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Introduction Générale :

Introduction Générale :

En raison des problémes provoqués par le réchauffement climatique, il est devenu
nécessaire de chercher des solutions pour atténuer ou limiter ce phénomene. Les
énergies renouvelables sont I’une des stratégies les plus importantes a adopter pour faire
face a ce phénomene mondial. L’¢énergie solaire est I'une des énergies renouvelables
respectueuse de notre environnement. Elle provient du soleil et elle est basée sur la
conversion de la lumiére en énergie électrique utilisable a 1’aide de cellules solaires
grace au phénomene de I’effet photovoltaique.

Parmi les parametres pris en compte dans la production de 1’énergie électrique figure le
colt et le rendement, c’est pourquoi la génération de silicium a été remplacée par les
cellules pérovskites qui possédent un coefficient d’absorption plus élevé et un cout de
production plus faible.

Dans ce travail, nous étudions les propriétés électriques et optiques de la cellule
pérovskite pour comprendre les mécanismes de cette cellule. Pour cela, nous varions
les épaisseurs des couches actives et méme les autres couches afin d’obtenir une
meilleure rentabilité en employant le logiciel GPVDM, Nous passons ensuite a 1’effet
de la température sur le rendement de la cellule solaire.

Nous présentons aussi les caractéristiques 1-V et J-V pour les cellules pérovskite et
méme pour les cellules Tandem a base de Silicium et pérovskite et la cellule organique
a base de pérovskite.

Pour les propriétés optiques, nous représentons le rendement quantique de la cellule en
fonction de la longueur d’onde, nous donnons aussi le spectre des niveaux d'énergie de
la cellule ainsi que la distribution de la densité de photons dans les hétérojonctions des
couches de la cellule en fonction de la longueur d’onde.

Notre travail est organisé comme suit :

Dans le premier chapitre, nous présentons 1’évolution des cellules solaires au cours du
temps, nous apprendrons & connaitre c’est quoi I’effet photovoltaique, et les générations
des cellules solaires.

Dans le deuxiéme chapitre, nous allons entrer dans notre theme, en mettant en évidence,
les propriétés structurales, électriques et optiques des cellules a base de pérovskite en
donnant la structure cristalline et la technique de fabrication ainsi que I’architecture de
la cellule utilisée

Dans le troisieme chapitre, nous présentons le model de simulation utilisé en récurrence
GPVDM "Global Photovoltaic Device Model” utilisé pour étudier et analyser le
comportement des cellules solaires photovoltaiques. Ce modeéle permet de prédire les
performances des cellules solaires en fonction de différents parametres et conditions.
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Introduction Générale :

Dans le quatrieme chapitre nous présentons les résultats de la simulation en particulier
I’effet des épaisseurs et de la température et méme la mobilité des électrons sur les
caractéristiques des cellules pérovskites en particulier le rendement PCE, Vco, I-V et J-
V et nous étudions aussi les propriétés optiques tels que le rendement optique EQE.

Nous terminons ce travail avec une conclusion genérale.
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Chapitrel : Evolution des cellules solaires

1.1 Introduction :

Les energies renouvelables ou les énergies vertes sont considérées comme les plus
utilisées par I'nomme. Ce sont des énergies inépuisables et non polluantes au contraire
des énergies non renouvelables qui provoquent : la pollution de 1’air, la terre et la mer
et le changement climatique.

L'énergie solaire est I'une des types de ces énergies propres, elle a deux axes principaux

e Energie solaire thermique : donne la chaleur.
e Energie solaire photovoltaique : donne I'électricité.

1.2 Le soleil :

Le soleil est une étoile centrale du systéme solaire, magnétiqguement active. Il est
essentiellement constitué de gaz et du plasma ; il est quasiment sphérique son diameétre
est a peu pres 1 392 684 kilometres correspondant a 109 fois le diameétre de la terre avec
une masse de 2 X10% kg. En effet, le soleil constitue approximativement 99.98% de la
masse du systeme solaire , il présente 330 000 fois la masse de la Terre.[1],[2]

1.3 Energie solaire photovoltaique :

La conversion directe d'une fraction de la lumiére en électricité crée 1’énergie solaire
photovoltaique, le procédé repose sur l'usage de cellules photovoltaiques (PV) qui
exploitent I'effet photovoltaique. L'exposition de la cellule & la lumiére entraine une
tension électromotrice due a ce phénomene physique, cette tension peut fluctuer selon
les matériaux utilisés pour construire la cellule.[3],[4]

1.4 Principe de I’effet photovoltaique :

La conversion effectuée par les cellules photovoltaiques est fondée sur les trois
mécanismes suivants [5]:

- Le matériau composant le dispositif absorbe les photons (son énergie est plus
grande que I'énergie de gap) .[5]

- L'énergie photonique est convertie en énergie électrique, convenable a la
géneration de paires électron/trou dans un semi-conducteur.[5]

- Collecter les particules entrainées dans la configuration.[5] ,[6]
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-
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Figure 1.1 : Principe de fonctionnement de I'effet photovoltaique [7].[8]

1.5 Historique des cellules photovoltaiques :

Les cellules photovoltaiques ont évolué dans le temps comme suit :

