Cependant, ces deux épaisseurs critiques différentes basées sur des mécanismes physiques
completement différents ont souvent été confondues dans les travaux précédents. Par

exemple, I'épaisseur critique pour la genération de dislocations a été utilisee pour estimer si
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une croissance tridimensionnelle peut étre induite. La figure 11.10 présente les deux épaisseurs
critiques de la genération de dislocations et de la croissance en 3D de I’InGaN sur GaN en

fonction de la composition d’indium dans la couche [91].
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Figure 11.10 —Les deux épaisseurs critiques de la génération de dislocations et de la croissance

en 3D en fonction de la composition d’indium [91].

11.6.4 Désaccord de maille
Deux cas distincts apparaissent lors de la déposition d’une couche mince de parameétre
de maille (az) sur un substrat de paramétre de maille (as) (figure 11.11) [92].
-si ap < ag le parameétre de maille dans le plan du film va subir une contrainte en tension
pour s’adapter au parametre de maille dans le plan du substrat : le film est dit
en tension,
-si ap > ag le parametre de maille dans le plan du film va subir une contrainte en
compression pour s’adapter au parametre de maille dans le plan du substrat :
le film est dit en compression.

Le désaccord paramétrique entre la couche et le substrat s’exprime par la relation suivante :

2= drds (11.29)

as
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Figure I11.11 — Contrainte liée au désaccord de maille : Cas (a), (ag < ag), la maille est en

tension. Cas (b), (ag > ag), la maille est en compression.

Dans le cas du matériau InGaN élaboré sur GaN, la déformation engendrée par (%a ) est de

11% signifiant qu’une couche active d’InxGaixN avec x = 0.2 posséde un désaccord
paramétrique considérable de 2.2%. Pour chaque incorporation supplémentaire de 10%
d’indium dans 1I’InGaN élaboré sur GaN, le désaccord de maille augmente de 1.1% comme le

montre la figure 11.12.
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Figure 11.12 — Variation du désaccord de maille d’InGaN ¢élaboré sur un pseudo-substrat de
GaN.

11.6.5 Défauts structuraux

Les couches de nitrure épitaxies présentent plusieurs types de défauts qu’on peut
classer en deux catégories.
e Défauts ponctuels qui sont [93] :

» Les lacunes (sites atomiques inoccupés, Vea ou Vn dans GaN) ;

44



Il. LE MATERIAU INGAN POUR LES APPLICATIONS PHOTOVOLTAIQUES

» Les anti-sites (un atome occupe le site d’un autre atome ; par exemple, dans GaN, un
atome d’azote a la place d’un atome de gallium Nga, OU ViS Versa).
» Les impuretés par substitution (un atome étranger occupe un site atomique).
> Les défauts interstitiels (un atome du matériau qui n'occupe pas un site cristallin régulier
mais un site entre des atomes réguliers, par exemple).
e Défauts étendus qui sont généralement des dislocations dues au substrat en désaccord de

maille.

11.6.5.1Dislocations

En I’absence de substrat adapté, la croissance des nitrures d’éléments I1I se traduit par
la présence de nombreux défauts structuraux qui sont généralement des dislocations

traversantes induites par le désaccord de maille entre le film épitaxié et le substrat.

Une dislocation est un défaut de type linéaire correspondant a une discontinuité dans
’organisation de la structure cristalline caractérisée par un vecteur unitaire 1 paralléle a la
ligne de dislocation, et par un vecteur de Burger b dont la norme b représente 1’amplitude de
la déformation locale du réseau [94], [95].

Dans le cas des nitrures d’éléments 111, il existe 3 types de dislocations (figure 11.13) :
— type coin (ou type a) : les vecteurs b et u sont perpendiculaires,
— type vis (ou c) : les vecteurs b et u sont paralléles,

— type mixte (ou a+c) : comporte une composante vis et coin.

=[0002] 3rA =11120] = IC TS S
¢={0002] 300nm g={1120] 300nm C g=[1011] 300nm

Figure 11.13 — [95] Image TEM représentant les trois types de dislocations a) type vis, b) type
coin, ¢) type mixte.

Y.Zhang et al. [96] comparent le fonctionnement de deux cellules solaires basées sur
une double hétérojonction InGaN/GaN de type p-i-n avec une forte et une faible densité de

dislocations. La figure 11.14 présente les images SEM de la surface de deux échantillons
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d’InGaN, I'une avec une faible densité de dislocations et 1’autre avec une forte densité de
dislocations. Des dépressions hexagonales de différentes tailles plus importantes peuvent étre
observées sur la surface des deux échantillons. La densité totale des dépressions est plus
élevée dans I'échantillon de forte densité de dislocations (~2.10° cm™) que dans I'échantillon

faible densité de dislocation (~5.10% cm).

Figure I11.14 — Images MEB montrant la morphologie de surface d'échantillons ayant (a) une

faible densité de dislocations et (b) une forte densité de dislocations [96].
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Figure 11.15 — (a) la mesure de I'EQE et (b) les courbes J-V mesurées sous une condition
d'éclairage de 1.5 AM des structures du dispositif [96].

Les résultats de comparaison réalisée par Y. Zhang et al. [96] montrent que les défauts
structuraux du matériau ont un effet significatif sur les performances des cellules. En
particulier, une forte densité de puits V s'est formée dans la couche épitaxie d’InGaN qui
provient des dislocations a I’interface GaN/saphir. Les défauts V introduisent des dislocations

supplémentaires dans la couche p-GaN qui sont préjudiciables aux performances des
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dispositifs. Les figures 11.15 (a) et (b) montrent que le rendement quantique externe maximal
(EQE) de I'échantillon a faible densité de dislocations est trois fois plus élevé que celui de
I'échantillon a haute densité de dislocations. La densité de courant de court-circuit Jcc
mesurée pour le dispositif avec une faible densité de dislocations, 1.12 mA/cm?, est également

plus élevée que celle du dispositif avec une haute densité de dislocations, 0.79 mA/cm?.

1.7 Dopage dans les nitrures d’éléments I11

La jonction PN créée lors de la juxtaposition d’un matériau de type N et d’un matériau
de type P, est la base de quasiment tous les dispositifs optoélectroniques dont se trouvent les
cellules solaires. Il est donc important d’avoir de bons dopages (type N et P) afin d’obtenir
des dispositifs efficaces. Nous avons vu précédemment que les nitrures sont intrinsequement
de type N. De ce fait le dopage N est relativement facile a obtenir, et le dopage P est plus
compliqué a réaliser.

Le silicium est le dopant le plus couramment utilisé dans les nitrures pour obtenir un
dopage de type N. Sa concentration dans GaN est de I’ordre de 10%° cm™ [97],[98] il est donc
approprié pour le dopage des nitrures, et le dopage N du GaN est actuellement bien maitrise.
D’autres dopants ont également été étudiés comme 1’oxygéne [58], I’hydrogéne [99] ou le

germanium [100].

Le dopage de type P dans les nitrures reste encore difficile a réaliser. En effet ; du fait
du caractére intrinseque de type N des nitrures (InN, GaN et InGaN), il faut dans un premier
temps compenser les électrons en exces présents dans le matériau, avant d’arriver a créer un
exces de trous. Le magnésium (Mg) est le dopant le plus fréguemment utilisé comme
accepteur avec un procédé complexe d’activation a haute température. D’apres les résultats
expérimentaux, la valeur limite & 1’incorporation du Mg de quelques 10'° cm™ dans le GaN
hexagonal avec une concentration de trous plus faible du fait de la forte énergie d’activation

des impuretés Mg [97], [98], [101].

11.8 Théories sur les cellules solaires a base d’InGaN

Depuis que InGaN a été proposé comme matériau potentiel pour les cellules solaires
par Wu et al. [102] en 2003, des progres significatifs ont été établis alors que de nombreux
défis restent a surmonter pour répondre aux exigences du PV au nitrure-I11 a haute efficacite.
Au début, l'alliage InGaN a été uniquement évalué pour des applications photovoltaiques a
simple jonction avec des matériaux riches en Ga. Aprés la révision du gap d’InN, une

tentative de fabrication de cellules solaires InGaN est en cours par différents groupes. Nous
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allons voir dans cette partie, 1’état de 1’art des cellules solaires a base d’InGaN ; nous
commencons par les structures homo-jonction et hétérojonction qui ont été explorées, et

ensuite la structure tandem.

11.8.1 Cellules solaires homo-jonction a base d’InGaN

Plusieurs groupes ont étudié la structure homo-jonction p-n ou p-i-n des cellules
solaires InGaN. Jani et al. (2007) [103] ont démontré la premiére cellule solaire homo-
jonction a base d'InGaN d'épaisseur égale a 300 nm avec une concentration en indium égale a
28%. La cellule donne une tension en circuit ouvert (Vco) de 2.1 V, la valeur qui correspond

bien a son énergie de gap de 2.5 eV. La structure de la cellule est présentée sur la figure 11.16.

M _GaN window layer; 10nm
p-nGal; 100nm

ndnGaM; 200nm

u-Gahl template

Figure 11.16 — Structure de la cellule solaire proposée par Jani et al [103].

