CHAPITRE 1l Etude ®imulation d’'un nano fil de silicium

1. introduction

Dans ce chapitre, nous présentons I'étude de lalealblaire a bas de Nano fils, la structures
étudée est Si/Nano fils-Si Cristallin. Nous commencgons, dans un premier temps, par définir
la structure de cellule solaire a nano fil de Sestparametres utilisés dans notre étude et nous
nous focalisons sur les nano fils de silicium comooeiche absorbeur dans une cellule
photovoltaique. Ainsi nous excluons les celluldaises dans lesquelles la jonction électrique
est réalisée entre les nano fils et le substraisiae seconde phase nous décrivons I'étude de
I'approche théorique des propriétés optiques de rihtnDans notre simulation nous avons
fait un petit travail qui varier le nombre de pagiras dans le structures d’étude.

2. Cellule solaire a nanofils de silicium

Dans cette partie, nous détaillerons le paltode fabrication de la cellule solaire a nano
fils. Les performances photovoltaiques seront éasnesurées et interprétées.
La structure finale de la cellule solaire a nat®dist illustrée sur le schéma de la figure 111.1
la prise de contact est réalisée grace a une gnétallique. Une partie de cette grille est
déposée sur une zone sans nano fil afin d’évitéeslendommager avec la pointe de mesure.

Zn0O:Al

Nanofil ¢-Si (p)

a-Si:H (i et n)

Substrat Si (p

Aluminium

Figure Ill 1 — Schéma de la cellule solaire & nano fils. Les difiées couches ne sont pas a I'échelle [61].

3. Protocole de fabrication
3.1. Préparation du substrat
1. Le substrat de croissance est une plaquette dausilicristallin, de résistivité a 6-12

Qcm et d’épaisseur 550 m. Une oxydation en voie séche est réalisée deensaa
obtenir une épaisseur d’oxyde de 80 nm. Une rgdiiotosensible est ensuite déposée
sur la plaquette. L'insolation est réalisée a kadlun stepper automatique. Le motif
est compose d’'un réseau carre de ronds de 400 roracitre et d’'une période de
800 nm. La résine insolée est développée par voimigue. Les étapes citées
précédemment ont été réalisées au CEA léti [61].
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2. La plaquette de silicium est découpée par clivageanique en échantillons carrés
d’environ 2 cm de coté.

3. Le dépbt du catalyseur est réalisé comme: I'oxyelsiticium est d’abord grave dans
une solution de HF diluée. Une épaisseur de 65@puiire est ensuite déposée dans
un bati d’évaporation a canon a électrons. Cetaésépur permet d’obtenir des nano
fils de diametre d’environ 300 nm.

4. Pour le lift-off., 'échantillon est laissé a trper dans I'acétone pendant 10minutes
sans agitation, puis pendant 10 minutes sous stina- Le rincage s’effectue dans de
I'iso propane sous ultra-sons pendant 10 minutes.dchantillons sont enfin rinces a
I'eau distillée et seches sous un flux d’azote [61]

3.2. Croissance de I'assemblée de nano fils

Les parameétres de croissance que nous avmmsiscsont ceux qui permettent d’obtenir
des nano fils dopés avec une grande proportiorade fils a orientation verticale. La hauteur
des nano fils visées est d’environ 1.5n. Les parameétres de croissance sont les suivants
pression totale dans la chambre de 20 Torr, flusittge de 10 sccm, flux de HCI de 70
sccm, flux deB,H, concentré a 8% dans I'hydrogene de 10 sccm. Lgpédeature de
croissance est 800°C. Le temps de croissance »stafi5 minutes. Le dopage vise est
d’environ.5 x 107 cm™3[61].

3.3. Nettoyage du catalyseur

Le nettoyage du catalyseur est réalise enaliimique par une succession de bains :
— gravure dans une solution d’HF 40 % pendant Iutas
— eau régale pendant 10 minutes
— HF 40% pendant 10 minutes
— solution commerciale chrome etch> pendant 10 minutes.
L’échantillon est ensuite rincé a I'eau distilldeseche sous un flux d’azote [61].

3.4. Création de la jonction

La jonction est créée par un dépbt de a-Bitkhseque et de type n. Avant I'introduction
dans la chambre de dépdt PE-CVD, I'échantillon tsube gravure a I'acide fluorhydrique
dilué pour graver I'oxyde natif des flancs des ndit® Les paramétres du dép6t PE-CVD
sont ajustés pour que la conformité des dépotsnsaximale et qu'une épaisseur minimale
d’environ 20 nm soit déposée sur les flancs etedes nano fils au niveau du substrat. Pour
cela, le temps de dépbt de la couche de a-Si:Hhs@inue est fixé pour obtenir une épaisseur
nominale sur substrat plan de 50 nm. De méme, iEépar de la couche n est fixée a une
épaisseur nominale sur substrat plan de 25 nmopagé de la couche dopée n est d’environ
5+ 10%cm™3[61].
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3.5 Oxyde transparent conducteur

Un oxyde transparent conducteur est ensufies#sur les nano fils de facon conforme.
Cette couche doit étre couvrante afin d’assureraomginuité électrique sur toute la surface
des nano fils et de I'espace entre les nano fismatériau choisi est 'oxyde de zinc dopé a
I'aluminium (ZnO:Al). Nous visons une épaisseur maate sur substrat plan de 365 nm ce
qui correspond a une épaisseur sur les flancs das fils d’environ 100-200 nm. La
résistivité du ZnO:Al est de2 * 10~3Qcm [61].

Une image MEB des couches de a-Si:H et de ZnO:Aésaplépbt sur les nano fils est
présentée sur la figure Il1.2.

Les épaisseurs des couches a-Si:H et ZnO:Al pewegigr fortement suivant la morphologie
des nano fils. En effet, lorsque les nano fils ot pas verticaux, I'épaisseur déposée sur les
flancs et sur la partie plane sous les nano filg s&duite a cause des effets d’'ombrage.

Un exemple de ce phénoméne est illustre sur ladigu3.

SAR0N 30 0KV ¥200k &F

(a) (b)
Figure 111.2 — Images MEB d’une cellule a nano fils avec les cesate a-Si:H et de ZnO:Al déposées. La vue
est centrée entre deux nano fils adjactéa)dmage originale etb) utilisation de couleurs pour faire apparaitre
les différentes couches (a-Si:H en bleu et ZnOmvert)[61]

Figure 111.3 — Image MEB d’une cellule a nano fils qui montre &iation d’épaisseur du ZnO:Al en
fonction de la morphologie des nano fils. Sur cettege, on peut voir un nano fil issu de la renede deux
nano fils adjacents dont les directions de croissarétaient pas verticales ce qui a provoquériencontre et la
croissance d’un seul nano fil. L’épaisseur de Zri@ds ce nano fil est fortement réduit par effetmbrage

[61].
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3.6. Contacts électriques

La face arriére est ensuite recouverte d’ooeche mince d’aluminium de 150 nm
d’épaisseur. Pour la face avant une grille métadlide collecte est déposée sur les nano fils et
sur la partie sans nano fils selon le schéma diguae 11.4. La grille est composée d’'une
bicouche de nickel et d’aluminium ayant pour émaissespective 50 et 500 nm.

La grille métallique est déposée de telle sortelgumis de la grille soit sur la zone sans nano
fils et que les doigts de la grille (d’une largeler L00um) soient sur les nano fils.

Ainsi, 'ombrage de la grille est majoritairement $a partie sans nano fils. Cela nous permet
d’obtenir une réponse photovoltaique qui provienpkis grande proportion de la zone avec
nano fils par rapport a la zone sans nano filssuréace totale de la cellule est de 0.7cm?2 (voir
figure I111.4) [61].

Zone avec nanofils

Zone sans nanofils

Grille métallique

1 <

Figure Ill.4 — Schéma de la cellule solaire a nano fil vue de,leugc la grille métallique en
couleur grise [61].

3.7. Isolation électrique

L’isolation des cellules s’effectue a l'aidaunl scribe mécanique qui permet de choisir
avec précision la position des traits d’isolati@ette méthode permet une grande répétabilite
de Il'isolation de la cellule. Les traits d’'isolatisont visibles en pointilles sur le schéma de la
figure 1.4 [61].

4. Résultats photovoltaiques
4.1. Images MEB

Une image MEB de la cellule ainsi réaliséepgssentée sur la figure III.5. La couche de
métal est continue au sommet des fils ; elle pemuesi de diminuer la résistance série
associée au transport de charge dans le ZnO:Apattze haute des nano fils est plus large du
fait des dépbts successifs qui sont directifs [61].
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(b)

Figure 111.5 — Images SEM de la cellule finale <(a) une zone sans grille @) sur une zone
Correspondard un doigt de la grille métallique. Dans les zoseass électrode métallique, nano fils
sont connectés électriquement entre eux par le &ndes sommets des nz fils situés sous I'électroi

métallique sont connectélectriquement entre eux par le mg@l].

4.2 .Mesures électriques

Les mesures de courdatision dans I'obscurité et sous illumination danssimulatet
solaire sont présentéassir la fgure IlIl.6& La caractéristique de diode est prés ce qui
con.rme la formation de la jonctic
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Figure Il1.6 — Caractéristique coure-tension de la cellule a nano [61].