- En 1839, le chercher francais, Alexandre Becquerel, a découvert I'effet
photovoltaique. [7],[8]

- Enl875, un article sur I’effet photovoltaique dans les semi-conducteurs a été
annoncé par I’ingénieur allemand Ernst Werner Von Siemens. [8] , [9]

- En 1876, I'effet photovoltaique dans la solidification du sélénium a été constaté
par Adam et son éleve Richard. [8], [10], [12]

- En 1883, I’inventeur américain, Charles Frittes, a créé la premiére cellule solaire
a base de séléniure d’or avec une performance de 1 %.[11],[12]

- En 1939, l'ingénieur américain Russell OHL découvre la jonction P et
développe la premiere cellule solaire au silicium .[7],[8]

- En 1945, les chercheurs américains Gerald Pearson, Daryl Chapin et Calvin
Fuller du laboratoires Bell ont réussi a améliorer un panneau solaire avec une
rentabilité de 6 %. [13]

- En 1954, les laboratoires Bell toujours (D.M.Chapin,Fuller et G.L.Pearson) ont
réalisé la premiere photopile avec une rentabilité de conversion de 6 % pour
I'usage spatiale. [12], [14], [15] ,[16]
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- En 1958, des cellules solaires ont été envoyées dans 1’espace, montées a
I’extérieur du satellite vanguardl. En effet, ce satellite était équipé de 6 cellules
photovoltaiques et ont fonctionné pendant 8 ans jusqu'en 1967, avec une
rentabilité de 9%. [13],[16]

- En 1982, la realisation mondiale de modules photovoltaiques n’était que de 5
MW c, mais elle a atteint plus de 18 GWc en 2013 [15] ,[18]

- En 1995, Au Japon et en Allemagne, des projets de toits photovoltaiques
connectés au réseau ont éte initiés, et ils ont commencé a se généraliser depuis
2001.[16], [17]

- A la fin de 2017, ’agence internationale de I’énergie (I'AIE) a évalué que les
capacités photovoltaiques mondiales atteindraient 400 GW électriques.[15] [19]

1839 1913

decouverte
I'effet photovoltaique =@ 1875 -

1958 1954 -
rendement' cellules photovoltaiques < fcvr?sl:"::'::ﬁ:": :
(90/0) a haut rendement (6%) -recherche d'énergie <=

pour les sattelites

¥

1973 s
1er maison 1990
allimentée -  maison 1995-2001
par des cellules allimentee w——f> mise en vente
par des panneaux dans le commerce

Figure 1.2 : Histoire de la cellule photovoltaique [17]

1.6 Définition de la cellule solaire :

Diverses couches de matériaux constituent une cellule solaire, chacune remplissant un
objectif scientifique. [20]

e La couche la plus considérable est la couche semi-conductrice spécialement
traitée. Elle est composee de deux couches différentes (Type « p » et type «n»)
et elle est responsable de la transformation de I'énergie solaire en énergie
électrique utile grace a I'effet photovoltaique.[20]

e Lessemi-conducteurs possédent une couche de matériau conducteur sur chaque
face qui récolte I'électricité fournie. [20]
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e La face avant doit utiliser les conducteurs avec modération afin de ne pas
bloguer les grandes quantités du rayonnement solaire d'atteindre le semi-
conducteur.[20]

e Laface arriere peut-étre entierement recouverte par le conducteur.
e Lacouche antireflet est la derniére couche. [20] , [21]
Exemple d’une cellule solaire basique
Une cellule solaire basique est composée de différents types de couches.[22]

Le coté expose au soleil (la couche N) est en phosphore, ce qui admet a la cellule solaire
d’élaborer un flux d'électrons lorsque la cellule est percutée par le rayonnement solaire.
[22]

Le c6té inverse régulé vers le bas (la couche P) est en bore ce qui accorde a la cellule
de capter les électrons qui sont dégagés par la couche supérieure a travers le matériau
conducteur.[22]

Les panneaux solaires sont des constituants du systeme solaire, ils sont formés a partir
de montages en série ou en paralléle des cellules solaires.[22]

1.7 Principe de fonctionnement :

Le champ électrique est obtenu par la superposition de deux couches dopées du silicium.

L'une des couches de silicium est ainsi dopé en atome de phosphore, le phosphore est
un atome qui posséde plus d’électrons sur sa couche périphérique que le silicium, ces
électrons ne participent pas aux liaisons et ils sont libres de se déplacer. Le dopage dans
cette couche est de type N car la charge est négative. [2] , [22]

L’autre couche de semi-conducteur est dopé par le bore, Le bore est un atome qui
posséde moins d'électrons dans sa couche périphérique que le silicium, Il lui manque
un électron pour la réalisation des liaisons. Le bord va donc capter un électron. Cet
électron laisse derriere lui un trou de charge positive. Le dopage est ainsi de type P car
la charge mobile est positive.[2], [22]