Cai et al. [104] ont étudié les caractéristiques courant-tension des cellules a homo-
jonction p-InGaN/i-InGaN/n-InGaN en fonction de la concentration d’indium. Les tensions de
circuit ouvert (Vco) mesurées sont 2.24, 1.34 et 0.96 V, pour x = 0.02, 0.12 et 0.15,
respectivement. Les meilleures performances sont obtenues pour les cellules possédant le
moins d’indium, la diminution significative de la tension en circuit ouvert est principalement
due a la dégradation de la qualité cristalline lorsque la teneur en indium augmente. Par
conséquent, une bonne qualité cristalline est un facteur important pour obtenir une cellule
solaire de haute performance a base des nitrures. La figure 11.17 présente les caractéristiques

électriques de cette cellule solaire.
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Figure 11.17 — Caracteéristique 1-V de la cellule solaire P-i-N a base d’InGaN en fonction de la

concentration d’indium étudiée par Cai et al [104].

Yamamoto et al [105] ont réalisé une cellule solaire p-Ino.25Gao.7sN/n+-Ingp 25Gao.7sN

par la techniqgue MOVPE. lls ont atteint des valeurs de 1.5 V pour le Vco et de 0.5 mA/cm?
pour le Jcc, sous un spectre solaire AM1.5G (Figure 11.18). La faible Jcc est attribuée a la

large bande interdite (2.57 eV) et a la mauvaise qualité des couches InGaN épaisses (0.5-1

um). La forte augmentation observee dans le courant direct comparée a celle observée dans

I'obscurité indique la nature photoconductrice de la couche p. Les dispositifs ont également

souffert de la faible capacité de dopage du p-InGaN, ce qui a entrainé une résistance élevée en

série, et par la suite une réduction dans l'efficacité de conversion.
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Figure 11.18 — Caractéristique J-V d’une jonction n*-p d’Ino.25s Gag.7s N sous un spectre

AML1.5G ; la structure de la cellule est montrée sur le schéma [105].
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Une meilleure densité de courant de 0.91 mA/cm? a été obtenue sous un spectre solaire
AMO, par Jampana et al. (2010) [106] pour une composition d'indium égale a 15%. La cellule
solaire a jonction p-1no.16Gao.saN/n-Ino.16GaossN est insérée entre deux couches p-GaN et n-
GaN. Le Vco obtenu est de 1.73 V et le FF est de 61%.

En 2013, Islam et al. [64] ont élaboré une structure homo-jonction Ing16GaogsN de
type n+- p sur 0.65 um de GaN. Sous un éclairement AM 1.5, ces auteurs ont obtenu une
tension en circuit ouvert de 1.4 V et une densité de courant de court-circuit de 0.25 mA/cm?.
Pour améliorer les performances et augmenter les photons solaires capturés, le dispositif était
ensuite fabriqué sur un substrat de GaN épais avec une incorporation en indium de 25%. Les
caractéristiques de cette cellule solaire élaborée par MOVPE présentaient une tension en
circuit ouvert de 1.5 V et une densité de courant a court-circuit de 0.5 mA/cm? d’ou un
rendement de conversion tres faible 7 < 1%. Les figures 11.19 et 11.20 présentent la structure

de cette cellule solaire et les caractéristiques électriques associées.
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Figure 11.19 — Structure de la cellule solaire =
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Figure 11.20 — Caractéristiques J—V de la
structure comprenant une couche active a)
Ino.2sGao7sN et b) Ino.16Gao.ssN [64].
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Pour un panorama plus complet, I'état de I'art des cellules solaires homo-jonction basées sur
InGaN est présenté dans le tableau 11.6. Pour chaque type de structure, nous y reportons les

caractéristiques électriques de la cellule ou le rendement obtenu.

Tableau 11.6 — Etat de I’art de cellules solaires homo-jonctions a base d’InGaN.

In% /Epaisseur Performances Source Références

18% Vco=0.43V, lcc = 0.04 mA/cm? Laser 360 nm  Yang et al. 2007 [107]
0-30% Vco=25V, lcc=0.04 mA/cm? Laser 325 nm  Chen et al. 2008 [108]
[80/300/800 nm]

2%-10% Vco = 2.24-0.96 V, lcc = 1.4-1.87 Lampe Xenon  Cai et al. 2009 [104]

[50/150/200 nm] mA/cm?

16% Vco=1.47 V, lcc = 0,26 mA/cm? AM1.5 Jampana et al. 2010
[106]

14%-33% Veo = 1.8-002 V, lec = 1-22 AMO Boney et al. 2011[109]

[100/300 nm] mA/cm?

12% - 15% n=0.32-0.26% AM1.5 Cai et al. 2013 [110]

16% Vceo=1.4V, lcc= 0.25 mA/cm? AM1.5 Islam et al. 2013 [64]

11.8.2 Cellules solaires hétérojonction a base d’InGaN

Les cellules solaires basées sur les nitrures 11l de structure hétérojonction, p-GaN/i-
InGaN/n-GaN, représentent le type de cellules solaires le plus étudié. Le développement de
cellules solaires a couche active épaisse prise en sandwich entre GaN de type p et GaN de
type n, a surtout bénéficié de la croissance et de la fabrication a grande échelle de la
technologie des DEL InGaN/GaN. Un tableau (11.7) synthétisera a la fin, les données de la
littérature des cellules solaires hétérojonction de type p-i-n a base d’InGaN.

Jani et al. [111] ont démontré la premicre cellule solaire a hétérojonction PIN d’InGaN
massif, présentée sur la figure 11.21, avec une concentration d'indium de 5 %, ce qui
correspond a une bande d'énergie interdite de 3.2 eV. lls ont obtenu un Vco, un Jcc et un FF
de 2.4 V, 3.7 mAlcm? et 78 % respectivement, pour un spectre solaire amplifié dans la
gamme UV, la caracteéristique courant-tension de la cellule est présentée sur la figure 11.22. En
outre, le dispositif présente une efficacité quantique interne et externe d'environ 60 % et 43 %

respectivement.
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Figure 11.21 —Schéma de la cellule solaire p-

Figure 11.22 — Caractéristique courant-
i-n en double hétérojonction proposée par

: tension obtenue par Jani et al. donnant un
Jani et al [111]. Vco de 2.4 V, un Jec de 3.7 mA/ecm? et un
FF de 78% [111].
Zheng et al. [112] ont ensuite rapporté une amélioration de la méme structure (figure 11.23)
avec une teneur en indium de 10 % qui donne un Vco égal a 2.1 V et un facteur de forme plus
élevé allant jusqu'a 81 % sous un spectre solaire AM1.5. Le dispositif donne une efficacité de
conversion de puissance de 0.5 %.
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Figure 11.23 — Caractéristique 1-V d'une cellule solaire p-GaN/ilnGaN/n-GaN sous éclairage et
dans I'obscurité, ainsi que la caracteristique P -V calculée sous eclairage. Le graphe encadré
montre la courbe I -V dans I'obscurité des mémes cellules photovoltaiques en utilisant une
échelle logarithmique [112].

En 2008, Neufeld et al. [113] ont également rapporté des résultats intéressants avec un

Vco de 1.81 V, un Jec de 4.2 mA/cm? et un FF de 0.753, donnant une puissance maximum de
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5.7 mW/cm? (rendement de 4.4%) sous un spectre AMO. Le schéma de la structure et la

caractéristique | (V) associée sont donnés respectivement sur les figures 11.24 et 11.25.

B 8 08 0 0§ B
150 nm {| GaN:Mg; p=5¢17 cm®

200 nm { i-InGaN

| I
GaN:Si: n=2e18 cm™

Sapphire Substrate

Figure 11.24 —Schéma de la cellule solaire
pin en double hétérojonction proposée par
Neufeld et al. [113].
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Figure 11.25 — Caractéristique courant-

tension d’une cellule solaire pin a base
d’InGaN/GaN obtenue par Neufeld et al.
[113].

Tableau I1.7 — Etat de I’art de cellules solaires hétéro-jonctions a base d’InGaN.

In% /Epaisseur Performances Source Références
4% -5% [200 nm] Vco=2.4V, lcc=3,8 mA/cm?  1Soleil Jani et al 2007 [111]
10% [150 nm] Vco=2.1V, lcc=0.46 mA/cm?>  AM1.5 Zheng et al 2008
[112]
12% [200 nm] Vco=1.81V, lcc=4.2 mA/lcm?>  AMO Neufeld et al 2008
[113]
10% [150 nm] n = 0.8%, Vco = 2.09 V, lcc = AM15 Horng et al 2009
0.52 mA/cm? [114]
12% [60 nm] EQE =72%, Vco=1.89 V, Icc= 1Soleil AM1.5 Matioli et al 2011
1.06 mA/cm? [115]
11% [90 nm] Veco = 175 V, lec = 1.11 1Solei AMO Lang et al. 2011
mA/cm? [116]
20% [100 nm] n=0.06%, Vco = 2.74 V, lcc = AML15G Yao et al 2013 [117]
0.21 mA/cm?
8% [150nm] nN=1.05%, lcc = 1.25 mA/cm? AM1.5 Sang et al 2015

[118]
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11.8.3 Intérét du matériau InGaN pour les cellules solaires tandem

L'objectif principal de la structure tandem est d'absorber une grande partie du spectre solaire
et donc d'augmenter I'efficacité de la cellule en augmentant le courant électrique. L'approche
consiste a fabriquer des diodes p-n, p-i-n ou toute autre structure de diode avec des semi-
conducteurs & bandes interdites différentes, et a les connecter pour améliorer la conversion PV
[119]. La large bande interdite d'InGaN, allant de 0.65 a 3.4 eV, peut couvrir la totalité du
spectre solaire. Cela donne a InGaN une grande importance pour les applications
photovoltaiques, en particulier lorsqu'il est utilisé dans la fabrication de cellules solaires
tandem & jonctions multiples. La figure 11.26 montre les performances de sortie prévues pour
des cellules tandem a jonctions multiples avec un nombre différent de sous-cellules. D'aprés
les résultats de la figure, on peut voir qu'un rendement de conversion supérieur a 50 % est
obtenu sous un éclairement AM1.5 pour une cellule tandem avec plus de 6 sous-cellules. On
constate également qu'un Vco éleveé supérieur a 10 V peut étre obtenu pour une cellule tandem
a 10 jonctions. La figure 11.27 montre le diagramme de bande d'une cellule solaire tandem a
10 jonctions en utilisant la technologie InGaN. Chaque sous-cellule a une couche fenétre, une
couche BSF (back surface field) et est reliée par une jonction tunnel. La réalisation de telle

cellule nécessite des films en InGaN avec des teneurs en Ga qui varient de zéro a 0.73 [105].
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Figure 11.26 — Rendement et propriétés structure10 jonctions a base d’InGaN [105].