Les analyses de la courbe sous obsc (figure 111.7) ont permis de déterminer les vale
des résistances séries et paralléles. Le tal3.7 récapitule les performances de la ce
solaire a nano fils [61].
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Figure 111.7 — (a) Caractéristique coure-tension de la cellule a nano fils sous obscuri(b) facteur d’idéalité
N associé.
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Vo Jsc FF rendement R, Rp n Joo
(mV) () (%) (%) (Qcm?) (Qcm?) - =
cmZ sz
474 21.6 52.6 5.06 7.28 | 2.59*103 3.15 3*10°5

Table 1ll.1 — Résultats électriques de la cellule solaire a ridgmavec les différents paramétres extraits.

Dans notre dispositif, trois types de jonctionstsmmnectées en parallele :

— la jonction radiale créée autour des nano fils ;

— la jonction plane située sur la zone sans nadso fi

— la jonction plane située sur la zone entre le®riids.

Ces trois jonctions sont en paralléle car elles sonmises a la méme tension. Kg,total
mesuré du dispositif sera donc supérieur ou égalVguminimum des trois jonctions. La
jonction créée sur le substrat plan a été caraégisur un échantillon de contréle sans nano
fils. Cet échantillon a subi les mémes procededédts que la cellule a nano fils. On peut
donc considérer qu’il représente bien la zone sam® fils. SonV ., mesuré est d’environ
690 mV.

La jonction située sur la zone plane entre les ffigmpeut étre considérée comme similaire a
la jonction plane sans nano fil (la seule difféedtant I'épaisseur des couches de a-Si:H et
de ZnO:Al). C’est donc la jonction située sur leso fils qui impose ur¥ ., de 497 mV a la
cellule finale. Cette valeur est une borne supésialuV ., effectif de la jonction des nano
fils.

La réduction par rapport a la partie plane de ferde 220 mV indique un taux élevé de
recombinaisons dans les nano fils (a l'interfackeeele silicium cristallin et le a-Si:H ou dans
le fil cristallin). La valeur duV ., de notre dispositif est comparable aux meillegedhiles a
nano fils de la littérature obtenues par croissaatalysée.

La valeur du facteur d’idéalité n est élevée ceigdique de fortes recombinaisons dans la
cellule et des pertes liées a de fortes résistapaessites. Le courant photo généré est
comparable a la valeur obtenue par le groupe d’[BBmAcm™2) pour une jonction créée
par un dépodt de couche mince [62]. La résistande sét supérieure aux valeurs optimales
(environ 1Qcm?), ce qui entraine la baisse du facteur de formaevaleur de 52.6 %, qui
reste néanmoins supérieure aux deux valeurs d&lature des jonctions créées par dépbt de
couches minces (37 % pour I'équipe d’'IBM [62] et @Bpour I'équipe de General Electric
[63]).

Le rendement de conversion est prometteur et dépkess valeurs de la littérature a
'exception des travaux de Caltech sur des nars dé tailles micrométriques avec une
jonction créée par diffusion.

La mesure de réflexion de la cellule est présestida figure 3.6. On peut remarquer des
oscillations qui peuvent provenir des interférendass les couches de ZnO:Al sur la partie
plane entre les nano fils. Les valeurs de réflexastent relativement basses (environ 10 %)
pour toute la gamme de longueurs d’ondes utiles feonversion photovoltaique ce qui
indigue une bonne absorption de la lumiere dadss|eositif.
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Figure 111.8 — Mesures de réflectivité de la cellule & nano fisparée a un substrat de silicium.

Grace a cette mesure, on peut calculer le rendeguantique interne (IQE pour internal
Quantum efficiency), qui détermine la fraction d@&rons collectes par rapport au nombre
d’électrons photo géneres (ou de photons absoresacellule). Le rendement quantique
interne est définit par la formule suivante :

_ 1QE(L) _ I1QE(1)
IQE(A) = Apsorption optique(1)  1-R(1) (I1.1)

Avec RQ) la réflexion totale et EQE le rendement quantigxierne.

Les rendements quantiques externe et interne isaast sur la figure 111.9 page ci-contre.

La caractéristique de 'lQE n’est pas optimale ques les valeurs sont inferieures a 100 %.
Un pic de conversion se situe a la longueur d’ol®@ nm avec une valeur de 92 %.
L’absorption des photons dans les couches de Zné&:Ade a-Si:H induit une faible collecte
des porteurs aux faibles longueurs d’ondes. Leepauk grandes longueurs d’'ondes est due
aux recombinaisons en face arriere du substrangrface avec le contact aluminium. Un
moyen de diminuer ces recombinaisons en face arrd@rait d’introduire une couche
passivant de a-Si:H et de déposer une couche déokygohsparent pour prendre le contact
(c’est la technologie gu'utilise actuellement Sanyo

4.3. Mesures EBIC

Les mesures de rendement quantique sur les copldmess permettent d’estimer I'efficacité
de la collecte en fonction de la profondeur son&e.la cellule a nano fils, du fait de sa
structure particuliére on ne peut pas remontesanfermations (a I'exception des trés faibles
et tres grandes longueurs d’ondes) : le spot diilhation lors de la mesure EQE illumine les
nano fils et les zones planes entre les nano fils.
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Figure 111.9 — Mesure de rendement quantiqiag externe etb) interne de la cellule a nano fils [62].

5. Etudes des propriétés optiques et électriques dano fil de silicium

5.1. Etudes théorique des propriétés optiques de na fil

La théorie de Mie est une solution analytigue egades équations de Maxwell
originalement formulée pour le probléme de la dsifun de la lumiére d’'une onde
plane par une sphere.

Des solutions existen pour d’autres formes géomeéags régulieres comme le
cylindre.

Le nanofil est modélisé par un cylindre de rayortade longueur infinie, il est
considéré homogene, linéaire et isotrope, et emtopar un milieu environnant
homogéne et non-absorbant. Le milieu environnanteematériau constituant le

nanofil sont cosidérés non-magnétiqudsl € H2 = 1).

Figure I11.10 — Diffusiondela lumiéreparun fil delongueurinfinie[60].

Le plan d’incidence est défini par le vecteur d'endcidentk, et 'axe du nano fi, ¢ étant
langlee incidence.

Les équations de Maxwell se réduisent a I'équalionde vectorielle d'Helmholtz :

AE H} + K{E,H} =0 (IL.2)
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La résolution, dans le cadre de la théorie de lpMie, commence par le développement des
différents champs électromagnétiques (EM){E,H} etteurs harmoniques cylindriqui¥n
etNn définis par :

Mn = V x (un) et No = 2 (1I1L3)

Ou¥n est une solution de I'équation d’onde scalairenbé par la méthode de séparation des

variables :

¥n(r,0,2) = Ra(r)ein?e™0%7 (1))

Avec Rnw) solution de I'équation différentielle radiale desBel, pour les champs incidents
{Einc, Hinc}, Rn) est choisie égaledn(r) la fonction de Bessel de premiere espece.

Pour les champs interns (r< &4, H2}, Rn(r) est égale aussidn(r) car elle est définie
en 0.

Dans le cas des champs diffusésda Hsca}, Rn(r) doit étre égale a la fonction de Hankel

de premier typerll) =Jn(r) +iYn(r) car cette fonction a une forme asymptotique
guand (r>>a) correspondant a une onde progress@ver@pageant dans le sens des r

croissantéae!(r—wt) [60],

Ceci est vrai lorsque le facteur temporel emplasté€”t.dans le cas contraire ou le facteur
temporel employé est’t, Rn(r) doit étre égale a la fonction de Hankel de deuridype
Hr(lz) = In(r) —iYn(r)

Les champs externes(r>alF{, H1} correspondent a la somme des champs inciderdsst
champs diffusés :

{E]_, H 1} = { Einc, H inc} + { Esca, Hsca} (|||5)

Les coefficients de développement des chankpsd Hscat et { E2, H2} sont déterminés a
partir des relations de continuité des composataegentielles des champ&4, H2} et

{E1, H1} & l'interface nano fil/milieu environnant (r=af.es relations de continuité sont des

conditions suffisantes pour satisfaire la conditienconservation d’énergi€0l.
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La réponse optique en champ lointain d’'un nanmélviduel, c'est-a-dire a une distance
par rapport au nano fil tres supérieure au rayonaho fila, est exprimée souvent par des
grandeur sans dimension exprimant la capacité da fiba atténuer. A diffuser ou a
absorber la lumiere incidente. Ces grandeurs sspeictivement I'efficacité d’extinction

Qext, I'efficacité de diffusionQscaet I'efficacité d’absorptiorRQabs I'efficacité Qi est le

rapport entre la section effica€a et la section géométrique du nanoJgeo.

G .
Qi = ,i = ext,sca,abs (IIl.6)
Qgeo

Les sections efficaceSi sont reliées entre elle comme suit :
Cext= Cabs + Csca(lll.7)

Les sections efficaces ont la dimension d’une serfaar unité de longueur (la longueur du

nano fil est infinie). Il est en de méme pour latsm géomeétrique du nano fil qui est égale

a D=2a ; l'aire de la projection de la surfaceral sur un plan qui lui est paralldf®].