Les électrons et les trous se déplacent par diffusion dans ces deux couches. Au voisinage
de leur interface, la diffusion entraine une recombinaison entre les trous et les électrons,
ce phénomeéne produit une zone neutre €lectriquement d’atome du phosphore chargé
positivement et d'atome de bore chargé négativement. On obtient ainsi un champ
électrique au sein du semi-conducteur. Cette région est appelée jonction PN, ce champ
électrique s'accompagne de l'apparition d’'une divergence du potentiel électrique entre
la zone N et la zone P.[2], [22]

Lorsque les rayons de soleil frappent une cellule photovoltaique sur laquelle on a
déposé des bornes. Les photons de la lumiére transmettent leur énergie aux électrons
qui sont arrachés des atomes et ils laissent des trous. Les électrons et les trous ainsi
formés vont avoir tendance a se recombiner parce que le phénomeéne a lieu au voisinage

Etude d’une cellule solaire pérovskite par le logiciel GPVDM F.Z.Chahid 8



Chapitrel: Evolution des cellules solaires

de la jonction PN. Le champ électrique ainsi formé va contribuer a séparer les charges
positives et négatives, les électrons sont repousses vers la couche N et les trous vers la
couche P .Les électrons cherchent a se recombiner avec les trous et ils sont alors obligés
de passer par un cercle extérieur pour rejoindre les trous élaborant ainsi un courant
électrique continue quand I'appel le photo courant.[2], [23]

le photon se / Je photon :gs électrons
réfiechn et est arrache un amaches passent
¢ perdu Sectron dans le croust
: exténeur

'\'/’/ B

Sécum dopé N
au phosphore -

Sikcium dopé
au bore

+

Joncton NP

Figure 1.3 : Principe du fonctionnement de la cellule photovoltaique [23],[24]

1.8 Caractéristiques électriques de la cellule photovoltaiques :
1.8.1 Le courant de court-circuit Icc :

C’est le courant qui correspond au courant maximale fournie quand il est placé en
courant court-circuit c'est a dire quand la tension a ces bornes est nullelcc=1 (V=0).[2]

1.8.2 Latension de circuit ouvert Vco :

C’est la tension en circuit ouvert, elle correspond a la tension maximale généree quand
le courtant débit est nul Vco=V(1=0).[2]

Veo = (g) In (’I_ +1) (1.1)

Vco : Latension de circuit ouvert mesurée aux bornes de la cellule photovoltaique
Icc : L’intensité de court-circuit débitée par la cellule photovoltaique

Is : Courant de saturation diode

K : Constant de Boltzmann

T : La température

q: Charge élémentaire
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1.8.3 La puissance maximale pm :

Lorsque le produit (V.I) est maximum. Si Vm Im est la tension et le courant auxquels
nous obtenons la valeur maximale, alors la puissance maximale est la surface du plus
grand rectangle pouvant étre inscrit dans la courbe (V) (Figure 1.4) de cotés Im et de
longueurs Vm.[24]

Pmax =Veco X Icc (|2)
Pmax(w) : La puissance fournie par la cellule photovoltaique

Veo(V) : Latension de circuit ouvert mesurée aux bornes de la cellule photovoltaique

Icc(A) : L’intensité de court-circuit débitée par la cellule photovoltaique

lv pl’\-‘\
I 200
man £
150
100 Maximum Power Area
S0
0 L 3 » »
0.0 02 0.4 06 08
vn‘u VO

Figure 1.4 : Caractéristiques courant tension d'une cellule solaire éclairée. [25]

1.8.4 Le facteur de forme EF :

Nous appelons le rapport entre la puissance maximale et le produit des ICC et VOC le
facteur de forme. Il indique la qualité de la batterie et refléte les effets de deux pertes
résistives parasites RsetRsn.[24]

EF = VmxXIm (|3)
IccxVoc

Ou Imax et Vmax représentent respectivement le courant et la tension du point de
fonctionnement qui permet d’extraire le maximum de puissance (Pmax) de la cellule
photovoltaique.

EF : Le facteur de forme
Icc : L’intensité de court-circuit débitée par la cellule photovoltaique
Vco : Latension de circuit ouvert mesurée aux bornes de la cellule photovoltaique

Rs : La résistance en série
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Rsk : La résistance parallele

1.8.5 Lerendement:

L'efficacité de transformation d'une cellule solaire est le rapport entre la puissance
maximale pouvant étre extraite et la puissance rayonnante incidente.[24]

Pm
Nu=__
— (1.4)

Nu : Le rendement
Pm : La puissance maximale fournie par la cellule photovoltaique

Pi : La puissance lumineuse incidente

1.9 Les géneérations des cellules photovoltaiques :

Le domaine des cellules solaires a connu un grand développement afin d'atteindre une
rentabilité élevée et une efficacité maximale et un prix approprié pour sa production ce
qui a rendu les types de cellules solaires nombreux et variés. Les plus importantes sont
divisées en trois générations selon leur développement, les matériaux et les technologies

utilisées.