électriques de la structure InGaN en fonction
du nombre de sous cellules [105].

Différentes structures ont été étudiées sur ce type de cellules. En 2008, Zhang et al. [120] ont
simulé une cellule solaire multi-jonction a base d’InGaN ; C’est une structure composée de

deux sous cellules de type PN (figure 11.28), la premiére avec une composition d’indium de
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0.48 et la seconde avec une composition d’indium de 0.73. Le rendement de conversion
obtenu est de 35.1%.

- Anti-reflecting

layer
n 80 nm
0 adjusted Top cell
thickness
‘_‘Ideal‘tunnel
junction
n 100 nm
infinite } Bottom cell
P thickness

Figure 11.28 — Schéma de la cellule solaire a double-jonction simulée par Zhang et al [120].

Hsu et al. [121] ont simulé une structure hétérojonction InGaN/Si. Ils ont montré qu’il
est possible d’atteindre un rendement de 31 % avec un gap d’InGaN autour de 1.65 eV et une
épaisseur de silicium de 20 um. La structure est une double jonction : une jonction PN a base
d’InGaN connectée en série avec une autre jonction PN & base de silicium. Récemment, M.
Lourassi, B. Soudini [122] ont étudié par simulation, ’effet de la polarisation sur une
structure tandem a hétérojonction p-GaN/n-Ing12GaoesN/n-InosGagsN/p-Si/n-Si.  Les
rendements rapportés sont 9.88% sans polarisation et 8.22 % avec polarisation. La figure 11.29

représente la structure de la cellule solaire étudiée par M. Lourassi, B. Soudini.

100 A° p-GaN 5x10 /cm?

500 A° n-Ing 1,GaggsN 1X10Y /em?

] T S R R

3500 A° n-Si 1x10% /cm?

Figure 11.29 — Cellule solaire tandem InGaN/Si étudiée par M. Lourassi, B. Soudini [122].

11.9 Conclusion

Nous avons vu dans ce deuxiéme chapitre les caractéristiques et les différentes
propriétés d’InGaN ; structurel, électronique, etc. Les avantages d’InGaN étaient abordés dans

un deuxieme temps (un large gap direct qui couvre quasiment tout le spectre solaire) ainsi que
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les points faibles de ce matériau (défauts structuraux, concentration élevée d’électrons,
croissance difficile, dopage type p difficile). Nous avons également abordé le sujet des
substrats possibles pour 1’épitaxie d’InGaN. Enfin, une étude bibliographique de I’état de 1’art
actuel des différentes structures de cellules solaires a base d’InGaN était présentée, a savoir
la structure homo-jonction PN ou PIN, la structure hétérojonction PIN et la structure tandem
qui est au cceur de ce travail. Nous allons voir par la suite dans le dernier chapitre, une étude
consacrée aux simulations menées a 1’aide du logiciel ATLAS SILVACO. Nous allons
commencer par définir les différents modeles et équations utilisés dans la simulation et aussi
le mode de fonctionnement du logiciel utilisé. Apres, nous allons présenter les résultats

d’optimisation de la structure tandem étudiée dans ce travail.
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I11. MODELISATION ET OPTIMISATION D 'UNE CELLULE SOLAIRE TANDEM A BASE D 'INGAN

I11.1 Introduction

La bande interdite d'InGaN correspond bien a I'énergie du spectre solaire, cette
propriété importante le rend avantageux pour la fabrication des cellules solaires a multi-
jonctions de haute performance. Ces cellules solaires se composent de plusieurs jonctions de
méme matériau et de gaps différents, permettant d’absorber la lumicre a partir des courtes
longueurs d’onde vers les plus longues [7], [123], [124]. Afin de réduire les cycles
d’¢élaboration et de minimiser les colts de développement, une simulation numérique des
structures de cellules solaires est souvent effectuée. La modélisation et la simulation
numérique permettent de prévoir les comportements et les performances des cellules solaires
et de visualiser les phénomenes physiques intervenant dans le fonctionnement du composant,

tels que les phénomenes de photo génération et la distribution du champ électrique.

Ce troisieme chapitre contient deux parties. Dans la premiere partie nous présentons
les modeéles physiques et les outils informatiques utilisés pour la simulation et I’optimisation
des structures de cellules solaires. La deuxieme partie présente les simulations de notre
structure de cellule solaire tandem, effectuées a 1’aide du logiciel Atlas de SILVACO. Nous
étudions I’influence de différents parametres sur les performances de la cellule photovoltaique

afin d’optimiser ces derniers et par conséquent améliorer le rendement de conversion.

I11.2 Modélisation et simulation numérique
111.2.1 Modéle dérive-diffusion

Le logiciel utilisé pour la modélisation de structure de la cellule solaire tandem de
notre travail est basée sur le modeéle Dérive-Diffusion (en anglais Drift-Diffusion) et la
statistique de Fermi Dirac pour décrire la répartition des porteurs de charges dans le matériau.
Le modéle dérive-diffusion prend en considération la dérive due au champ électrique appliqué
au dispositif et le transport de charges causé par la diffusion des porteurs a travers la structure
[125]-[127]. Les équations mises en jeu dans ce modéle sont : I’équation de Poisson, les

équations de continuité et les équations de transport.

111.2.1.1 Equation de poisson

L’équation de poisson permet de relier le potentiel électrostatique (¢) a la densité
volumique des charges électriques. Le champ électrique est obtenu a partir du potentiel
électrique par la relation suivante [126], [127] :
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E =—grad¢ (111.2)

111.2.1.2 Equations de continuité

Les équations genérales de continuité des électrons et des trous sont données par
[126], [127] :

d 1,. —
a—’;=;dw]n+6n—Rn (111.2)
ap 1,.
EZ—;dlU]p‘FGp—Rp (“|3)

Ou n et p sont les concentrations des électrons et des trous, ]7[ et E sont les densités de
courant d’¢électrons et de trous, G, et G, sont les taux de génération des électrons et des trous

et R, et R, sont les taux de recombinaison des électrons et des trous.

111.2.1.3 Equations de transport

Le déplacement des porteurs de charges se fait par un champ électrique, et on a un
courant appelé courant de dérive (ou courant de conduction) proportionnel au champ
électrique ; et par diffusion des porteurs des régions a forte concentration vers les régions a
faible concentration, c’est le courant de diffusion. La densité de courant totale pour les

électrons et les trous est donnée par [126], [127] :

Jn =n.q.u,E + q.D,Vn (111.9)

— -

Jp =p.q.-upE — q.D,Vp (1n.5)

OU E est le champ électrique ; u,, et 1y sont les mobilités respectivement des électrons et des

trous et D,, et D,, sont les constantes de diffusion des électrons et des trous, données par :

kgT
Drp = "2 Hnp (111.6)

Ou kg est la constante de Boltzmann et T la température.

111.2.2 Modélisations physiques

ATLAS comprend plusieurs dizaines de modeles pour des phénoménes physiques

divers. Dans cette section, nous allons aborder seulement quelques modeles.
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111.2.2.1 Modeles de mobilité

Le modele que nous utilisons est un modeéle analytique et empirique propose par
Caughey et Thomas [128] dans lequel sont pris en compte a la fois le champ électrique et la
température. La mobilité des électrons i et celle des trous pp est donnée par la relation

suivante :

Hmaxnp—Hminn,p
1.7
1+(N/Ngnp)' "7 (11.7)

Unp (N ) = Uminnp +
Ou N est la concentration totale du dopage, T la température, yn, p, min, Hmax €t Ngnp SONt
des parametres empiriques. Leurs valeurs sont rapportées dans le tableau I11.1.

Tableau I11.1 — les paramétres utilisés dans 1’équation (II1.7) pour modéliser les mobilités des

électrons et des trous [129]-[131].