La section efficace de diffusioscaélastique s’exprime comme :

Cov = Zsca (111.8)

mnc

Telle quel;,. est I'irradiance incidente (puissance par unitésddace) qui est égale a la

valeur moyenne temporelle du vecteur de poynticglentS;,,. :

1 *
Iine = (Sinc)t = (Einc X Hinc)e = ERe{Einc X Hipe} (11.9)
Et W, est la puissance diffusée par unité de longueur :
1 —
Weea = ZfA (Ssca)c U, dA  (111.10)

Ou A est la surface latérale d’intégration du cylindretif de rayon R (R>>a) et de

longueur L, etS,., est le vecteur de poynting dont la valeur moyenemporelle

es% Re{Einc X H;nc}'

La section efficace d’extinction C a pour expressio

Copt = ? (I.12)

inc

OuWw.,,, est la puissance dissipée par diffusion et aborpar unité de longueur :

1 —
Were = =7 [, (Sext):UrdA (11112)
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S.xc€tant le vecteur de poynting défini par :
Sext = S1— Sinc — Ssca-  (11113)

En tenant compte de (11.4), le vecteur de poynértgrnes, est donné par :

S1=E1 X Hy = (Einc + Egcq) X (Hine + Hyeo) (11114)
= Eine X Hine + (Egca X Hgeq) + (Eine X Hgeq) + Egcq X Hine
= Sinc + Ssca + (Eine X Hyeq) + Egeq X H 1 (111.15)
La valeur temporelle moyenne 8g,; est alors :
(Sext)t = ((Eine X Hyeq) + Egcq X Hine)e  (111.16)
== Re{Einc X Hycq + Eqeq X Hinc(1117)

Les formes asymptotiques en champ lointain des peaEM sont utilisées afin de

déterminer les expressions analytiques des seatificaces et ainsi des efficacit®$].

La réponse optique en champ lointain & un éclairtrpar une lumiere non-polarisée (UP,

unpolarized) est égale a la moyenne entre deuxhegsooptiques : une a un éclairement par
une lumiere polarisée en transverse magnétique @Mpne autre a un éclairement par une
lumiere polarisée en transverse électrique (TEle Ebt alors décrite par des efficacités

Q7P définies par :

UP(4) = 1[I () + QI* ()] i = ext,sca,abs  (Il.18)

La polarisation TM et la polarisation TE sont dettats de polarisation orthogonaux et se
référent respectivement a un champ électrique emtigharalléle et perpendiculaire au plan
d’incidence. Légalité (11.15) provient du fait gqle champ électrique incident dans le cas
d’'une lumiére non polarisée peut étre décomposérBuit :

Einc = Einc,”u” + EinC,J_uJ_ (l”lg)

Ou Ejy et Ein,, Sont respectivement les composantes paralleleegtepdiculaire du
champ électrique incident par rapport au plan dtiecce. Le facteu-zlr dans cette égalité est
alors un facteur de normalisatitf].

Compte tenu des équations (11.6), (117), (11.8),X1), (11.12), (11.17), les efficacité@;sont

fonction uniquement des coefficients de développgnues champs diffusés. En effet,
I'efficacité de diffusionQg.,S’exprime comme :
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2 2 2
Qe = £ [lag™ | + 2.2k (Jan™ | + [ TE )] (20)
Et I'efficacité d’extinctionQ,,,; est donnée par :
Qen™ = 2Re[ag" ™ + 23z ap" ] (11.20)

Oua, eth, sontles coefficients de développement des chaliffpsés.

21

QA=kia= ;“ a est le paramétre de tailj¢ avec est l'indice de réfraction du milieu

environnanfl et la valeur de la longueur d’'onde dans le vidapres (I1.5) et (11.6),
I'efficacité de diffusionQ., peut étre déduite en utilisant la relation suieant

TM,TE _ ATM,TE TM,TE
Qabs _Qext _Qsca (”I'22)

Nous reportons ici uniquement les expressions defficients des champs diffusée8” et
bIM dans le cas d’'une lumiére incidente polarisée Bh (E;,. plan d’incidence) sous

incidence$ quelconque :

qTM = WnBntiDnln () 23)
n WiV +iD2

CnVn—BnD
pIM = nn—nn (1.24)
Wy Vp+iD2

By = B*BInWIn () — vInWJn(B)] (111:25)

Cu=ncose Yn(®) (5-1)  (126)
D, =ncose y]n(y)H,(ll)(ﬁ) (i—j - 1) (1N.27)
Vo = B[12BI B (B) — vIn(HY (B)] (1128)

W = iB [yBl (N HP (B) — BIR(H (8))]. (11:29)

n =22 estlindice de réfraction complexe relatif du rédmar rapport a celui du milieu environnant
m

Ny, B = Qsine , = 0/n? — cos €2 et ]r'letHr(ll)’ sont respectivement les dérivées du premier ordre

des fonctiong, etH‘r(ll) par rapport a leurs arguments.

Dans le cas d’'une incidence normale§=80°) le vecteur d’'onde incident est perpendicubaitaxe
du nanofil. Une polarisation TM désigne ainsi le dan champ électrique incident perpendiculaire a
I'axe du nanofil. En incidence normale, les paraesgt,,, etp,,, deviennent nuls. Ceci implique que

le coefficient de dévioppement du champ diffbE8=0 et le coefficieny”™ devient .
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™ Bn _ 1 Jn (k2a) Jn (k1a)=Jn (kz@)Jn (kqa) (111.30)
=y = & ' '
n 1 (k2a)H, " (k1a)—Jn (kza)H, " (k1a)

On donne I'expression du coefficient de développiaies champs diffusés en polarisatiorgfE :

az‘lE — In (kaa) 1]n (kia)-nJn (kza)fﬁl(fﬁa) (|||31)
Jh (ky@)HSY (kya@)=nn (kaa@)HSY (kya)

Les expresions de I'expressions de l'efficaciteddtision (1.17) et de l'efficacité d'apsorption

(1.19), en incidence normale, se réduisent a :

TM,TE __ 2 TM,TE |2 TMTE|2
e _ 2f1gmare g g e (ja7E )] (.32)

TM,TE __ 2 TM,TE TM,TE TM,TE
sca - aRe{ao + 2 Zrtiol ag } - Qsca (III'31)

5.2. Approche théorique

Les calculs de la réponse optique sont effectaés g cadre de la théorie de lorenzMie. La vue en

coupe de la géométrie du probléme étudié est ezpiéessur les 111.2 (a) et 111.2 (b).

Le nanofil coeur/gaine est modélisé par un cylimdixial de longeur infinie de rayon externe R, de
gaine d'épaisseur t et de rayon interne R-t.

Le nano fil est considéré suupendu dans le vidstéiclairé par une onde plane dont vecteur d’onde
est perpendiculaire a I'axe du nanofil. La répap@ue en champ lointain, comme dans le cas d'un

nano fil simple, est caractérisée par I'efficadiéiffusionsca et 'efficacité d’absorptiofabs .

Ces quantités sont obtenues a lissue de la riésoldé I'équation de Helmholtz. Par rapport au
nanofil a structeure simple, la structeure cceundgaxige de définir les champs électromagnétiques
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Figure Il1.11 (a) Sectiontransversa d’un nanofil coaxial de coeurSi et gaine Ge (Si/Ge) et (b) d’un
nanofil coaxial de coeurGe et gaine Si (Ge/Si). A gauchede (a) et (b) estprésenté le casd’une lumiére
incidente en polarisation TM atdroite de (a) et (b) le cas d’'une lumiére indiden polarisationT E. (c)
Partie réelle (indice defractior n) et partie imaginaire (cfigient d’extinctionx) del’indice de réfraction
complexe n de Si (courbegrises et Ge (courbes noire 0l.

O b L i L D e b L L O

-
—0
=

(EM) dans trois régionschamps incidents Einc, Hinc} : et champs diffusés Esca, Hsca} &
I'extérieur du nanofil, champsEz, Hz} dans la gaine et champ83, H3} dans le cceur. Le chan
EM total & 'extérieur du nano {£1, H1} est égal & la somme des champs incident et

La solution exacte du probléme s’articule sudéveloppement des champs EM en fonctior
vecteurs harmoniques cylindrigMn, etNn . les vecteurdnetNn sont définis pe :

in—R"IEKT) 0
= T ind = iné  (11.32
M, —R.(K.) e N, =k 0 e ( )
0 Rn(KT)

OuR, (K,) sont les fonctions de bessel appropriéR,, (K,) sont les dérivées de premier ordre
ses fonctions par rapport a leurs argun (K,.).

Dans le cas d'une lumiére incidente dont le chateptriglue est parallele & l'axe du nan
(polarisationTM), ils sons exprimés comme suit dans les difféserégior :

( Eine = Eg 332 co(—D)"Jn (kyr)e ™,
Esca = Eg X2 o _i)n(_an)Hr(ll)(k1T)emeuz
E, = By 3% o (=) (b (kyr) + B (yr))e im0,
E3 = EO Z:‘L—S—oo —i)ndn]n(k3r)ei"9uz

(111.33)

Ouq,,.b,:c,, €td, sont les coefficients de déoppement ef;, correspond a I'axe du nano fil.L

expressions des champ manétiqgues H sont détermidiréeement a partir des expressions
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champs électriques en utilisant 'équation de MdbfamdayV X E = iwuHpour un facteur

temporel utilisg —inw) soient :

( in In(K11)

l
o ik +o0 _n Kir
Hipe = Wity Eo Ymoo(—1) _jrll(Klr) e
0

in@

[ ln H1(11)(K1r) —l

ik . , Kir
Hgeq = w_ullEO gz—oo _l)n(_an)l_Hr(ll)'(Klr)i
L "o I
[ in Hr(zl)(Kzr) ] [ in Hr(lz)(Kzr) ]
on || o |
_Hn (Klr)l

|

in ]n(K3T)

emB

(111.34)