Les générations des cellules photovoltaiques

1ére 2éme 3éme
génération génération génération

Figure 1.5 : Les Génération des cellules solaires
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’ Best Research-Cell Efficiencies
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Figure 1.6 : NREL Chart-Evolution des rendements recors pour chaque type de cellules
photovoltaiques au cours du temps-cellules certifiées [17],[26]

1.9.1 Premiéere génération :

lere génération

Monaocristallin Polycristallin

Figure 1.7 : La premiére génération des cellules solaires
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Figure 1.8 : Exemple de chaine de production cellules photovoltaiques en Silicium [27]

19.1a Monocristallin :

Le monocristallin se structure d’un monocristal, ayant une apparence homogéne qui
varie entre le gris bleuétre et parfois le noir. On réalise le monocristallin a partir d'un
segment de silicium trés pur qui forme un monocristal. Bien que les fabricants utilisent
un processus industriel compliqué et colteux pour le produire, il permet d'atteindre une
rentabilité d'environ 20 % pour les cellules solaires.[2]

Figure 1.9 : Cellule solaire a base de Silicium monocristallin [1],[28]
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19.1.b  Polycristallin :

Le silicium polycristallin, est une forme spécialisée de silicium différente du silicium
monocristallin. Contrairement au silicium monocristallin, qui est constitué d’un seul
cristal, le silicium polycristallin est charpenté de plusieurs petits cristaux de tailles et de
structure diverses, ce qui lui confére des propriétés différentes.[25],[26]

Figure 1.10 : Cellule solaire a base de Silicium polycristallin [28], [31]

19.1.1 Avantages de la 1ére génération

Les cellules photovoltaiques dans cette génération ont plusieurs avantages parmi
lesquels :

e Cette technologie est trés mature car elle est liee a l'industrie du semi-
conducteur.[2]

e |Is ont des performances intéressantes.[2]
e Une durée de vie qui pourrait étre prolongee jusqu'a 40 ans.[2]
1.9.1.2 Inconvénients de 1ére génération :
Malgré les multiples avantages de cette genération, il y a quelques inconvenients

e Plus la cellule est exposee au soleil plus elle se chauffe et le rendement
diminue.[27]

e Au niveau du cout le contact se faits en Argent (Ag) et cela représente 5 % du
colt du module car I'Argent est rare et cher.[27]

e L'émission de gaz a effet de serre quand on fabrique la cellule.[27]
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1.9.2 Deuxieme génération : Couches minces :

2eme génération
Silicium Tellure de Le séléniure de
amorphe cadmium cuivre et indium
(CdTe) (CIS ou CIGS)

Figure 1.11 : La deuxieme génération des cellules solaires

1.9.2.a  Silicium amorphe :
Le premier type de la deuxieme génération est le silicium amorphe, Le silicium
amorphe a été découvert en 1976. Son arrangement atomique est chaotique et non
cristallin, mais il a une capacité d'absorption plus importante que le silicium cristallin.
Néanmoins, bien qu'il ait un avantage en termes d'absorption, il souffre d'une baisse de
la mobilité des charges électriques, ce qui se traduit par une faible rentabilité de
conversion.[2]

—

Figure 1.12 : Cellule solaire a base de Silicium amorphe [2],[33]
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1.9.2.b  Tellure de cadmium (CdTe) :

Le tellurure de cadmium est un semi-conducteur de type P qui nécessite un autre
matériau de type N (Cds, SnOz2, etc.) pour créer une jonction p-n [28], il a été étudié en
1960 et développé en 1972.[29]

Les cellules solaires Cds/Cdte sont réalisées en évaporant une fine couche de Cds sur
une couche de verre conducteur, puis en évaporant une épaisse couche de CdTe. Les
cellules sont ensuite traitées a une température de 450°C pendant une courte période.
[30].

Figure 1.13 : Cellule solaire au tellure Cadmium [2],[37]

1.9.2.c  Leséléniure de cuivre et indium (CIS ou CIGS) :

CIGS est un semi-conducteur accompagné par un matériau de type N pour créer une
jonction p-n. Les cellules CIGS a hétérojonction, qui comportent des absorbeurs en
cuivre, gallium, indium et sélénium, ont été réalisées par « S. Wagner et al. de Bell
Telephone Company » en 1975 .[31]

Figure 1.14 : Cellule solaire au tellure de CiGS [2].[37]

1.9.2.1 Avantages de 2eme génération :
Parmi les avantages des cellules solaires deuxieme génération [2]

e Leurs faibles couts.[2]
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Flexible (substrats flexibles, grandes surfaces).[2]
e Intégration dans I'habitat (verre).[2]

1.9.2.2 Inconvénients de 2éme génération :
e Rendement de conversion limitée.[27]

e Ressources en terre rare limitée.[27]
e Toxicite de cadmium.[27]

1.9.3 Latroisieme génération : Photovoltaique émergeant

3eme génération

PV Organigue PV pérovskites

Figure 1.15 : La troisieme génération des cellules solaires

1.9.3.a Lafiliere organique :

Les batteries organiques sont fabriquées a partir de semi-conducteurs organiques. lls
ont ¢été développé en 1970 pour réduire le colt de la production d’énergie
photovoltaique,[32]. Ces cellules se composent d'une couche active, qui est placée entre
deux couches conductrices, habituellement I'une de ces couches est d'une épaisseur
inféerieure a 10 nm. Ces cellules sont encore en phase de recherche avec une rentabilité
moindre a 5%.[2]
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Figure 1.16 : Cellule solaire organique [2],[37]