GaN InN
tminn (€M?V1s?t) 55 30
tmaxn (cM?VisT) 1000 1100
yn 1 1
Ngn(cm™) 2x10Y 8x10*8
Uminp (cM?VisT) 3 3
Umaxp (CM?V1isT) 170 340
14% 2 2
Ngp(cm™3) 3x10%7 3x10%

111.2.2.2 Coefficient d’absorption

Le coefficient d’absorption est un paramétre qui influence directement la densité de
courant délivrée par la cellule et donc son rendement. Pour décrire 1’absorption dans InGaN,

nous utilisons un modéle empirique défini par la relation suivante [124] :

alem™) = 105Jc(5ph —E,) + D(Ep, — E,)’ (1.8)

Ou E, est I’énergie du photon incident et E; est I’énergie de la bande interdite pour une

composition d’indium donnée. Les valeurs de C et D, sont obtenues a partir des mesures
expérimentales.
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111.2.2.3 Modéles de génération et recombinaison des porteurs

Pour la modélisation des pertes dans la structure, nous prenons en compte les
recombinaisons Shockley-Read-Hall (SRH), la recombinaison radiative et la recombinaison
Auger. Les mécanismes de tous ces types de recombinaisons sont traités dans le chapitre 2.

111.2.3 Logiciel de simulation SILVACO

Le logiciel Atlas appartient aux familles des logiciels de la société SILVACO (Silicon
Valley Corporation) ; c’est un logiciel de simulation 2D/3D basé sur la méthode des éléments
finis. SILVACO permet la modélisation physique et les processus de fabrication (gravure,
dép6t, dopage, épitaxie...) des composants a base de semi-conducteurs, notamment les cellules
solaires. Atlas permet de prédire le comportement électrique et fournit aussi des informations
sur la distribution interne des variables associées au fonctionnement du dispositif telles que, le

champ électrique, le potentiel, les concentrations des porteurs de charges, etc.

111.2.3.1 Outils de SILVACO

SILVACO possede deux outils principaux (figure 111.1) :

e les outils de cceur contenant 1’outil de simulation du dispositif, ATLAS et le simulateur de
processus, ATHENA.

e les outils interactifs (DeckBuild, DevEdit et TonyPlot) qui nous permettent de
communiquer avec les simulateurs et de visualiser les résultats obtenus. DeckBuild permet
d’écrire les commandes a exécuter et de visualiser I’exécution du code en temps réel,
DevEdit est un editeur graphique qui permet d’éditer la structure (dopage, maillage, les

types de matériaux) et TonyPlot permet de visualiser les résultats de simulation.
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Les simulateurs

ATLAS ATHENA
Simulateur de dispositif Simulateur de processus

R

Outils interactifs

DeckBuild
nvironnement

DevEdit
Editeur

TonyPlot
Visualiseur

Figure 111.1 — Les différents outils de SILVACO.

111.2.3.2 Mode de fonctionnement

Le programme de simulation d’un dispositif se fait en plusieurs étapes qui sont traitées
par les outils de SILVACO déefinis auparavant (figure 111.2) [132].

ler.Définition de la structure: cette étape contient la définition du maillage, des
différentes régions, du dopage et des électrodes.

2e. Définition des modeles et des matériaux : cela comprend la définition des matériaux
utilisés, des parametres d’interface et des modeles physiques utilisés.

3e. Définition de la méthode numérique : cette étape indique la méthode numérique a
utiliser pour résoudre les équations aux dérivées partielles.

4e. Spécification des solutions : par les instructions, LOG, SOLVE et SAVE.

5e. Analyse des résultats : par les instructions EXTRACT et TONYPLOT qui permettent
d’extraire les valeurs des paramétres enregistrés et d’afficher graphiquement les

résultats.
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Figure 111.2 — Fichiers d’entrée et de sortie d’Atlas [132].

111.3 Résultats de simulation

La structure modélisée dans ce travail est une structure tandem composée de deux sous
cellules a homojonction de type p-i-n basée sur le matériau ternaire InGaN. La structure de la
sous cellule est prise de la référence [133]. La figure I11.3 présente la structure de la sous
cellule étudiée. La couche P-GaN a 15 nm d’épaisseur et un dopage de 10*” cm, les couches
P-InGaN et N-InGaN ont 90 nm et 150 nm d’épaisseur et des dopages de 10'° et 10'® cm,
respectivement, et la couche intrinséque d’InGaN a 240 nm d’épaisseur et un dopage de

10%cm2,

Ni/Au

0 p-Gav {15 nmy)

p—In,Gay_ N (90 nm)

01 =

— i— In,Gay_,N (240 mn)

Ti/ALNi/Au

03 =/

— n —In,Gay;_,N (150 nm)

0 100 200 300 400 500 600 700 800 500 1000

Figure I11.3 — Structure de la sous-cellule.
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Figure I11.4 — Maillage de la sous-cellule.

— s——= Bande de Conduction (V)
+——= Bande de Valence (V)

0.1 0z 0.3 04
Distance (11m)

Figure I11.5 — Diagramme de bande de la sous-cellule.

Le maillage a travers la structure de la sous cellule est présenté sur la figure 111.4. Afin
d’obtenir une bonne précision a des temps de calcul raisonnables, nous utilisons un maillage
plus dense dans les régions importantes pour la simulation, et large aux autres régions. Le
diagramme de bande de la structure est donneé par la figure 111.5. Les lignes continues noires et

rouges indiquent respectivement les eénergies de conduction et de valence, aucune
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discontinuité de bandes n’est visible dans ce diagramme. La figure II.6 donne la

concentration des électrons et des trous a travers la structure de la sous cellule.

a——= Conc d'électrons (/cm?)|
20 s+—=Conc des trous (/cm®)

0.1 0z 0.3 0.4
Distance (1um)

Figure 111.6 — Concentration des électrons et des trous a travers la structure de la sous-cellule.

111.3.1 Variation de la concentration d’indium dans la sous cellule

Les caractéristiques des dispositifs PVs p-i-n/InGaN sont simulées sous spectre solaire
AML.5. Tout d'abord, nous étudions la variation de la densité de courant J(V) de la sous
cellule solaire, pour différentes teneurs en indium. Les résultats sont présentés sur la figure
[11.7. Lorsque la concentration d'indium augmente, le Vco diminue ; comme déja expliqué
[134], cette réduction due a des courants de fuite élevés, résulte d'une forte concentration (>
20%) d'indium.
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Figure 111.7 — La caractéristique J-V de la sous cellule pour différentes concentrations
d’indium.
Les résultats obtenus pour une concentration d'indium de 15% sont proches de ceux trouvés

expérimentalement par Liwen Sang et al [133]. Le tableau I11.2 récapitule les résultats de la

simulation.

Tableau I11.2 — Résultats de simulation.

X Jee (mA/cmZ) Vco (V) FF (%) N (%)
0.05 0.77 2.46 64.61 1.22
) 0.15 0.52 2.06 57.90 0.62
Nos résultats
0.22 0.50 1.80 56.84 0.52
0.35 0.50 1.37 59.31 0.41
Liwen Sang et al.*? 0.15 0.77 1.31 55 0.55

111.3.2 Structure et caracteristiques de la cellule solaire tandem

La figure 111.8 présente la structure de la cellule solaire tandem a base d'InGaN étudiée
dans ce travail ; elle est formée de deux sous-cellules p-i-n/InGaN. Les deux sous-cellules

sont séparées par une jonction tunnel p-InGaN/n-InGaN.
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Figure 111.8 — Structure de la cellule tandem.

Nous commencons par étudier toutes les cellules tandem possibles avec des
concentrations d'indium de 0.05, 0.15, 0.22 et 0.35. Le tableau Il11.3 donne le détail des

différentes cellules solaires simulées.

Tableau I11.3 — Cellules tandem simulées.

Numéro de la cellule simulée Fraction d’indium (X1) Fraction d’indium (X2)
Cell#1 0.05 0.15
Cell#2 0.05 0.22
Cell#3 0.05 0.35
Cell#4 0.15 0.22
Cell#5 0.15 0.35
Cell#6 0.22 0.35

La figure 111.9 résume les résultats obtenus pour la densité de courant de court-circuit,
la tension de circuit ouvert et le rendement. La cellule solaire tandem de concentration
d'indium de 0.05 et 0.15 pour la sous-cellule supérieure et la sous-cellule inférieure
respectivement, donne de meilleurs résultats ; nous choisissons alors ce cas de figure pour

continuer notre étude.
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Figure 111.9 — Densité de courant de court circuit, tension de circuit ouvert et rendement de

conversion des différentes cellules solaires simulées.

La figure 111.10 représente la caractéristique J-V de la cellule tandem, la sous cellule
supeérieure et la sous cellule inferieure. Comme le montre la figure, Jcc de la cellule tandem
est supérieur a Jcc des deux sous-cellules ; la tension Vco de la cellule tandem est presque
égale a la tension Vco de la cellule supérieure ; pour la cellule tandem, nous obtenons une
densité de courant de court-circuit de 1.05 mA/cm? et une tension de circuit ouvert de 2.46 V ;
tous les résultats sont présentés dans le tableau I11.4.

Tableau I11.4 —Résultats de simulation.
\]cc (mAlcmZ) Vco (V) T] (%)

Sous cellule supérieure 0.77 2.46 1.22
Sous cellule inférieure  0.52 2.06 0.62
Cellule tandem 1.05 2.46 1.52
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Figure 111.10 — La caracteéristique J-V de la cellule tandem, la sous cellule supérieure et la sous

cellule inférieure.

Notre objectif est de réaliser une optimisation qui donne des performances optimales
de la cellule modélisée. Pour ce faire, nous jouons sur plusieurs parametres physiques et

géométriques de la cellule tels que le dopage, les épaisseurs des couches, la température, etc.