= _ ke too _\n f(z
H, wiy D0 2in=-oo D" | bn {—Hfll) (K,1)
0

in@

— _ ks +00 Ksr ind

H; = 0 Zme (=) (—dy) —J! (K57) e
0

wis3

Les coefficients de develloppemegf.p,.c,, €t d, sont détermines a partir des conditions aux
interfaces qui imposent une continuité des compesdangentielles des champs EM a l'interface

vide-gaine (r=a) ainsi qu'a l'interface coeur-gdird) [60].
On obtient pour le coefficient du développementtltamp diffusé, a, I'expression suivant :

kpJn(kia)A ppJn(kia)B

B k1 (111.35)

k2,1 _bB2,1!
len(kla)A #1Hn (k1a)B

an

B _ HE (kya)+PyHS (kz0) (111.36)
A &) @' ’
Hn (kza)+Pan (kza)

K !
icn(ksb) H,S”(kzb)—fl—zjn(kgb)Hﬁf) (kzb)

P = (11.37)

' K
B3 ) (ksb)Hy (kb)~32 I esb) Hy (ezb)

Ce coefficient;,, est obtenu pour une lumiére incidente polariseEMerPour déduire le coefficient a
pour une lumiere incidente polarisée en EE, (, al'axe du nano fil), il suffit d’appliquer a la

transformation de dualité suivasgie™ HiHi = &, ,i = 1,2,3,;

Les expressions des efficacitgs,, etQ,,, ., décrivant la reponse optique d'un nano fil acsture
caeur/gaine, dans le cas d’'une lumiere incidenggigpék en TM et dans le cas d'une lumiére incidente

polarisée en TE sont identiqués)].
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Dans le présente travall, le coefficient du déwmpent du champ diffusé est noté a pour les deux cas

de polarisation de la lumiéere incidente. Ainsidrpressions des efficacités sont données par :

Csca 1 4 0
Qsca = 22— —[laol® + 2% lagl?]  (111.38)

Cgeo 2R Ky
Caps 1 4 "
Qabs = Cg:g; « Relag + 25121 an] = Qsea (11:39)
Ou ¢,,,=2R est la section géométrique du nanofitgf etc,,, sont respectivement les sections

efficaces de diffusion et d’absorption.

La réponse optique en champ loitain d’un nanofilnaéclairement non-polarisé correspond a la
moyenne entre la réponse calculée pour une lunmé€idente polarisée en TM et ceele pour une

lumiere incidente polarisée en TE.

Le formalisation décrit ci-dessus est est appligaér calculer la réponce optiqgue des nanofil

individuels SiGe a structure coeur/gaine, soiemtdesfils Ge/Si et Si/Ge.
5.3. .Nanofils Ge/Si :

La variation de lefficacit¢ de diffusiogUP et de lefficacité d'absorptigpl? d'un nanofil
individuel cceur/gaine Ge/Si en fonction du rayoterme R et de la longueur d'onde de l'onde
incidente) sont reportées sur fig.ll112(a) sous forme desodet couleur pour différentes valeurs de

I'épaisseur de la gain de[8D].

Page 75



CHAPITRE Il Etude et Simulation d’'un nano fil de silicii

-
+=325R =050k t—0.75R

(@

804
.=

4.0

0 I|. :.F'|

1.0)=
by
.0 0= 8 5 5 & 3 & 1 4 & 1 3
60 | .t
04 &£ |24
] o%
LER R s IS i L
(= o
] 1,
=5 127
= 1
0.0 3 0.0 L
=P & & o & & + b
A (mmy A (nm)

Figure I11.12.(a) Efficacités d’absorpticQY? etQUP de diffusion de la lumiére d’'un nau
fil coeur/gaine Ge/Si suspendu dans le vide en ifmmctu rayon externe R et de la longu
d’onde incidente\ pour différentes valeurs t de I'épaisseur du gain Si. SeeciQY?
etQY?  d’un nano il Ge/Si calculés pour R=80 nm (b) et R=120 nm La branche de
résonance associée au mddd,, est identifiée par une ellipse blanche sur chades
carters. Les couleurs des courbes spectrales sentiaes aux différentes valeurs t te

quindiquées dans (460].

Les cartes 2D montrées liggures 111.12 (a) sont caractégss par des branches d’efficac

d’absorption ou de diffusion relativement intenskss branches de résonance dans
cartes 2D d’'un nano fil coeur/gain, en particulieupla diffusion, sont linéaires et qu-
paralléles entre elles.

Les branches deesonance, dans les cartes d¢ figures 111.12 (a) , sont associées a (
modes de résonancéM,,;et TE,;) dégéneres, a I'exception d’une seule branche tGék
au modeTM,, figures IIl.13 (a) montre la répartition spectrale des modesédenanc:
optiqueTM,,;/TE,; liées a I'absorption d'un exemple de nano fil G (couple bleue du
bas de la figure 111.2(c)). Les modeTM,, €tTM,, Se manifestent, en particulier, & la m
longueur d’'onde et sont isolés spectralement pporeaux autre mode

Les coefficients d’extinction K du silicium, consiant la gaine, devient tres faible au d
de A=400 nm. Ce crére optique de laaine permet au mode de résonance optique
produire sur I'ensemble du volume du nano fil. te variation de I'épaisseur t de gaine
de Si favorise un déplacement significatif des fpms$ spectrales des maxi, I'épaisseur t
de la gaine de Si estferieur a 0.75R. Or, la variation de I'épaissedetla gaine de Si
rayon externe R constant correspond a la variatema fraction x en Ge contenue dan
nano fil. Il en résulte que la fraction x représente, comiesde cas des nano fils Si C
structure simple, un parameétre supplémentaire ers jplu diametre, pour ajuster
propriétés optiques des nano fil caeur/gaine C
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Figure 111.13 _ (a) Spectredefficacité d’absorptiond’'un nanofil cceur/gaineGe/Si de rayon R=120 nm
et d'épaisseurt=0.5R dansle casd’'une lumiére incidente polariséeen TM (courberouge) et dansle cas
d’'une lumiéere incidente polarisée &= (courbe bleue), et les positions spectrales deesibivhi et T Enl.
Configurationde l'intensité du champélectriquedansla sectiontransversalelu fil pour les modesT Mni

(b) et les modesTEni(c). Les cerclesen blanc font référencerespectivemend I'interface cceur/gainest a
l'interface gaine/vide.

5.4. Nanofil Si/Ge :

Dans cette section, nous examinons les propriéptsjues d’'un nano fil individuel
cceur/gaine Si/Ge figure IlIl.14 comprend cartes 2R)( de I'efficacité d’absorption et de
I'efficacité de diffusion pour différentes valeurde I'épaisseur de la gaine de Ge.

Comme précédemment, les cartdsR] se caractérisent aussi par des branches de
résonance. Les figures Ill.14 (b) et (c) présentarmeponse optique des nano fils Si/Ge
avec un rayon externe R de 80 et 120 nm respectivenhes maxima de la réponse
optique des nano fils Si/Ge>(1.25R) ont pratiguement les mémes des positionsrapes
gue les maxima de réponse optique d'un nano fitrécteure simple de Ge pur. La
similitude entre la réponse optique cceur/gaine eSéGcelle du nano fil a structure simple
de Ge pur directement au coefficient d’extinctiolevé du germanium, matériau de la
gaine. La lumiére ne voit pas le coeur dé68.
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figure 11.14 Idem mais pour un nanofil ceeur/gain S [60].

Contrairement aux nanodilGe/Si, la variation de I'épaisseldu gain de Ge, a rayon exter
R constant, d’'un nano fil Si/Ge ne permet pas wstament spectral flexible de la répo
optique. Les nano fil&e/Si sont a priori plus appropriés que les nasdSilGe pour étre a
base des cellules solaires. Néanm, afin dévaluer I'efficacité relative de ces hét
structures cceur/gaind, se révele important de les comparer tout ennfixane méma

composition x et un méndiameétre. Cette comparaison fait I'objet de laisecsuivant [60].

5.5. Comparaisonentre nano fils SiGe a hétéro structure radiale atsucture simple
d’alliage Si;_,Ge,

Nous comparons ici les propriétés optiques des fiEn8iGe a structure cceur/gaine, soit
nano fils Ge/Si et des nano fils Si/Ge, avec calles nano filsa structure simple d’alliag
Si,_,Ge, . Lacomparaison est fondée sur deux as| (i) spectre d’efficacité d’absorption
spectre d'efficacité de diffusion, et (ii) intégeald’absorption solairejsy,rqui  est
proportionnelle au photo courant ultir

La fraction x en Ge dans un nano fil SiGe a structaesir/gaine est calculée comme :

x = —nGeXVee (111.40)

ngiXVsj+ngeXVge
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Tels queng.=4.42 102 atomes/cm3 r}; =4.42 102 atomes/cm3 sont les densités atomiques
de germanium et de silicium respectivementygt et Vg; sont les volumes occupés dans le
nano fil par les atomes de Ge et de Si respectimendensi, dans un nano fil coeur/gaine
Ge/Si, x est donnée par :

- Nex(R-” (I.41)

" ngex(R—t)2+ng;x(R2x(R—1)2)

Et pour un nano fil cceur/gaine Si/Ge, I'expressierx est donnée par :

= DeeX(®RIXR-H?) (111.42)
ngiX(R—t)2+ngex(RZx(R—t)2)

La figure IIL.5 illustre I'épaisseur de la gaing €nh fonction du diamétre du nano fil pour deux
variantes de nano fils SiGe a structure coeur/gaie différentes fractions en G601

5i1/Ge Ge/Si
E
B
g
—
=
=
= ] ]
173 o o
0 T T T
2 5 ) £y
SF P P PP P F
D (nm) D (nm)

Figure I11.15 _ Variation dela valeurt de I'épaisseurde la gaineen fonction du diamétredu nanofil D

pour trois compositions x en Ge dans le cas d'urofiaSi/Ge et d’'un nanofil Ge/d60].
6. Propriétés électroniques ( Contribution personniée ; programme, simulation 1(V))

6.1. Principe de la simulation numérique

L’étude de la plupart des dispositifs a semi-comelus consiste a résoudre le systeme
d’équations suivant

Avec

G est le taux génération des paires électronss gowolume due a I'absorption de la lumiére
(la photo-génération).