1.9.3.b  Lafiliére des pérovskites :

La premiére cellule pérovskite a été décrite par Gustave Rose en 1830 [33]. Son nom
vient du minéralogiste russe Alexeyevich von Perovsky. Il est composé de calcium et
de titane et répond a la formule chimique CaTi03.[34],[35]

Les pérovskites se distinguent en deux catégories principales : d'une part, les
pérovskites constituées d'oxydes, qui sont de nature inorganique, et d'autre part, les
pérovskites halogénées, pouvant étre soit inorganiques soit hybrides, c'est-a-dire
combinant des composés inorganiques avec des composes organiques.[36],

Pour les pérovskites oxydes, la composition générale est définie comme suit : X
représente un atome d'oxygene (O), B est un cation métallique tétravalent tel que Ti*+,
Si*tou Sn*tet A désigné un cation divalent tel que M g2+, Ca?+, Sr2+, Ba%tetc. [35]

Dans le contexte des pérovskites halogénées, la composition varie comme suit : X
représente un atome d'halogéne tel que Cl-, Br-, ou I-, tandis que B désigne un métal
ionique divalent tel que Pb2*, Sn2+ ou Ge2+*. L'élément A peut-étre un métal alcalin
monovalent tel que Lit, Na*, K+, Rbtou Cs*, lorsqu’il s'agit d'une perovskite
organique halogénée. Dans le cas des matériaux hybrides, I'élément A peut aussi étre
une petite molécule organique telle que le méthyl ammonium (CH3NH3I+= MA) ou le
formamidinium (HC [NH:z]*+ FA).[35]
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Figure 1.17 : Cellule solaire a pérovskite [14]

1.9.3.1 Avantages de 3éme génération :

Treés bas colt.[2]
Technologie non polluante.[2]
Il n’y a pas de matériaux rares dans cette technologie.[2]

1.9.3.2 Inconvénients de 3eme génération :

La rentabilité de conversion est trés faible.[27]
Probléme de stabilité particulier quand les exposés a la lumiere UV.[27]

Faible duré de vie.[27]

1.10 Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons abordé¢ la définition de I’énergie solaire photovoltaique,
ainsi que les cellules solaires et le principe de 1’effet photovoltaique. Nous avons
expliqué la structure de cellule photovoltaique. En fin de chapitre nous avons aussi

présenté les diverses générations de cellule solaire.
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Chapitre 2: Propriétés des matériaux pérovskites

2.1 Introduction :

La pérovskite est I'un des matériaux prometteurs actuels. 1l peut remplacer le silicium
dans le domaine de panneaux solaires. En plus, le colt de I'installation des pérovskites
est réduit par rapport aux technologies existantes utilisant le silicium et les matériaux
organiques. [37]

2.2 Historique :

La pérovskite fut identifiée par le minéralogiste russe Lev Alexeievitch Perovski
(1792-1856) [37] et apres des années, clle a fait 1’objet de plusieurs études parmi
lesquels on peut citer :

En 1958, les premiers articles ont été proclamés sur la famille CsPbX3, qui
cristallise dans une structure pérovskite et présente des caractéristiques
photoconductrices avec les premiers exemples de pérovskites aux halogénures
dans le siecle dernier.[2]

En 1978, il y a eu I’¢élaboration de la premiére pérovskite halogénure hybride
portante cation organique méthyl Ammonium, ou MA (CH3NH3+).[37]

En 2009, des matériaux hybrides inorganiques-organiques de type pérovskite
ont été employé pour la premiére fois dans des cellules solaires a colorant
liquide.[38]

En 2012, en remplagant des électrolytes liquides par des électrolytes solides, un
progres primordial a été accompli, et cela a provoqué 1’acquisition d'une
rentabilité de 9%.[38]

En 2013, le taux de réussite de la conversion de puissance atteint un niveau
satisfaisant de 15%.[2]

En 2017, la rentabilité certifiée la plus élevé était de 22,1 %, tandis que les
rendements proclamés atteignaient méme 27,3 %.[38]
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Figure 2.1 : L’évolution des recherches faites sur les cellules solaires a base de

perovskite entre 2012 et 2017, selon une recherche sur Web of Scienceyq] (4]

2.3Structure cristallographique de pérovskite :

Le titanate de calcium (CaTiO3), baptisé en I'honneur du minéralogiste russe Lev
Perovskiest un exemple de minéral de type pérovskite. Sa découverte initiale remonte
a 1839, lorsque le minéralogiste allemand Gustav Rose I'a identifié pour la premiere
fois [39],[2]. Une variété de combinaisons élémentaires différentes peut étre
accommodée par cette structure cristalline. Elle représente la classe de minéraux la plus
répandue sur Terre [39],[2]. Cette configuration, caractérisée par la formule chimique
générale ABX3 illustré dans la figure 2.2, ou Le cation A est positionné aux huit
sommets d'un cube, entouré par douze anions X. Pendant ce temps, le cation B réside
au centre d'un octaédre, qui est constitué de six anions X [BXs] situés aux centres des
faces du cube.[39],[ 2]