111.3.3 Variation de I’épaisseur et du dopage des couches intrinseques

La premiére étude que nous menons est l'effet de 1’épaisseur et de la concentration
électronique intrinséque (di et N;). Comme nous avons expliqué dans le chapitre 2, les alliages
InGaN sont intrinséquement de type n a cause des défauts de lacune d’azote qui sont les plus
probables. La concentration électronique intrinseque dans ces alliages peut atteindre des
niveaux supérieurs a 10'® cm™. Dans nos simulations, nous faisons varier cette concentration
électronique de 10'* & 10" cm3, pour déférentes épaisseurs de la couche intrinséque.

Comme le montre la figure 111.11 ; pour de faibles épaisseurs des couches intrinséques
dans les deux sous-cellules de la cellule solaire tandem, le dopage intrinséque n’a pas d’effet
ou un léger effet sur les caractéristiques de la cellule a savoir, la densité de courant de court
circuit, la tension en circuit ouvert et le rendement de conversion. Par contre pour des
épaisseurs plus élevés, le dopage intrinseque influe fortement sur ces caractéristiques. En
augmentant la concentration électronique intrinseque (CEl), la densité de courant de court
circuit et le rendement de conversion commencent a diminuer, ceci est dd a la diminution de

la ZCE en augmentant la CEl, ce qui favorise la recombinaison dans les couches intrinséques.
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Nous observons aussi que lorsque le dopage des couches intrinséques est supérieur a celui des
couches dopées P, le rendement chute brutalement. Ceci est expliqué par le fait que la zone de
charge d’espace se déplace dans la couche P limitant la séparation des charges et la collecte
des porteurs.

08+

n (%)
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Jec (MA/ecm?)

04

02+

00 -~ r -~ r - 1~ r - 1 1
100 150 200 250 300 350 400
Epaisseur des couches intrinséques (nm) Epaisseur des couches intrinséques (nm)
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Figure 111.11 — Variation du rendement de la cellule (droite) et de la densité de courant en

fonction de 1’épaisseur des couches intrinséques pour différentes dopages.

111.3.4 Variation de I’épaisseur et du dopage de la couche p-GaN

Comme une deuxieme étude, nous simulons ’effet de 1’épaisseur et du dopage (dp et
Na) de la couche p-GaN sur les caractéristiques de la cellule solaire tandem (figure 111.12).
Lorsque le dopage type p de la couche InGaN augmente, la qualité de cette derniére se
dégrade ce qui nécessite la croissance d’une couche fine de p-GaN au sommet pour obtenir un
contact ohmique de haute qualité [118]. Une épaisseur de 40 nm pour la couche p-GaN nous
donne un meilleur résultat de rendement de conversion avec une valeur égale & 3.72 %. Au
dela de 40 nm, la tension de circuit ouvert et le rendement de conversion diminuent
légérement. En augmentant le dopage de la couche p-GaN de la sous-cellule supérieure, la
ZCE devient trés mince, les porteurs peuvent enrichir la barriere, et par conséquent les
caractéristiques de la cellule solaire tandem s’améliorent ; nous obtenons un rendement de
conversion optimal égal a 3.79 % pour un dopage p de la couche GaN de la sous cellule

supérieure égal a 10%° cm3,
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Figure 111.12 — Variation des paramétres de la cellule en fonction de 1’épaisseur de la couche

p-GaN (a gauche), et du dopage de la couche p-GaN (a droite).

111.3.5 Variation du dopage P des couches InGaN

Comme nous I’avons déja indiqué, 1’élaboration d’une couche InGaN de type P avec
une qualité cristalline satisfaisante, reste toujours difficile a réaliser. C’est I'un des défis
majeurs pour la réalisation de structures de cellules solaires a base d’InGaN. Dans cette partie,
nous allons étudier I’impact du dopage de la couche p-InGaN (Na) sur les caractéristiques de
notre structure tandem. La figure 111.13 montre les résultats obtenus pour la densité de courant
de court circuit, la tension en circuit ouvert, et le rendement de conversion pour des dopages
de la couche p-InGaN de la sous cellule supérieure qui varient entre 10% et 10*® cm™. Pour la
sous cellule inférieure nous prenons deux valeurs de dopage de la couche p-InGaN, 10% et de
107 cm3. L'efficacité de la cellule atteint une valeur maximale de 3.58 % pour un dopage p
de la sous cellule supérieure égal a 5x10*" cm=. La densité de courant de court circuit (Jsc)
augmente avec le dopage p ; cette augmentation est significative lorsque le dopage de la
couche p de la sous cellule supérieure passe de 10 cm™ & 5x10%® cm=. Quand le dopage p
dépasse 5x10® cm3, le Jsc diminue Iégérement. Une valeur maximale de Vco est obtenue
pour un dopage p de 10*® cm=. Des meilleurs résultats sont obtenus pour un dopage p de la

sous cellule inférieure égal & 10'® cm3,
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Figure 111.13 — Variation des parametres de la cellule en fonction du dopage de la sous cellule

supérieure p-InGaN.

Nous venons d’étudier I'effet des deux paramétres ; I'épaisseur et le dopage des différentes
couches sur la performance de la cellule solaire modélisée, les valeurs optimales obtenues

pour ces deux parametres sont réesumées dans le tableau I11.5.

Tableau I11.5 — Paramétres optimisée de la cellule tandem modélisée.

Sous cellule supérieure Sous cellule inférieure
Couches p-GaN p-InGaN i-InGaN  p-GaN p-InGaN i-InGaN
Epaisseur (nm) 30 90 400 30 90 400
Dopage (cm™) 10%° 5 x 10Y 10% 107 106 101

Dans la partie suivante, nous allons étudier l'influence de la température sur les
caractéristiques de la cellule solaire modélisée ainsi que l'effet de la croissance d’une couche
antireflet sur la face avant de la cellule. Pour ce faire, nous prenons la cellule obtenue avec les

parameétres optimaux de dopage et de I'épaisseur.

111.3.6 Effet de la température

Selon la relation de Varshni (eq.l11.9), I’énergie de la bande interdite interdite est

inversement proportionnelle a la température [38].
2
Ey(T) = E,;(0) — % (111.9)

Eq(0) est le gap du matériau & 0 K [eV], « est une constante empirique [eV.K™], et B est une
constante associée a la température de Debye [K]. Ces parametres pour GaN et InN sont

rassemblés dans le tableau 111.6.
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Tableau I11.6 — Eg, a, B pour GaN et InN [38], [66].

GaN InN
E¢(eV)aT=0K 3.51 0.69
a (eV.K?) 9.09 x 10* 4.1 x10*
B (K) 830 454

Afin d'étudier la dépendance en température de la bande interdite, nous présentons a la figure
I11.14 le diagramme de la bande interdite de la cellule solaire & modéliser en fonction de la
distance le long de la direction de croissance sur une plage de température qui varie de 200 a
500 K. Le tableau I11.7 donne les valeurs des gaps de GaN, InN, et InxGaix N (pour x = 0.05,
0.1, 0.15) calculés par la relation de Varshni (eq.111.9).

Tableau I11.7 — Gaps de GaN, InN, et InxGaix N a différentes températures.

T(K) EgGaN (eV) EglnN (eV) EgInO.OSGaolgsN(eV) Eglno,lcao_gzv(ev) Eglng_lsGaO_ssN(ev)

200 3.47 0.66 3.26 3.06 2.86
300 3.437 0.64 3.23 3.028 2.83
400 3.39 0.61 3.18 2.98 2.79
500 3.34 0.58 3.13 2.935 2.74
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Figure I11.14 — Variation de 1’énergie de la bande interdite de la cellule tandem en fonction de

la température.
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Pour les couches p-InGaN des deux sous-cellules, les bandes de conduction et de valence se
déplacent vers des énergies plus élevees a mesure que la température augmente. Pour les
couches n-InGaN des deux sous-cellules, la partie supérieure de la bande de valence se
déplace vers le haut, ce qui entraine un rétrécissement de la bande interdite. A l'interface p-
GaN/p-InGaN, nous observons la formation de puits de potentiel, ce qui s'explique par la
modification importante du champ électrique interne et de la recombinaison radiative avec la
température (figures 111.15 et 111.16) qui limitent le transport des paires électron-trou photo-
générées a travers les couches épitaxiées. Dans la jonction tunnel p-InGaN/n-InGaN, la

formation de puits de potentiel est due au fort dopage dans cette zone.
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Figure 111.15 — Champ électrique a travers la structure pour différentes valeurs de température.
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Figure 111.16 — Variation du taux de recombinaison radiative a travers la structure pour

différentes valeurs de température.

La figure 111.17 montre I'existence d'une recombinaison SRH dans la couche i-InGaN de la
sous-cellule supérieure, qui varie considérablement avec la température ; cela peut s'expliquer

par l'augmentation des défauts structurels.
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Figure I11.17 — Variation du taux de recombinaison SRH a travers la structure pour différentes

valeurs de température.
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L’effet de la température sur les parameétres de la cellule solaire modélisée est également
étudié. Les figures 111.18 et 111.19 présentent les caractéristiques J-V et P-V de la cellule
optimisée sous différentes valeurs de la température. Les résultats montrent bien qu’il y a une
augmentation du courant de court-circuit et une diminution de la tension de circuit ouvert

avec la température qui peut s'expliquer par le rétrécissement de la bande interdite.
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Figure 111.18 — Caractéristique J-V pour différentes valeurs de température.
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Figure 111.19 — Caractéristique P-V pour différentes valeurs de température.
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La recombinaison des porteurs photo-généres devient tres probable lorsque la température
augmente. Ainsi, la diminution de la tension étant plus importante que 1’augmentation du
courant (les résultats qui se présentent sur la figure 111.20), ce qui entraine une dégradation du
rendement des cellules solaires avec la température [135], [136]. Le facteur de forme diminue
avec ’augmentation de la température, cela peut s’expliquer par le fait que le FF est une
fonction de Vco. Outre cela, il existe d’autres parameétres qui peuvent affecter le FF tels que

la recombinaison, la résistance parasite, le niveau de dopage, etc.
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Figure 111.20 — Variations des paramétres de la cellule tandem en fonction de la température.