Un, Up sont les taux net de recombinaison en voluespectivement des électrons et des
trous.¥ est le potentiel électrostatique
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Fguations des courants

S, =rtep, 4+l grads

2

S, =rneypu, FE+el> gradp

X
Fqguations decontinuite

7t 1

— =G U +— (T -
. - ot — iV

S 1 -

4 -G U _ +—div(T

o il e CFp)

Fguationde Poisson

AW — (N, N, +p—r)
F. _

6.2. Structure a simuler

La simulation numérique de la structure photovqliaia été effectuée en utilisant le logi
Microvolt. Les parametres sont choisis selon lesyene technologiques utilisés dans
réalisationdes cellules photovoltaiques de 3iéme génér:

Pour simuler l'influence des différents parametdesnotre structure, nous définissons
cellule solaire de référence avec un ensemble demgdres fixés, puis nous varions
parametres afin d’analgsleur influence sur le rendement de la cellulaisa

La simulation numérique par Microvolt est basée umrésolution numérique des tr
éguations fondamentales de transport de charges ##n sen-conducteurs qui sol
respectivement I'équation dRoisson et I'équation de continuité pour les étexdret les trou
Apres le maillage de la structure étudiée, le satawir évalue numeériquement la résolutior
ces équations a chaque noeud du mail

Cependant, la caractéristique cou-tension (V) est simulée sous les conditions stand

d’éclairement (AM1.5G).
En raison de la structure périodique des cellulasomeétriques, nous simulons uniquen

une partie élémentaire de la cellule. La figlll.16 représente la structure et les paramé
de la cellule de référence utilisée pendant la Eitin. Les distances fixées sont conforr
aux spécificités technologiques liées essentielidrmada sérigraphi

Ici, nous montrons comment simuler 2multicouche utilisant Microvc. Toutes les
dimensions sont utilisées ont montré a l'imardessous. Case w = longueur / 2 correspc
la diode planaire.
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Figure 111.16 : Structure de la cellule de référence simulée sodicrovolt.

Parametre de la structure simulé

Nano fil
Epaisseur W=0.2nm
Diametre initial d=80 nm
Longueur de nano fil aprés 60 r L=120nm
Dopage N=10cm™3

Nous présentons ici les nano fils de silicium auee hauteur h = pm, de rayon max R =
200 nm, et la distance dienterface p n a partir de léace extérieure du na fil d = 100 nm.

Les nano fils sont agencés en un réseau carréribel@@ = 800 nm et noyés dare la silice

(indice de réfraction n = 1) jusqu'a leur surface supérieure. Il n'y a pagidta- réflecteur

au-dessous de nano fiet dans la région -dessus de la structure esti'air.

Nous avons calculé dans les spectreréflectance transmittanceabsorptiorFDTD [ ], et
le taux de génératiog@émme de longueur d'onde intégrée est de 350 anm.
Nous voyons cdessous le profil d'absorption a l'intérieur dua fil pour les longueur

d'onde choisies (max = 10m)).

&, (um)”

G, (umy’s”

L B

max

solar
illumination

contact .'.

X T L ]
.

.

2R .

L

.

5]
l P L .
A -
coniact
A=500nm

A=650nm

»=B00nm

Figure 111.17la simulation de nano fils avec un profil de gétiérasubstitué a partir du fichier de sortie FC

Notonsque maillage local peut étre placé dans la régmriodme courbe quelconqgipas
nécessairementectangulaire . Cette région peut étre une agrégation de-régions non
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connectées aussi bien. Uambre arbitraire de mailles peut étre utilisé emméemps. Ceci
est plusieursnaillages que nous utilisons dans la modélisatidn@ nan fils.

0.05

Figure 111.18. Maillagewtilisés dans la modélisation 3D de nano

Les nandils peuvent étre utilisés comme une altern: aux cellules en couches min. Un
avantage est l'utilisation de la géométrie de tetionradialeou I'absorption de la lumiére
de colecte de porteurs sont décou. Cette idée est la méme que pour la géom
multicouche. Un deuxieme avantage est que deswésieanan fils peuvent étre congus po
avoir une réluctanctees faible et absorberficacement la lumiére incider.

Figure 111.19. Nano fil Utilisation de coordonnées radiales

6.3.Résultats de la simulatiol
6.3.1. Longueur des nandils

La déterminatiordes parametres limitatifs du rendement a I'écheieométrique e:
compliquée car elle dépend des parametres suiy
- la longueur des nano fils
- la largeur des nano fils
- la direction des nano fils
Nous avons utilisé difféerents systemes dans FD™ Microvolt coordonner. Dans Microvol
axe de nandil passe coordonnées origine, et en bas de nambd $upéieure coordonnées
sont O et hen conséquence. Dans FDTD, axe de fils passent Ipointx =a/2,y=a/:
et en bas de nano fil et f€rieure coordonnées z sont h et 0. Pour rendrsftnanation
linéaire et le décalage entre ces deux systemcoordonnées.
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Ceci est entrainé IVeourbe. On normalise courant sla zone de la une période de
structure a nano fil unique, .

0.01 T

0.008
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0.002

current, Afcm2

o

-0.002

-0.004 L ' L L L
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
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Figure 11.2Q Evolution de la caractéristiqu-V en fonction de la large
Nano fils.

—=m— d=25nm
—o— d=55nm
—A— d=85nm
—>—d=145nm
—+—d=20 5nm
—#%— d=400nm

Rendement (%)

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55
largueur nanofils nm

Figure 111.21.Evolution du rendement de la cellule en fonctiotolegueur denan fils pour
diametre.

On remarque dans la figut#.21 une décroissance du rendement pour une augments
I'espacement. Ce répercute sur la génération dent@naison plus importante. On cons
aussi, que le rendement de conversion augmenta’guaq rapport égal a 18, puis courbe
commence a satur¢pour des valeurs supérieur a 17), Donc il eétépabli d’'augmenter la
largeur de jonction pour augmenle photo courant de la cellule.
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6.32. Influence de la longueur des nar fils

Dans cette étude, nous considérons les trois p&mesnée lastructure nar fils du Si (le

courant de courtircuit, la tension de circuit ouvert et le rendeitngde conversion

La figure (I11.22 montre I'influence de la longueur des n fils sur les trois parametres de
structure. Sur ces figures, nous consons deux largeur de narfib déterminé a partir ¢
germe de croissance (d=80nm et d=40nm) et un m@itende longueur des ne fils
(O<L=55um), afin de comprendre I'influence de la longuaur|&fficacité de la structui

Nano fils du Silicium.
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Figure 111.22Evolution du courant de cor-circuit (a), de la tension de circ
ouvert (b) et du rendement de la cellule (c) ercion les longueurs des ne fils
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A partir de cette figure, nous observons que pas hleurs de longuell des nano fils
simulés moins que 10 le rendement est d’environ - 11%] et [8% -12%] pour les del

types de nandils proposés. Et pour les longueurs supérieures a0um, le rendement «

sature entre 14% et 12%.

6.4. Influence du dopage
6.4.1. Dopage du substrat

La figure IV8 illustre I'effet du niveau de dopage du subssat le rendement |

conversion de la structure a des r fils du Si en fonction de d = 40nm et 80nm ¢
longueur des nano fils.
On constate sur la figure que l'auentation du niveau de dopage du substrat perme
amelioration remarquable du rendement de converola structure. Cette amélioration
d’autant plus importante que si la longueur deso fils et grande. En effet, av
'augmentation du niveau dpage du substrat, la durée de vie des porteunrsritgires € la
mobilité augmentent aussi.

FJ\ | T . . .

|—® d=40nm |

111

Rendement (%)
b
| A B O B R I A PN L L B ]

1E16 1TENT 1E18
Dopage du substrat N, (cm®)

Figure 111.23.Evolution du rendement de la cellule en fonctiorddpage du subst
Pourla cellule de référence et pour deux diam

Dans la figure Ill.23nous représentons les caractéristiques du rendeélecirique e
fonction du dopage pour largeur de nfils (d= 80 et 400nm) et la variation de la longt
des nandils. Nous remarquons dans c«ci I'existence de trois zones :

Dans la premiereone (I) : il y'a une augmentation proportionneaile rendement avec
dopage, ce phénomene est di a 'augmentation dtes géectror-trous.

Dans la deuxieme zone (ll) : il y'a saturation éumdement en fonction de la variation
dopage. Il y'a donassez de paire-t pour assurer le déplacement électroni

Et dans la derniere zone (lll) : il y'a une dimimm du rendement. Ceci est di
'augmentation des impuretés dans le réseau dauusili
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7. Propriétés électroniquegContribution personnelle; programme, simulation 1(V))

Dans cette parte, nous avons simulé des cellulesres a base de silicium nanocrista
hydrogéné de type p-i-n.