Figure 2.2 : Structure pérovskite ABXz. [2]
2.4 Structure morphologique de la perovskite :

Les pérovskites 3D se présentent sous forme de microcristaux au cours du protocole de
cristallisation, mais pas sous forme de monocristaux, inversement aux semi-
conducteurs inorganiques dans les emplois classiques [40]. En regle habituel, lors du
dépbt par centrifugation de MAPI (Pérovskite d'iodure de plomb de méthyl ammonium)
a partir d'une solution liquide, la dimension des grains remportés varie entre 200 nm a
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un certain nombre de microns. Lors de la formation des cristaux, ces derniers ne
présentent pas immédiatement une structure organisée claire et prennent différentes
formes [40]. Les conditions de fabrication contrélent fortement les dimensions et la
configuration des grains, notamment des précurseurs utilisés et des méthodes
employées [40]. Par exemple, I’ajout de chlore a une solution de pérovskite peut
accroitre la cristallinité et entrainer une croissance significative de la taille des
grains.[40]

2.5 Propriétés structurales des pérovskites hybrides :

A la fin du XIXe siécle, une nouvelle pérovskite de formule moléculaire ABX3 a été
élaborée, ou X représente un halogénure, tel que CI, Br ou I'. L’ion A est Cs* et I’ion
B est Pb2+. Il faudra attendre I'observation de leurs propriétés photoconductrices par
Christian Moller en 1957 pour que la structure cristalline de ces pérovskites soit traitée,
et les classant ainsi parmi les semi-conducteurs[2],[41]. En 1978, D. Weber a démontré
la faisabilité de substituer les ions césium par de gros cations organiques tels que le
méthyl ammonium pour [’acquisition des pérovskites hybrides organiques-
inorganiques (PH) tridimensionnelles (3D) [2],[41], qui sont utilisées dans les cellules
solaires.

Dans les pérovskites, Le cation Cs+ ou petite molécule organique (typiquement le
méthylammonium (MA), mais aussi la (FA) ou l'acide 5-aminovalérique (5-AVA))
comble le centre du cube, Le Pb(ll) ou le Sn(Il) occupe les sommets [2],[41]. Les ions
halogénures tels que I', ClI" ou Br composent I'octaédre (BX6) au centre duquel sont
positionnés les cations eux-mémes. La structure pérovskite avec la symétrie la plus

élevée est cubique et appartient au groupe spatial Pm3m . Les pérovskites MAPbBr3
restent stables a température ambiante, tandis que les MAPDI3 requierent des
températures supérieures a 327 K pour maintenir leur intégrité. En dessous de cette
température, cette derniere adopte une structure tétragonale.[2],[41]

Ceci est le résultat d’une 1égere rotation de I’octacdre PbX6 le long de son axe tout en
étant toujours relié par ses sommets [2],[42]. Une transition vers une phase tétragonale
est constatée dans la pérovskite MAPbBr3 a 236 K. Cette pérovskite est décrite comme
plus stable a température ambiante que MAPDI3 car elle a une structure cubique (moins
tordue) et est plus dense en raison de la taille de I’anion Br™ Par rapport a I-.[2],[42]

@ o (®) 8 .
@ * o ®. ® O ‘ N . .
» 4 a. 2 ~ CH,NH, e =, N
* 484 STy
._].J _.L", L. e
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Figure 2.3 : Structure cristalline de la pérovskite [2]
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2.6 Conditions de stabilité d'une structure pérovskite :

La solidité de la structure pérovskite découle majoritairement de deux points clés : le
facteur de tolérance t et I'iconicité des liaisons anioniques et cationiques[37] :

2.6.1 Facteur de tolérancet :

Puisque la dimension des cations A et B joue un réle vital dans la solidité et I'éventuelle
distorsion de la structure cristalline de la pérovskite, Ce parametre est tres primordial
pour la majorité des pérovskites.[37],[43]

_ _RatRo
~ VZ(RB+Ro) (1.1)

Selon la définition du facteur de tolérance t donnée par Shannon et al. [1], ou RaetRs,
Ro indiquent chacun dans son ordre les rayons ioniques des cations A, B et de I'oxygene,
d(A-O) et d(B-O) sont les distances du cation de I'oxygéne, pour la configuration
cubique t est trés voisin de 1. La plage stable de la phase pérovskite (Plus ou moins
défigurée) est donc définie par t, qui a une valeur comprise entre 0,75 et 1,06. [37],[43]

2.6.2 L’iconicité des liaisons anions-cations :

La nature ionique de la liaison entre I'anion et le cation est déterminée par le deuxieme
critere qui définit la stabilité. Les divergences d'électronégativité selon I'échelle de
Pauling mesurent les propriétés ioniques des compositions ABOs. En particulier, nous
considérons les divergences d’électronégativité entre 1’élément A et I’oxygene et entre
I’élément B et ’oxygene. La structure pérovskite devient plus stable lorsque les liaisons
intégrées sont des ions forts. En revanche, les pérovskites covalentes a base de plomb
sont moins stables que les pérovskites plasmoniques BaTiO3.[37]