111.3.7 Texturation et parameétres optimales

Dans la conception des systémes photovoltaiques ; la transmission de la lumiere, la
recombinaison, ainsi que les résistances shunt et série jouent un réle trés important dans
I'amélioration des caractéristiques électriques. De nombreuses méthodes ont été proposees
pour améliorer les performances, notamment la réduction de la réflexion de la surface des
PVs. A cette fin, une couche antireflet (CAR) ou des couches antireflets multiples faites de
divers matériaux ont été développées pour minimiser la réflexion du spectre [137].

La derniere partie est consacrée a 1’étude de I’effet de la couche antireflet sur les
performances de la cellule modélisée et optimisée dans la partie précédente, a 200 K. La
couche antireflet déposée sur la face avant de la cellule est le dioxyde de silicium (SiOz)
d’épaisseur égale a 40 nm. Les résultats de simulation montrent une amélioration dans les
performances de la cellule. Nous obtenons un courant de court circuit égal a 3.39 mA/cm?
pour la cellule avec CAR (figure 111.21), la densité de puissance maximale est aussi améliorée

(figure 111.22), d’ou I’augmentation du rendement de conversion.
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Figure 111.21 — Caractéristique J-V de la cellule tandem avec et sans couche antireflet.
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Figure 111.22 — Caractéristique P-V de la cellule tandem avec et sans couche antireflet.

L'efficacité quantique externe (EQE) pour la cellule solaire tandem modélisée est ainsi
simulée; la figure 111.23 montre les résultats obtenus. Nous atteignons une efficacité
quantique externe maximum d'environ 19.5% a une longueur d'onde égale a 300 nm pour la
cellule avec CAR ; alors que pour la cellule sans CAR, I’efficacité pour la méme longueur
d’onde est 16.8%.
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Figure 111.23 — Efficacité quantique externe de la cellule modélisée avec CAR et sans CAR.

La réponse spectrale d'une cellule solaire est l'une des plus riches en tests
d'information actuellement réalisés dans les processus de conception et de fabrication [138].

La réponse spectrale (SR) est exprimée par [139] :

_Jec® _qa
SR() = =05 = - EQE. (111.10)

Ou /.. est le courant de court-circuit, P;, est la puissance de la lumiere incidente, A est la
longueur d'onde du photon, g est la charge électronique, h est la constante de Planck et ¢ est
la vitesse de la lumiére.

La figure 111.24 présente la réponse spectrale de notre structure modélisée avec et sans la
couche antireflet. Nous obtenons une densité de courant cathodique maximale de 4.9 mA/cm?
et 5.8 mA/cm? pour la cellule sans CAR et avec CAR, respectivement ; pour une longueur
d'onde de 500 nm.
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Figure 111.24 — Réponse spectrale de la cellule tandem sans et avec CAR.

I11.4 Conclusion

Dans ce dernier chapitre nous avons representé le travail de simulation effectué durant
la thése. Nous avons expliqué les différents modéles physiques que nous avons utilisés dans
les simulations. Ensuite, nous avons préesenté le logiciel utilisé, Atlas SILAVCO, avec lequel
nous avons mené nos simulations. La cellule a été formée par deux sous-cellules p-InyGai-
xN/i-InyGaixN/n-InyGaixN avec une concentration d'indium de 0.05 et 0.15 ; et simulée en
utilisant une illumination AML1.5. La caractéristique J-V de la sous-cellule pour différentes
compositions d'indium a été étudiee en premier temps. Aprés, nous avons simulé les
différentes cellules tandem possibles avec les concentrations d’indium de 0.05, 0.15, 0.22, et
0.35. Nous avons noté que des meilleurs paramétres (Jsc, Voc, et i) sont obtenus pour des
compositions d’indium égal a 0.05 et 0.15, pour la sous cellule supérieure et la sous cellule
inférieure, respectivement. Par la suite, nous avons étudié 1’effet du dopage et de I’épaisseur
des différentes couches sur les performances de la cellule. L’effet de la température sur les
performances de la cellule modeélisée a été aussi étudi¢. Enfin, nous avons étudié 1’influence

de la texturation de la cellule.

80



CONCLUSION GENERALE ET PERSPECTIVES

L’objectif de ce travail de these était de développer une structure tandem de cellule
solaire a base d’InGaN, en simulant et en optimisant les différents parameétres de la cellule
afin d’améliorer ses performances.

Dans le premier chapitre, nous avons expliqué les bases de la technologie
photovoltaique. Apres avoir présenté en détail, le spectre solaire, sa composition, son intensité
au sol, ainsi que les différents paramétres influant cette intensité; nous avons décrit le
principe de fonctionnement d’une jonction PN et d’une cellule solaire. Les différents
paramétres des cellules solaires ont été présentés ; et enfin, une étude récapitulative des
différentes filieres photovoltaiques existantes en donnant leur record de rendement, a été
présentée.

Sa bande interdite qui varie de 0.65 eV a 3.4 eV et qui couvre presque tout le spectre
solaire, sa résistance aux rayonnements de haute énergie et son fort coefficient d’absorption
(10°cm™) font du composé ternaire InGaN, un matériau de choix pour les dispositifs
photovoltaiques (PV) de haute efficacité. Dans la deuxiéme partie de ce travail, nous avons vu
que les propriétés d’InGaN permettent de fabriquer des cellules solaires multijonctions
ultraminces avec une longue durée de vie et un bon rendement, en variant seulement la
fraction d’indium. Cependant, ce matériau posséde plusieurs inconvénients dans lesquels on
trouve la difficulté de croitre des couches d’InGaN de faible énergie de bande interdite (forte
concentration d’indium), les mauvaises qualités des couches InGaN de type p, et le manque
de substrat adapté (désaccord de mailles et coefficients d’expansion thermique différents).

Dans la troisieme et derniére partie, nous avons présenté les résultats de simulation
obtenus. D’abord, nous avons présenté le logiciel Atlas de SILVACO avec lequel nous avons
réalisé nos simulations ainsi que les modeles et les équations utilisés par ce logiciel. Par la
suite, nous avons présenté notre étude réalisée au cours de ce travail. La cellule tandem
modélisée se composait de deux sous cellules @ homojonction de type p-i-n, a base d’InGaN.
Nous avons fait varier les différents parametres (épaisseurs, dopages, etc.) afin d’optimiser les
performances de la cellule photovoltaique. Nous avons effectué cette optimisation pour des
compositions d’indium égales a 0.05 dans la sous-cellule supérieure et 0.15 dans la sous-
cellule inférieure. Ensuite, nous avons étudié l’influence de la température sur les
performances de la cellule tandem, et nous avons fini cette partie par 1’étude de I’apport d’une

couche antireflet a la surface de la cellule.
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CONCLUSION

Les résultats obtenus pour la cellule mono et homojonction de type p-i-n étudiée dans
ce travail sont proches de ceux trouveés expérimentalement par Liwen Sang et al [132]. Pour la
structure a double jonction de type p-i-n que nous avons modélisée, nous avons obtenu de
bons résultats par rapport a ceux donnés par la structure a monojonction. Un rendement de
8.43% était obtenu. Le tableau ci-dessous récapitule les résultats obtenus dans notre étude.
Mais avant cela, nous émettrions quelques travaux qui pourraient étre des perspectives
complétant ce travail :

— L’étude de I’effet des défauts dans InGaN sur les performances de la cellule tandem.
— L’optimisation d’une structure tandem & trois sous cellules ou plus : dans cette étude,

il s’agirait de simuler une structure & homojonction et une autre a hétérojonction, en

associant des sous-cellules au matériau InGaN a des sous-cellules & base de silicium

ou des matériaux I11-V.
— L’optimisation d’une structure tandem a hétérojonction GaN/InGaN de type p-i-n qui

contiendrait deux sous-cellules, trois sous-cellules, ou plus.
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CONCLUSION

Paramétres d’optimisation Valeurs optimales
di (nm) 400
Ni (cm™) 101
Sous-cellule supérieure Na (cm™) 5.10%7
X1 0.05
di (nm) 400
Ni (cm) 10%
Sous-cellule inférieure Na (cm™) 1016
X2 0.15
Couche GaN dp (nm) 30
Na (cm®) 10%°
Performances de la cellule tandem
Jec (MA/Cm?) Veo (V) FF n (%)
3.08 2.50 89.82 6.92

Effet de la température (T)

T (K) Jec (MA/cm2) Veo (V) FF N (%)
200 2.94 2.69 92.29 7.29
300 2.99 2.51 90.05 6.79
400 3.002 2.20 86.46 5.73
500 3.00 1.88 82.03 4.63

Effet de la couche antireflet (CAR)

Jec (MA/cm?) Vco (V) FF N (%)
Sans CAR 2.94 2.69 92.29 7.29
Avec CAR 3.39 2.69 92.25 8.43
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The present paper indicates a numerical simulation to optimize the photovoltaic characteristics of an
InGaN tandem solar cell. The cell is composed of two sub-cells p-InyGaixN/i-InyGaixN/n-In,Gai.xN
with indium fraction (x) of 0.05 and 0.15, using sun AM1.5 illumination and SILVACO software for
the simulation. The results show that there is an increase in the conversion efficiency compared to that
of single-junction p-In.Ga; xN/i-InyGaixN/n-InyGaixN cells. We have also simulated the effect of p-
doping in the top-cell, the indium composition, and the intrinsic layer thickness; on the characteristics
of the tandem solar cell. We have reached a conversion efficiency of 3.71% for an intrinsic layers
thickness of 0.1 um and p-doping of 10 cm™ in the top cell.