7.1 Structure de la cellule solaire simulé

La structure simulée est basée sur le silicium aastallin hydrogéné (r-Si:H). La cellule a
étée déposée sur un substrat métallique qui joudlée de contact arriére. Pour le cont
avant, une couche TCO (Transparent Conducting Qridté déposesur le coté p

Le dispositif est constitué d’'une coucl-nc-Si:H intrinséque d'épaisseur variable entre

nm et 2000 nm, prise en « sandwich » entre uneheounc-Si:H d'épaisseur 10 nm et u
couche fenétre p a base de silicium nanocristdipaiseur variable entre 8 nm et 30 |
(figure 111.24). Une couche tampon intrinséque a base de silicianocristallin -nc-Si:H)

d’épaisseur 3 nm, a été incorporée entre la copatda couche activ

Lumiére

AR

p-nc-Si:H

i-nc-Si:H tampon

i-nc-Si:H

n-a-Si:H

Substrat

Figure 111.24. Schéma de la cellule p-i-n simulée.
7.2. Modéle de simulation pour le silicium nanocrigllin hydrogéné

Le code AMPSLD, utilisé dans notre simulation, est basé suesmlution de I'équation ¢
Poisson couplée aux équations de continuité desr@hs et des trous, a chaque position (

des difféerences finies et de New-Raphson.

AMPS-1D simule le fonctionnement du dispositif en prénam compte les statistiques
recombinaison Shockley-Reé#lall (SRH). La simulation numérique nécessite égalet un
modele pour la densité des états pieges danaulzwste. Pour la densité d'état locale, prés
dans la bande interdite du silicium amorphe et iflgitsn nanocristallin oxydé, il a ét
suppog l'existence de deux types d’états, les étatspaenes et les états donneurs. Le
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densités sont modélisées par des queues de bapdeeaxielles (Urbach queues) et &
gaussiens, associé aux liaisons pendz

7.3. Parametres d'entrées optiques électriques utilisés pour la simulatior

Le calcul utlisant le programme d'analyse unidisiennelle des structur

microélectroniques et photoniques AN-1D nécessite des parametres d'er

7.3.1. Parametres d'entrées optique

Un rayonnemensolaire AM 1,5 avec une densité de puissance derd@cn?, comme une
source d'éclairement, a été adoptée. La réflexeoladumiére a la face avant (RF) a été fi
a 0,2. Pour le contact arriere nous avons choiglieur de 0,6 pour rét-réflexion (FB).

Le coefficient d'absorption, pour les différentesiches ont été intégrés dans le code A-
1D.

7.3.2. Parameétresi'entrées électriques

Le calcul utilisant le programme AM-1D nécessite des paramétres d'entrée tels gt
vitesses de recombinais@m surface, les hauteurs de barriéres, la densitgussance d
rayonnement ainsi que les caractéristiques deshesumnstituant la structure a simuler. T
les parameétres d’entrées électriques utilisées dansimulation sont résumés dans

tableau.lll.2.

Pammeters p-mc 5 1H tampon i-ne-51:H i-ne-51:H n-a-51:H
= 119 119 119 119

L (nre) T 5 Tl 10

¥ (=77 he] 4.00 4,00 4.00

E, (V) vavishle wvarishle vavishle 1,8

He (omre) 13 10%! 2 10% 23 10RO 23 10%
oy (o] 1z 107! 2 x 10 2w 10 2x10%
e Copn®V 1571 100 =2 =2 10

Ara . Lol 25 b= b= 4

Ha (em) 5310 o o o

W (o) o o o 110"
GG an lencd oW1 13 10% gz 108! 23 10% 4 3 10%!
BBy (W 0,02/ 0,01 0,02 /0,01 0,02/ 0,01 0,05 £ 0,0%
crae Coni®) (Tadls ) 4 3 101 1% 10015 1 %1073 1x10015
cran Copn®) ( Tails) 21071 1x 107 1 %1078 1x107
o [oma®) [ Tails) 22107 1z 10-77 1 10-d 1107
e Corei®) (Tails ) 4 3 107 1x 107 1 x 10715 1x10°15
Poeo (enc®) 1:10'7 23 10'F 2x10'F 5 10'8
Az (o) 1:x10'7 2 10'F 2 10'F 5x10'®
Etn/! Eaa (2¥) 1,2501,15 1,15 /0,15 1,0 7 0,98 1,05/ 0,96
oy, Com®) [Famss.) 12210 1 10-M 121017 1x10-1F
g Com®] [(Gamss.) 1210 1 108 1 10-d 1108
e (o™ [(Ganss]) 110 1 10 1 x 10 110
T Com®) [Fass.) 12210 1 10-M 121017 1x10-1F

Tableau IIl.2. Parametres extraits de la simulation pour la strecsimulé
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Tels que, les abréviations utilisées dans ce taldeat les suivantes :

gr: permittivité diélectrique relative

L: épaisseur de couche.

y: affinité électronique.

Eq: gap d’énergie.

e, nn: Mobilité des électrons et des trous.

Na, Np: dopage en accepteurs et en donneurs.

Nc, Nv: densités effectives d’états dans la bande deumtioch et de valence.
Npa, Nag: densités gaussiennes pour les états donneursegitaurs.

Gpo, Gao: pré facteurs des états queues de bande d/ a.
Ep, Ea: énergies des états de queues de bandes donhaacggteurs.
Epbc/Eac: position de I'énergie de pointe gaussienne, [esuétats donneurs et accepteurs.

Pour les électrons et les trous, nous avons utdiséleur de 107 cm/s comme vitesses de
recombinaison en surface [66].
La hauteur des barrieres du contact avdt (TCO/p couche) et du contact arriedel (n

couche/métal) ont été fixées a 1,31 eV et 0,21reSpectivementpbL représente I'énergie
d'activation de la couche n.

En ce qui concerne les énergies de bandes intgrgiber les couches intrinséques nous avons
choisi les valeurs variant de 1,3 eV a 1,6 eV. Raurtouche tampon nous avons choisi la
valeur 1,56 eV. La valeur de 1,8 eV a été utilisémme énergie de bande interdite, pour la
couche n. Pour la couche fenétre p-nc-Si:H lesuvalallant de 1.45 eV a 1,9 eV ont été
utilisées dans nos calculs.

Dans la couche p-nanocristalline hydrogéné, lesual100 cthV1.S* et 25 cmi.V.S* ont

ete utilisés, respectivement, pour les mobilités électrons () et des trousyg) [67]. Par
contre pour les autres couches nanocristallineayair la couche tampon et la couche active
les valeurs 32 ciiv.St et 8 cni.V™.S? ont été utilisés, respectivement, pour les masilit
des électronsuf) et des trousug,).

7.3.3. Résultats de simulation et discussion

7.3.3.1. Effet de I’épaisseur de la couche intrinseque de la couche fenétre et de la
couchen

Pour étudier I'effet de I'épaisseur de la coucharnaéque (i-nc-Si:H), de celles de la couche
fenétre (p-nc-Si:H) et de la couche n sur les perémces de la cellule solaire a base de
silicium nanocristallin hydrogéné, nous avons s#éwsulla structure présentée dans la
figurelll.24.

a. Effet de I'épaisseur de la couche intrinsequerie-Si:H

En fixant les gaps de la couche p, i tampon ettivaca 1.6 eV, 1.46 eV et 1.4 eV,
respectivement. Pour les épaisseurs, nous avah$dpaisseur de p a 14 nm, de i tampon a 3
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nm, de n a 10 nm et nous avons fait varier I'égaissle la couche absorlte de 500 nm
jusqu’a 2000 nm. La figurBl.25 représente la variation des parametres de sortigllide en
fonction de I'épaisseur de la couche intrinséqlee densité de courant de cc-circuit (Jsc)
augmente quand I'épaisseur de la couche intrire augmente de 500 nm jusqu'a 2000
ceci reflete que le taux de génération est gramden augmentant I'épaisseur de la couc
il y aura une meilleure absorption, donc une grgrdbabilité de génération des paires élec-
trous (voir figure I11.25-a- Pour expliquer 'augmentation dscen fonction de I'épaisseur de
couche active nous avons traceé la réponse spe¢iRS)
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Figure I111.25. Variation des caractéristiques de la cellu-i-n en fonction de I'épaisseur de
couche intrinséque : (a) le courant de c-circuit B¢, (b) la tension ewircuit-ouvert \oc, (c) le
facteur de forme (FF) et (d) I'efficaci

La figure 111.26. montre I'évolution de la réponse spectrale (RS)cak@ugmentation d
I'épaisseur. De l'autre coté, la relation enisc et RS est donnée par la relation suiva68]:
Jsc =] dA Afin Ain SR(A)G(1)A 111.43

Ou G est le flux du spectre solaire AM1.5 et A la suefae la cellul
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Figure 111.26. Variation de la réponse spectrale de la cell-i-n en fonction de I'épaisseur de
couche intrinseque.

D’apres la figure 111.261 est clair que la réponse spectrale de la cebwigmente entre 5t
nm et 850 nm avec l'augmentation de I'épaisseut’&misseur de la couche intrinseq
D’aprés I'équation Ill.43cette amélioration dans la réponse spectrale (R8Juit a de:
meilleures valeurs pour le courant de court cirdsc.