2.7 Type des pérovskites :

Les structures idéales sont quelque fois constatées. Le plus souvent, on rencontre des
formes torsadées ou la symetrie est altérée par la rotation de l'octaedre BOs. Ces
déformations se traduisent par de légeres déformations de type quadratique,
orthorhombique ou rhomboédriques, résultant de trés faible changement des paramétres
du maillage cubique. La figure 2.4, illustre les diverses symétries décrivant les
pérovskites.[44]
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Figure 2.4 : Le rapport entre les maille cubique, orthorhombique et
rhomboedrique de pérovskites. [10]

2.7.1 Structure pérovskite tétragonale :

La forme ferroélectrique du BaTiOz est considérée comme le cas le plus célebre d'une
pérovskite tétragonale, a température ambiante avec des dimensions a = 3,994 A,
c= 4,038 A et un paramétre de réseau Z = 1. Dans cette configuration, I'octaédre TiOg
présente une légére distorsion, avec une liaison Ti-O ayant une longueur de 1,86 A,
quatre liaisons oxygéne ayant une longueur de 2,00 A et une liaison plus longue ayant
une longueur de 2,17 A. Le baryum est entouré de quatre atomes d'oxygéne a 2,80 A,
de quatre autres atomes d'oxygeéne a 2,83 A et de quatre autres atomes d'oxygéne a 2,88

A[44]

2.7.2 Structure pérovskite orthorhombique :

Dans le cas d'une structure cubique idéale déformée en une structure orthorhombique
le long des diagonales des faces du cube cela donne une maille unitaire comprend quatre
unités constitutives ABOs. La grille peut étre illustrée dans le groupe d'espace Pbnm
comme un parallélépipéde de dimensions a=b=V2 ac et ¢ ~ 2ac, ou ac représente les
paramétres de la grille cubique.[44],[45]

La structure de GdFeOs représente éventuellement 1’exemple le plus caractéristique de
toutes les pérovskites orthorhombiques torsadées. 1l appartient au groupe spatial Pbnm
avec les paramétres de grille mesurant a = 5,346 A, b = 5,616 A et ¢ = 7,666 A [14], et
un certain nombre d'éléments de formule Z = 4. Dans cette configuration, les octaedres
FeOe présentent des distorsions et des inclinaisons. De plus, les polyedres GdO12 sont
gravement déformés. D'autres matériaux utilisant cette structure rhombique torsadée
incluent NaUOs, NaMgF3 et LaYbOs.[44]
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Sur la figure (2.5), les trois symétries des structures perovskites sont assemblées :
cubique, tétragonale et orthorhombique.[44],[46]

a=b=c a=b#c azb#c

Figure 2.5 : Illustration des symétries cubique, tétragonale et orthorhombique de la
pérovskite : (a) et (b) représentation des rotations octaédriques (octaedre BOs en
bleu et oxygene en rouge). (c) Maille élémentaire des trois symétries. [10]

2.7.3 Structure pérovskite rhomboédrique :

La déformation de la structure cubique idéale ABOs le long de sa diagonale entraine la
formation de la structure rhomboédrique (voir Figure 2.6.a). Son composant principal
est constitué de deux unités de composition ABO3z [26]. Cette configuration se distingue
par la présence de trois parameétres de longueur équivalents, a = b = c, ainsi que de trois
angles égaux : a, B et v, mais divergent de (90°) et (120°). La figure 2.6b montre une
illustration de la structure rhomboédrique. On retrouve différentes pérovskites
rhomboédriques telles que LaAlOs, PrAlOs, LaNiOs et LaC003.[44]
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Figure 2.6 : a-Structure pérovskite rhomboédrique de La AlOz obtenu par la distorsion de
la structure cubique idéale ABO3 le long de la diagonale du cube,b-Structure
rhomboédrique de la pérovskite. [10],[23]

2.7.4 Structure pérovskite monoclinique et triclinique :

Dans de nombreuse instance, on a observé des mailles unitaires monocliniques (telles
que BiMnO3 et BiScOs3) ou tricliniques (telles que AgCuFs, CsPbls, PbSnO3z, BiCrOs,
etc.). Toutefois, dans de nombreuses situations, ces mailles ont été identifiées comme
des mailles fictives ou dérivées d'une maille véritable multiple.[44]

2.7.5 Polymorphisme :

Comme précédemment indiqué, diverses formes polymorphes sont possédées par de
multiples matériaux de la famille des pérovskites. Certains de ces changements
présentent une grande influence en ce qui concerne leurs caractéristiques physiques et
leurs utilisations.[44]

On peut constater les modifications suivantes lorsque la température croie dans BaTiO3
(Fig. 2.7) et KNbOs :

Rhomboédrique < orthorhombique < tétragonale <« cubique

Les transitions de phase évoquées sont réversibles, et chaque variante polymorphe
posséde une maille unitaire pseudo cubique d'environ 4 A.