Keywords: GaN; InN; InGaN; Tandem solar cells.

Introduction

The tunable band gap of InGaN varies from 0.65 eV to 3.42 eV matching well with the
energy of the solar spectrum, is the most property which makes it advantageous for high-
performance multi-junction solar cells. Several InGaN sub-cells with adjusted indium content
can be stacked to form a full-spectrum-response solar cell based on a single material system
[1-3]. Furthermore, the InGaN-based systems have many other advantages, such as large
absorption coefficient, high carrier mobility, high drift velocity, high temperature, and
radiation resistance [4, 5]. Unfortunately, the experimental conversion efficiency of solar cells
InGaN is still lower compared it with what expected. The authors in [6, 7] reported a
maximum efficiency of about 3.4% for InGaN solar cells. Progress in the field has been
limited to devices operating in the violet range with active layers including only 10% -20% of
In. To absorb light in the longer wavelength range, we must incorporate In. Although, this
leads to degrading the crystalline quality of the InGaN active layer, therefore, reduces the
efficiency of the device [8]. Other factors limiting the amelioration of the device
characteristics are the poor conductivity of p-type InGaN, the critical thickness limitation of
the thick InGaN layer [9], and the mismatch between the two binary, indium nitride and
gallium nitride of 10 % [10].
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In the present work, we simulate an InGaN tandem solar cell composed of two p-InyGai-xN/i-
InxGaixN/n-InxGaixN sub-cells with different indium concentrations. Our purpose is to
augment the conversion efficiency of the device.

Simulation Parameters

We have used SILVACO-Atlas for our simulations; which is a 2D and 3D device
simulator. It allows us to numerically solve Poisson’s equation coupled with continuity
equations for both electrons and holes under steady-state conditions.

The Energy band gap of the InxGaixN depending on the indium fraction can be approximated
using a modified Vegard’s law including the bowing parameter (b) [11], in addition to the
linear interpolation; this is given by “Eq. (1)”.

Ein6ay v =X X Epy + (1 —x) X Eggy —bxx X (1—x). (1)

Ecan and Einn are the values of the emission energy deduced from optical measurements.
However, large discrepancies are observed in the published values of b varying in the range
1.4eV —2.8¢eV “See Refs.11-13”, since the InN band-gap re-evaluation in 2002 [13].

“Equations (2) and (3)” give electron affinity and permittivity of InxGai—xN [14].

X = 3.659 X x — 2.666x? + 4.31. 2)
& =153xx+89 % (1—x). (3)
The electron mobility (pe) and the hole mobility (un) are calculated, using “Eq. (4)”.

Umax,e/h—Hmine/h (4)

.ue/h(N) = Hmine/n + 1+(N/Ng,e/h)ye/h .

Where N is the doping concentration, pmin, pumax, are the minimum and the maximum
mobility, Ng is the reference doping level and v is a specific parameter for a given material
[15].

The holes mobility of p-InyGaixN used in simulation was 13 cm?/Vs, 2.5 cm?/Vs, 3.0 cm?/Vs,
and 1.8 cm?/Vs for indium compositions of 0.05, 0.15, 0.22 and 0.35, respectively [16].

The effective density of states in the conduction and valence bands (Nc, Nv) respectively for
InN and GaN, were calculated by equations (5) and (6) [17, 18]:

X 3/2
N(T)C/V,InN =4.82 x 10*° x (mh/e) % ,1,3/2 (5)

mo

s 3y
N(T)esvgan = 2.50945 X 1012 x (Z22) 5 772 (6)
0

where m;, /, is the effective mass of the hole and the electron, and T is the temperature.

Parameters of InGaN, GaN and InN materials used in simulation are given by table 1.
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Table 1. Parameters of GaN, InN and InGaN materials, “See Refs.3, 17, and 19.”

GaN InNN Interpolation (InGaN)
Eg 3.42 0.65 1.43 bowing
SRH lifetime of electrons (s) 1.70x10° - 1.70x10°
SRH lifetime of holes (s) 0.65x10° - 0.65x10°
Electron mass me/mo 0.2 0.05 -
Hole mass mn/mo 1.25 0.36 -
Umine (CM2V1s1) 55 30 Linear
Hmaxee (CM?V1s71) 1000 1100 Linear
ve 1 1 Linear
Ng,e (cm®) 2x10% 8x10'8 Linear
Hmin,h (CM?V1sT) 3 3 Linear
Umax,h (CM?V1sT) 170 340 Linear
vh 2 2 Linear
Ng,h (cm™) 3x10Y 3x10Y Linear

Results and Discussion

We have chosen the cell studied by Liwen Sang et al.[20] as structure of basis of sub-
cells; the layers properties of sub-cells are: n-InxGaixN layer with thickness of 150 nm and a
doping of 10® cm?, i-InxGai«N layer with thickness of 240 nm, p-InxGaixN layer with
thickness of 90 nm and a doping of 10'® cm, and p-GaN layer with thickness of 15 nm and a
doping of 10%" cm.

The characteristics of the p-i-n/ InGaN photovoltaic (PV) devices were simulated using
one sun AML.5 illumination. Firstly, we have studied the variation of the sub-cell current
density J (V) for different indium contents. Results are illustrated in figure 1. When the
indium content increase, the Voc decreases; as already explained [8], this reduction due to
high leakage currents results from high-concentration (> 20%) of indium.

a— x=0.05
— m— x=0.15
0.002 — +—t x=0.22
— s 5= 0.35

Current density (A/cm?)

T T T I T T T T T T T T T T T T T T 1 T T T I T T T T T
04 0.3 12 16 2 24 28
Anode Voltage (V)

Fig.1. Current-voltage (J-V) of the sub-cell as a function of In composition.
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The results obtained for an indium fraction of 15% are near to those found by Liwen Sang et
al. [20] Table 2 recapitulates the simulation results.

Table.2. Details of sub-cell performances for different indium contents.

X Jsc (mAlcmz) Voc (V) FF (%) n (%)
0.05 0.77 2.46 64.61 1.22
our results 0.15 0.52 2.06 57.90 0.62
0.22 0.50 1.80 56.84  0.52
0.35 0.50 1.37 50.31 041
Liwen Sangetal.?® 0.15 0.77 1.31 55 0.55

Figure 2 presents the structure of the InGaN-based tandem solar cell studied in this work;
it is formed by two p-InkGaixN/i-InxGaixN/n-InxGaixN sub-cells. The two sub-cells are
separated by an InxGai-xN tunnel junction.

i} 100

300

hiaterials

Gold
Nickel
GaN
InGan
Titanium
Aluminum
WVacuum

400 500 600 700 200 S00 1000

Fig. 2. Schematic structure of the tandem solar cell.

We started by studying all possible tandem cells with indium concentrations of 0.05, 0.15,
0.22, and 0.35. Table 3 gives the details of the different simulated solar cells, and figure 3
recapitulates the results obtained for the short circuit current density (Jsc), the open circuit
voltage (Voc), and the efficiency (n). The tandem solar cell of indium concentration of 0.05
and 0.15 for the top Sub-cell and the bottom Sub-cell respectively; gives better results, so we
have chosen it to continue our study.

Table 3.Tandem solar cells simulated.

Tandem Cell#1 Cell#2 Cell#3 Celli4 Cell#s Cell#6
solar cells
Top- Bottom- Top- Bottom- Top- Bottom- Top- Bottom- Top- Bottom- Top- Bottom-
Sub-cells
cell cell cell cell cell cell cell cell cell cell cell cell
x . 0.05 0.15 0.05 0.22 0.05 0.35 0.15 0.22 0.15 0.35 0.22 0.35
composition
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B U (mA/cm?)
vV (V)
(%)

2,54

2,0

1,51

1,0+

0,51

0,0 4
cell#1 cell#2 cell#3 cell#4 cell#5 cell#6

Tandem solar cells

Fig.3. Jsc, Voc, and n of different tandem solar cells.

Figure 4 represents the J-V characteristic of the tandem cell (p-Ino.osGaoesN/i-
INo.05Gao.95/N-1N0.0sGao.a5sN/ p-1no.15Gao.esN/i-1ng 15Gao.ssN/n-1ng.15Gag.gsN), the top-cell, and the
bottom cell. As it is noted in the figure, Jsc of the tandem cell is superior to the Jsc of the two
sub-cells, while the Voc is inferior to the Voc of the top cell. For the tandem cell, a short
circuit current density of 1.05 mA/cm?, and an open circuit voltage of 2.40 V are obtained; all
results are given by Table 4.