Pour le \bc il est trés peu affecté par I'épaisseur de la ceucfvoir figurelll.25-b-). La
figure 111.25-c- montre que le FF dirnue progressivement de 0.74 jusqu'a 0.68 lor:
I'épaisseur augmente de 500 nm jusqu’a 2000 nmeimnt, I'efficacité enregistrent d
augmentations au fur et a mesure que I'épaissela daeuche intrinseque augmente et pi
de 7,768 % lorsque i= 500m jusqu'a 9,156% lorsque i= 1900 nm, pour atteindn pic
lorsque I'épaisseur de la couche i est égale a h@Q)(par contre, au de la de cette valeur
porteurs de charge photgnérés se recombinent rapidement et des probléenesllectior
sont enegistrés, ce qui explique que l'efficacité commeaatiminuer lentement pour pas:
de 9,156 % lorsque i= 1900 nm a 9,153% lorsquedB02hm (voir figurelll.25-d-). D’aprés
ces résultats, on conclut que, la meilleure vatkurépaisseur de la couchctive qui donne
une meilleure efficacité de la cellule et cellel®0 nm

b. Effet de I'épaisseur de la couche fenétre-nc-Si:H

Parce que la couche p agit comme une fenétre dellide solaire, a partir de laquelle
lumiére entrant dans la cellule, son épaisseur jougble important dans l'absorption
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photons et la génération de paires éle-trou dans la couche intrinagg, Pour cette raisc
I'épaisseur de la couche fenétre p, dans une edlollaire -i-n, doit étre faible. En effet,
silicium nanocristallin a un fort coefficient d’alrption et la lumiére absorbée dans c
couche. Or, dans une structure photovque il faut que le maximum de la lumiédoive
impérativement atteindre la couche intrinseque cBdait, nous avons fait varier I'épaiss:
de la couche p pour voir son influence sur lesrpatees de sortie de la cellule. En fixant
gaps de la couchg i tampon et i active a 1.6 eV, 1.46 eV et 1.4 @épectivement. Pour |
épaisseurs, nous avons fixé I'épaisseur de i tamap®nm, de n a 10 nm et -active a 1900
nm nous. Par contre I'épaisseur de la couche fempétious I'avons fait varié (8 nm jusqu’a
30 nm. La figure lll.27montre la variation des parametres de sortie adellale en fonctior
de I'épaisseur de la couche fenét-nc-Si:H.

Pour le \bc (figure 111.27-b) et le FF (figurelll.27-c-) sont peu affectés par 'augmentat
de I'épaisseur de la couchenp-Si:H. Par contre lesg (figure 111.27-a) et I'efficacité (figure
[11.27-d-) diminuent au fur et & mesure que I'épaisseuadmlche p passe de 8 nm a 30
il yaura plus d’absorption dans la couche p, diankmiére ne ourra pas atteindre la couc
intrinseque suffisamment, ce qui baisse la gérraties paires électrc-trous. La valeur
minimale de I'épaisseur de la couche p a été ahéigale a 8 nm, parce qu'il était difficile
contrbler expérimentalement |'ép«eur audessous de cette valeur pendant le dépot
couche. Les meilleurs résultats, selon nos calsalst obtenus avec une épaisseur de 8
Mais, expérimentalement la majorité des travauxisié®ent une épaisseur de la cou
fenétre p située das gamme de 8n-15nm.

On sait que l'efficacité (Eff) EST exprimée commé :

__ jeoVoc FF
Eff——Pin .44,
Ou, Pinest la puissance incidente par unité de surface.
2156 1 1 T 1 1 v 1 v 1 v T v T v 1
(a) 0634 (b} 1
LN
2ar \‘l\\ | 0g32 | ]
21,2 ™ 0630
L2 L E -E—a—n -
N'E \.‘\ \\l—l—l—l—l\
St} LN | Eoesp e -
3 ?
- ™ O 0526 | -
0 . >
Qe ,_\ 4
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Figure I11.27. Variation des caractéristiques de la ce p-i-n en fonction de I'épaisseur
la couche fenétre p-r8kH : (a) le courant de cor-circuit k¢ (b) la tension en circti-ouvert
Voc. (€) le facteur de forme (F. (d) l'efficacité.

D’apres I'équation (lll.44et parce que FF est constante ediminution de \oc n'est pas
vraiment important, la diminution de l'efficacitételue essentiellement a la diminution
Jsc. Il ya deux facons d'interpréter la réduction @evdleur de sc. La premiére facon, due
'augmentation de I'épaisseur la cou fenétre p, ce qui provoque l'augmentation d'abgnr|
optique de cette couche. Cependant, la lumiére deaits couche n'a aucune contributior
courant photgénéré. La seconde fagon, parce que la quantiighdére passant a travers
couche activest réduite, le courant phigénéré diminue, ce qui conduit le courant a tra
'ensemble du dispositif a diminuer. La figulll.28 représente la variation la répor

spectrale avec I'épaisseur de la couche fené
0,8 - T T T - T T L

- T .
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Figure 111.28. Variation de laéponse spectrale de la cellu-i-n en fonction de I'épaisseur de
couche fenétre p.
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Il est évident que l'absorption dans la gamme esutbngueur d’onde est affectée par
I'épaisseur de la couche fenétre p. Toutefoisglard'épaisseur de la couche p augmente, la
réponse spectrale diminuée, ce qui peut étre divarlation de la recombinaison des porteurs
dans la couche fenétre excessivement épaisse.t Itl@sement visible que la réponse
spectrale de la région de courte longueur d'onal@pdse entre 350 nm et 550 nm, devient
plus faible au fur et a mesure que la couche fengttevienne plus épaisse, ainsi le courant photo
généré diminue.

c.Effet de I'épaisseur de la couche n :

Dans cette section, nous avons fixé les gaps deuehe p, i tampon, i active et n & 1.6 eV,
1.46 eV, 1.4 eV et 1.8 eV, respectivement. Pougjegsseurs, nous avons fixé I'épaisseur de
p a 14 nm, de i tampon a 3 nm, de i active a 199@&nhnous avons fait varier I'épaisseur de
la couche n de 8 nm jusqu’a 26 nm. La figure Illt8Présente la variation des parametres de
sortie la cellule en fonction de I'épaisseur dectmiche n : il est claire que la densité de
courant de court-circuit §J) diminué légerement quand I'épaisseur de la comchegmente

de 8 nm jusqu'a 26 nm, dong &st trés peu affecté par I'épaisseur de la condheir figure
11.29-a-).

Pour le \b¢ il est également tres peu affecté par I'épaisdeda couche n (voir figure 11.29-
b-). La figure I1l.29-c- montre que le FF diminueogressivement de 0.705 jusqu'a 0.666
lorsque I'épaisseur de la couche n augmente de fusgu’'a 26 nm. Par contre, 'efficacité
est pratiquement constante et est égale a 11.4uen’'épaisseur de la couche n varié de 8
nm jusqu’a 16 nm (figure 111.29-d-). Cependant,dmla de 16 nm l'efficacité commence a
diminué au fur et a mesure que I'épaisseur de leclod® n augmente et passe de 11,4 %.
lorsque n-épaisseur = 8 nm jusqu’a 10,75% lorsgapaisseur = 26 nm. D’apres I'équation
[1l.44. La diminution de l'efficacité aprés la valede 16 nm est due principalement a la
dégradation de la valeur du factor de forme et laégeres diminutions desd et Voc. Ces
résultats nous renseigne que la meilleure valedtégaisseur de la couche n qui donne une
meilleur efficacité de la cellule est située dangdmme de 8 nm a 16 nm.

La figure 111.30 représente la variation la réporsgectrale avec I'épaisseur de la couche
fenétre n. Il est clair que la réponse spectraldadeellule n'est pas affectée du tout par
I'épaisseur de la couche n. Ceci est du au fait lggetairement de la cellule ce fait du cété p
et, vu son épaisseur tres faible, la couche n nicipe pas dans le processus de génération
des porteurs photo-générés.
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Figure 111.29. Variation des caractéristiques de la cellu-i-n en fonction de I'épaisseur de
couche n-ni:H: (a) le courant de cor-circuit -kc, (b) la tension en circt-ouvert Voc, (c) le
facteur de formé¢FF) et (d) I'efficacité
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Figure 111.3Q Variation de la réponse spectrale de la cell-i-n en fonction de I'épaisse de
la couche n.
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7.3.32. Effet du gap de la couche fenétre de la couchtampon et de la coucht
intrinseque
a. Effet du gap de la couche fenétre

Dans une cellule solaire, I'énergie de la banderdite (le gap) de la couche fenétre p, |
un role trés important sur la quantité de la lumigui atteint la couche active. Or, il faut c
le maximum de la lumierdoive impérativement atteindre la couche intrinséque cBdait,
nous avons fait varier le gap de la couche fengmeur voir son influence sur les parame
de sortie de la cellule. En fixant les épaisseerp @ 14 nm i tampon a 3 nm, de n0 nm et
de i-aactive a 1900 nm nous. Pour les gaps, nous avamsi @our i tampon 1.46 eV, pou
active 1.4 eV et pour n 1.8 eV. Par contre le gapaccouche fenétre p nous lI'avons fait vi
de 1.45 eV jusqu’'a 1.9 eV. La figulll.31 montre la variabn des parametres de sortie d
cellule en fonction du gap de la couche fené-nc-Si:H.