. a— Top_cell
4—— Bottom_cell
sz Tandem_cell

-0.002

-0.004

-0.008

Current density (A/cm?)

-0.008

-0.012

-0.014

T T [ T T T [ T T T [T 1 T T T [ T T [ T T [T
0.4 08 12 15 z 24 28
Anode voltage (V)

Fig. 4. Current-voltage (J-V) of the tandem solar cell, and the two sub-cells.

Table 4. Details of the simulation results for the three cells.

Jsc (mA/sz) Voc (V) FF (%) n (%)

Top-cell 0.77 2.46 64.61 1.22
Bottom-cell 0.52 2.06 5790 0.62
Tandem-cell 1.05 2.40 60.34 152
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The photovoltaic characteristics are calculated using the equations (7), (8), (9), and (10), “See
Refs. 21-22.”

Eq. (7) gives the current—voltage function (J) of the PV device.

Ji =]S(qu/nkT - 1) — Jsc- (7)
From Eqg. (7), when J=0, the open-circuit voltage can be defined as:
— PKT 5o (Jsc
Voo = . lln(]S + 1). 8)

Where J is the reverse saturation current density, n is the ideality factor, KT /q is the thermal
voltage, and V is the bias voltage.
The energy conversion efficiency is given by :

_ Pmax _ JmaxVmax _ FF]scVoc
n_Pin_ Pin B Pin ' (9)
Pin = 1000 Wm?, that is the input power from the sunlight for 1-sun under AM1.5 condition,

FF is fill factor of solar cell, which is expressed as:

FF = JmaxVmax (10)
JscVoc

In the following study, we have optimized the p-type doping in the top cell and the
thickness of the intrinsic layer in the two sub-cells of the device, to improve the performances
of the device.

Figure 5 shows the effect of p-type doping in the top cell on Jsc, Voc, 1, and FF of the tandem
cell. The efficiency of the cell attains a maximum value of 3.65% for doping equal to 10*® cm"
3, The Jsc increases with the p-doping; this increase is significant when the p-doping changes
from 10 cm=to 5 x 10'® cm™ and in higher value from 5 x 10%® cm=, the Jsc decreasing
lightly. A maximum value of the Voc obtained for a p-doping of 10 cm,

1,8 T T T L 244 4,04 100

174

90

.7
3,04 {80

q
q S

1,6

154

1,44

S
VOC (V)
N (%)
o
&
\'\
3
FF (%)

Jsc (MA/cm?)

134

124
2,40

114

1,04 239

1x10' 1x10"7 1x10'® 1x10' 1x10" 1x10
p-doping of top_cell (cm™®) p-doping of top_cell (cm™®)

Fig.5. Effect of p-doping in the top cell on the photovoltaic characteristics (Jsc, Voc, N, and FF) of the tandem
solar cell.

Figure 6 shows the evolution of Jsc, Voc, 1, and FF as a function of intrinsic layers thickness
with p-doping of 10%® cm in the two sub-cells; and a p-doping of 108 cm and 10'® cm=3in
the top-cell and the bottom-cell respectively. Tandem cell gives a better efficiency of 3.71%
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for a thickness of 0.1 um and an optimized p-doping of the top-cell of 10'® cm?. As it is
shown in the figure, Jsc improves with intrinsic layers thickness while thick intrinsic layers
led to reduce Voc.

4,5
1,8
o oo o 0 @ 4,01
2 ]
1,6 _— *— o o o -
- 354 ° -o- o
—~ 1.4
N v 3|0 -
g I
g 1,2 S 25
< S =
8] o= -
~ 1,04 204 _—
_
154 -
0.8 //'
P-doping in the two sub_cells (cm™) 1,01 - P-doping in the two sub_cells (cm™)
0,6 —=10'°-10" —e10'®-10' —=10'°-10" —e10'®-10'
0,5
T T T T T ! T T T T T
01 0,2 0,3 04 0,5 01 0,2 0,3 04 0,5
Intrinsic layer thickness (um) Intrinsic layer thickness (um)
100
2,48 4 P-doping in the two sub_cells (cm®)
. P-doping in the two sub_cells (cm™) 95 1 —m—10%-10% —e— 16'8-10%
- 16 16 ° 18 16
2,46 - o) 107-10 107-10 90 e o o o o e
N 85 -
2,44 - AN
2 b S
0 2,421 . < 754
o w
> ° [T
70 4
2,40 A = °
\l\; 65 -
2,38 e o e .,
—a
2,36 1 55 4
T T T T T 50 T T T T T
0,1 0,2 0,3 0,4 05 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5
Intrinsic layer thickness (um) Intrinsic layer thickness (um)

Fig.6. Variation of the photovoltaic characteristics of the tandem cell with various i-region thicknesses.
Simulated external quantum efficiency (EQE) for the optimized tandem solar cell is given

by figure 7, with a p-doping of 10* cm™ in the top-cell and a p-doping of 10'® cm= in the
bottom-cell. We have attained a maximum EQE of about 10% at a wavelength of 300 nm.
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External Quantum Efficiency
&

0.3 04 0.5 08 o7 0.8 0s 1
Optical wavelength (pim)

Fig.7. External quantum efficiency of the tandem solar cell.
Spectral response, defined as the ratio of the photogenerated short-circuit current (Ig.) to
the incident luminous power (P;,,) upon the PV cell, is an intrinsic parameter for the specific

cell in the course of the photovoltaic conversion [23]. The spectral response (SR) is expressed
as [24]:

— Isc(l)
SR = 2555 (11)
The SR can be related to the external quantum efficiency by [25]:
SR(1) = 0.808 x A x EQE(Q) (12)

where A is the photon wavelength, and EQE is external quantum efficiency.

Figure 8 presents the spectral response of our device with a p-doping of 10 cm™ in the
top-cell and 10%* cm in the bottom-cell. We obtain a maximum cathode current density of
about 0.026 A/cm? for an optical wavelength of 500 nm.
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Fig. 8. Spectral response of the tandem solar cell.

Conclusion

The performances of an InGaN tandem solar cell were simulated using SILVACO
software. This cell was formed by two p-InxGai-xN/i-InxGaixN/n-InxGai-xN sub-cells with
indium concentration of 0.05 and 0.15, using 1-sun AML1.5 illumination. J-V characteristics of
sub-cell for different indium composition and the effect of intrinsic layer thickness and p-
doping of top-cell on the tandem solar cell characteristic were performed. We have noted that
Jsc, Voc, and 1, increase with the decrease of x, and Jsc improves with intrinsic layers
thickness while thick intrinsic layers led to reducing Voc. According to the numerical
simulations performed, we attained the best results for a thickness of the intrinsic layer of 0.1
um and a p-doping of 10 cm™ and 10'® cm™ of the active layers of the top-cell and the
bottom-cell, respectively.

The spectral response and external quantum efficiency of the optimized tandem solar cell
were simulated; maximum EQE of 10% was obtained at a wavelength of 300 nm.
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Résumé

L’alliage InGaN prend une grande importance aux applications photovoltaiques grace a sa large bande
interdite qui varie de 0.65 eV (gap d’InN) a 3.43 eV (gap de GaN), permettant 1’absorption d’une
grande partie du spectre solaire et la fabrication de cellules solaires multijonctions a haut rendement.
Dans ce travail de thése, nous avons étudié¢ par simulation une structure tandem d’une cellule solaire a
base d’InGaN. La structure est composée de deux sous cellules a homojonction de type p-i-n.
L’objectif de 1'étude est d’optimiser les performances de la cellule ; & cet effet nous avons utilisé le
logiciel Atlas de SILVACO. Nous avons commencé par faire varier I'épaisseur des couches ainsi que
le dopage des couches. Des valeurs optimales sont obtenues pour ces deux parametres. Ensuite, nous
avons étudié 1’effet de la température sur les performances de la structure, nous avons obtenu de bons
résultats pour les basses températures. Enfin, pour optimiser encore les performances de la cellule
tandem étudiée nous avons ajouté une couche antireflet a la surface de la cellule. Le rendement réalisé
par cette étude de simulation est passé de 1.52 % pour la structure de base a 8.43 % apres optimisation
des parameétres de la cellule solaire tandem.

Mots-clés : InGaN; Cellules solaires tandem; Photovoltaique ; Atlas/SILVACO ; Optimisation;
Simulation.

Abstract

InGaN alloy takes great importance in photovoltaic applications due to its wide bandgap which
extends from 0.65 eV (InN gap) to 3.43 eV (GaN gap), allowing the absorption of a large part of the
solar spectrum and the fabrication of high-efficiency multi-junction solar cells. In this thesis, we
studied a tandem structure of an InGaN-based solar cell by simulation. The structure consists of two p-
i-n homojunction sub-cells. The objective of the study is to optimize the performances of the cell; for
this purpose, we used the Atlas software of SILVACO. We started by varying thickness of layers as
well as the doping of the layers. Optimal values are obtained for these two parameters. Then, we
studied the effect of temperature on the performance of the structure; we got good results for low
temperatures. Finally, to further optimize the performance of the studied tandem cell, we added an
antireflection layer to the cell surface. The efficiency achieved by this simulation study is increased
from 1.52% for the basic structure to 8.43% after optimization of the tandem solar cell parameters.

Keywords: InGaN; Tandem Solar cells; Photovoltaic; Atlas/SILVACQO; Optimization; Simulation.
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