Pour le dc (figure IlIl.31-a) il enregistre une trés faible augmentation, isgmde 21,1
mA/cn? jusqu’a 21,23 mA/cr lorsque le gap de la couche p augmen 1,45 eV jusqu'a
1,85 eV. Pour le Yc (figurelll.31-b-) il est trés peu affecté par 'augmentation degdp de
la couche p-n&i:H. Par contre le FF (figullll31-c-) il a une valeur constante égale a (
dans la gamme d”nergie de la couche p qui'de 1,45 eV a 1,75 eV. +delade 1,75 eV la
valeur de FF commence a diminué progressivementgiteindre la valeur de 0,65 lorsque
gap de p est de l'ordre de 1,9 eV. Sur la ficlll.31-d- nous avons montré les variations

I'efficacité en fonctiol du gap de la couche
2124 | (a) 0834 ()
. —m—E—= .
_m— . 0632 |
21,22 | -
4 0630F m—m—8s—=n—=s—=n
- - \
o 21,20 4
. - 0,628
§ g
<L 21,48 | i ¢y 0.626 -
£ =]
O > paza |
»21,16 |-
- / 0622 |
CAREY 1 0,620 | |
21,12 1 1 1 1 1 0,618 L 1 L 1 L
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Figure 111.31. Variation des caractéristiques de la cellule p-i-n en fonction du gap de la couche
pnc-Si:H: (a) le courant de court-circuit Jsc, (b) la tension en circuit-ouvert Voc, (c) le facteur de
forme (FF) et (d) I'efficacité.

Page 95



CHAPITRE Il Etude et Simulation d’'un nano fil de silicii

Dans un premier temps l'efficacité augmente légergnpour passer de 9,05% a 9,1
lorsque le gap de p augmente de 1.45 eV jusqu’a\l,&ependant, dans la gamme d’éne
de 1,6 eV jusqua 1,75 eV lefficacité est constanAL-dela de 175 eV lefficacité
commence a diminué progressivement pour passerl@®&69a 1,75 eV jusqu’a 8,85% a
eV. Les meilleurs résultats, selon nos calculst donc obtenus lorsque la valeur du gap ¢
couche fenétre p est située dans la gamme ¢-1,75 eV.

La figure Ill.32représente la variation la réponse spectrale aaegrhentation du gap de
couche fenétre p. Il est clairement visible quedponse spectrale de la région de co
longueur d'onde, comprise entre 350 nm et 450 nimeetpeu ffectée par 'augmentation ¢
gap de la couche p.

08 A ' ' ' ' ' —=—p-gap = 1,45 eV |

07 | —o— p-gap = 1,5 eV |
—A—p-gap = 1,6 eV

0,6 —o—p-gap = 1,7 eV

—4— p-gap = 1,8 eV

05 —>—p-gap = 1,9 eV

04}

RS

03}
0.2}

01 |-

0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 . 0,9
gap de lacouchep (e V)

Figure [11.32. Variation de la réponse spectrale de la cell-i-n en fonction du gap de la couc
fenétre p.

Le diagramme de bande d’énergie de la struct-i-n est présenté dans la figull.33. Pour
bien comprendre I'effet de la variation de la valdu gap de la couche fenétre |-Si:H sur
les performances de la cellul-i-n, difféerents diagrammes de bande d’énergie deitéa
structure ont été calculés et tracés a I'équilibemodynamiue. Les résultats de nos calc
sont montés dans la figuhié.34.
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Figure 111.33 . Diagramme de bande d’énergie de la cellulenp

Selon Arch et al. [69et Biron et al. 70], la hauteur de barriere pour le contact avant@i
@by est donnée, en fonction de l'affinité électroniy ) de la couche p et du travail de so
@w de TCO par la relation:

@by = dw,front —ye|x=0 [11.45

@, =Eg(p) — Ea(p)dbg 11.46

Tel que :E4(p) et Ea(p)sort I'énergie de la bande interdite et I'énergie ti\zation de la
couche p, respectivement.
En fixantEy(p), @by et on fait varier la valeur de I'énergie de la bauimterdite de la couct

p. D'apres les diagrammes de bande d’énergie pesedans la fiure 111.34, les
discontinuités de bande a l'interface entre la beuenétre -nc-Si:H et la couche tampo-
n-Si:H, au niveau de la bande de conducUE; et niveau de la bande de valerdEy
augmentent au fur et a mesure que la valeur dulgdg couhe p augmente. Po4Ec elle
joue le role d’'un réflecteur pour les électrons anitaires qui essayent de se diriger ver
contact avant. Par contrgky joue le réle d’'une barriere qui empéche les troagontaires
d’atteindre le contact avant. On ctate également 'augmentation de la deuxiéme lra
pour les trous, représentée |®, dans la figure 111.33au niveau de l'interface TCC-nc-
Si:H. L’augmentation de simultanée 4Ey, d’'un coté et deby, de l'autre cote, fait baisser
taux de trous photgéenérés qui peuvent atteindre le contact avant ptar collecter. Cet
explique la diminution des performances de la ¢éelhour des valeurs du gap de la coucl
supérieure a 1,75 eV (Figuid.31)
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Figure 111.34. Diagrammes de bande d’énergie de la cell-i-n pour différentes valeurs du g

de la couche p-nc-Si:H: (ay)E 1.5eV, (b)lyj=1.6eV, (c) g=1.7eV, (d) ly=1.8 eV.

b. influence dugap de la couche intrinsequt

Pour étudier I'effet du gap de la couche intrin&d-nc-Si:H sur les performances de
cellule p-in, nous avons fait varier la du gap de cette couché&,3 eV jusqu'a 1,6 eV. E
fixant les épaisseurs de p a 14 nm, i tampon a 3demm a 10 nm et d-active a 1900 nm.
Pour les gaps, nous avons choisi pour p 1.7 e\, ip@mpon 1.54 eV et pour n 1.8 eV.
figure 111.35 montre la variation des parametres de sortie dellale en fonction du gap de

couche intrinseque i-nc-Si:H.
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Figure I11.35. Variation des caractéristiques de la cellt-i-n en fonction du gap de la couc
intrinséque i-ncSi:H: (a) le courant de cor-circuit k¢, (b) la tension en circi-ouvert \Voc, (c) le
facteur de forme (FF) et (d) I'efficac.

Nos calculs, lesneilleures performances de la cellule, sont dorterals lorsque la valeur ¢

gap de la couche intrinseque est egale a 1.t

Pour mieux comprendre l'effet de la variation devddeur du gap de la couche intrinséc-
nc-Si:H sur les performances de cellule p-inh, nous avons présenté dans la figlll.36
différents diagrammes de bande d’énergie a I'éopg@lthermodynamiqu
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Figure 111.36. Diagrammes de bande d’énergie de la cell-i-n pour différentes valeurs du g
de la couche intrinséque i-18i:H: (a) E=1.3 eV, (b)) Eg=1.4eV, (c) Eg 5 &V, (d) Eg =

1.56 eV.

c.Effet du gap de la couche tampor-nc-Si:H

Pour étudier I'effet du gap de la couche tamponesiperformances de la cellul-i-n, nous
avons fait varier la du gap de cette couche dee¥,4usqu’a 1,6 eV. En fixant les épaisse
de p a 14 nm, i tampon a 3 nm, de n a 10 nm e-active a 1900hm. Pour les gaps, no
avons choisi pour la couche fenétre p 1.7 eV, fpoeouche i active 1.5 eV et pour n 1.8 «
La figure II1.37 montre la variation des parametres de sortie aellale en fonction du ga
de la couche tampon i-rig:H.
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Figure 111.37. Variation des caractéristiques de la cellule p-i-n en fonction du gap de la couche

tampon: (a) le courant de court-circuit Jsc, (b) la tension en circuit-ouvert Voc, (c) le facteur de

forme (FF) et (d) I'efficacité.

La figure 111.38 représdr la variation de la réponse spectrale avec I'argation du gap d
la couche tampon i-ng§+:H. On constate, que la réponse spectrale daréglan de court
longueur d'onde, comprise entre 350 nm et 600 nimee{peu affectée par 'augmentation

gap de la couche tampon.

Pour comprendre en profondeur l'effet de la vasiatde la valeur du gap de la cou
tampon i-ncSi:H sur les performances de la cellul-i-n, nous avons tracé différer
diagrammes de bande d’énergie a I'équilibre thegmandhique. Les résultats de ncalculs

sont montés dans la figuhé 39.
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Figure 111.38. Variation de la réponse spectrale de la cellule p-i-n en fonction du gap de la couche
tampon i-nc-Si:H.
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Figure 111.39. Diagrammes de bande d’énergie de la cell-i-n pour différentes valas du gap de la
couche tampon i-n8&i:H: (a) Eg=1.4 eV, (b) Eg =1.46 eV, (c) Eg.52eV, (d) Eg=1.58 ¢
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8. Conclusions

L’objectif de ce chapitre porte sur I'étudesgeopriétés optiques et électroniques des nano
fils Si, Si/Ge, Ge/Si et la comparaison entre lesststructures. Ainsi que la fabrication et
'étude de cellules solaires a nano fils de sihticristallin nous ont montré que les
assemblées de nano fils de silicium a jonctionsalesl combinent I'avantage d’'une grand
absorption, et celui d’'un relachement de la conteadle pureté électronique du matériau pour
obtenir une bonne collecte des porteurs photo génér
Les résultats obtenus nous montrent qu'avec I'natthgn des nano fils de Si graduel il y'a
une augmentation appréciable du rendement éleetriqu
Il y a donc une augmentation des photons incidentpar la suite une augmentation du
rendement.

Une cellule solaire de type p-i-n a base de siticnanocristallin hydrogéné (nc-Si:H) a été
étudiée, grace a une modélisation détaillée, pawotke AMPS-1D. Notre objectif était de
déterminer I'effet de I'épaisseur et de I'énergdalbande interdite sur les performances de la
cellule d'une part et de trouver I'ensemble desmatres structurels caractérisant chaque
couche constituant la structure.
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