Il convient de souligner que la ferroelectricité est manifestée par toutes les trois formes
a des faibles températures.[44],[47]
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Figure 2.7 : Modifications dans la structure cristallographique de I'oxyde BaTi0O3.  [10]

2.8 Propriétés électriques :

Les propriétés optiques et électriques de la pérovskite CH3sNH3Pbls sont prometteuses
pour le photovoltaique et ont été I'objet d'une recherche active au cours des vingt
derni¢éres années, pour explorer d’autres usages. Ce matériau expose d'excellentes
propriétés optoélectroniques, ce qui en fait un absorbant exceptionnel [2],[42]. A
I'inverse aux oxydes métalliques, Le dopage extrinseque ne modifie généralement pas
les propriétés de transport de charge des pérovskites hybrides aux halogénures, mais la
modification de la composition du matériau peut facilement ajuster leurs propriétés
intrinseques [2], [42]. Les propriétés électroniques des pérovskites sont
fondamentalement déterminées par les liaisons B-X des composants inorganiques,
tandis que les cations A n'affectent pas immediatement ces propriétés [2],[42].
Néanmoins il est montré par les simulations que la taille du cation est affectée par le
niveau de distorsion, ce qui est immédiatement influencé par les propriétés
électroniques du matériau.[2],[42]

2.8.1 Lastructure électronique :

J. Even et L. Pedesseau ont déterminé la structure de bandes de la pérovskite MAPI par
la méthode DFT (théorie de la fonctionnelle de la densité) [48]. Leurs premiers calculs,
sans considérer le couplage spin-orbite (SOC), ont révélé un écart énergetique éleve
d’environl.64eV [48]. Cependant une levée de dégénérescence dans la bande de
conduction a été engendrée par I’introduction du couplage spin-orbite, diminuant I’écart
énergétique a 0.8eV [48]. Une observation inhabituelle comparée aux semi-
conducteurs conventionnels comme le GaAs, ou le SOC induit généralement une levée
de dégénérescence dans la bande de valence [48]. La figure ci-dessous (Figure2.8)
présente la structure de bandes calculée par J.Even et ses collegues pour le MAPI.
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Figure 2.8 : Structures de bandes de MAPbI; (a) sans couplage spin-orbite (SOC) et
(b)avec le couplage spin-orbite(SOC) [15]

Les pérovskites hybrides présentent un gap direct et un indice d'absorption important.
Par exemple, on estime I’indice d'absorption de la pérovskite iodée MAPbI; a

1,5%x10° cm™ [2] & une longueur d’onde de 550 nm, une valeur proche a celle des
matériaux conventionnellement exploités dans le photovoltaique tels que le GaAs, le
CdTe et le CIGS, pour lesquels I’indice d'absorption se situe entre 10%et 105cm~1. La
pérovskite MAPDI3 présente un gap énergétique compris entre 1.50 et 1.55 eV, ce qui
est exemplaire pour les usages photovoltaiques [2],[42]. Ce gap est variable en fonction
de la composition du matériau, diminuant avec la diminution de I'électronégativité des
ions et avec la divergence d'électronégativité entre le cation métallique et
I'anion.[2],[42]

Par exemple, I’introduction de 1’halogéne Br peut augmenter la bande de conduction
(BC) et diminuer la bande de valence (BV), ce qui conduit a un écart énergetique
apprécié de 2,2 eV pour CH3NH3PbBr3,[2],[42]. Les structures mixtes de pérovskite
constituées d'iode et de brome ou de brome et de chlore peuvent présenter des écarts
variant continuellement en ajustant le rapport des deux halogénes, permettant
I'absorption de I'ensemble du spectre solaire. [2],[42]

2.9 Propriétés optiques :

La quantification de la densité optique qui évalue I’aptitude d’un milieu a absorber la
lumicére qui le traverse permet la quantification de 1’absorption des couches de
pérovskite [49]. La figure 2.9 représente le coefficient d’absorption de différents
matériaux en fonction de 1’énergie des photons, et la figure 2.10 représente les spectres
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d’absorption de MASnxPb113 sur une couche de TiO2 pour différentes valeurs de x.
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Figure 2.9 : Réévaluation des capacités d’absorption de matériaux clés en
photovoltaique. [17]
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Figure 2.10 : Spectres d’absorption de MASnxPb1-xIs sur une couche de TiO2 pour
Différentes valeurs de x [16]

2.9.1 Densité optique :

La densité optique (DO) est établie en relation avec de coefficient de transmission
T [50] :
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DO = —log(T) = —log(%). (n-2)

Avec:
I+: L’intensité de lumiére transmise a travers 1’échantillon
lo:L’intensité de lumiére incidente.

2.9.2 Photoluminescence (PL) :

La capacité des pérovskites 2D a irradier de maniére efficiente la lumiére (PL) est I’'une
de leurs propriétés les plus significative [49]. Cette approche fonctionne en excitant un
échantillon aI’aide d’un faisceau Laser [50]. Les espéces (électrons ou excitations) sont
favorisés vers un niveau d’excitation par cette stimulation, ce qui met le systéme en
déséquilibre thermodynamique [50]. Apres I’excitation, le matériau a tendance a
retrouver son état d’équilibre thermodynamique via des mécanismes de recombinaison
des charges, qui se produisent soit de maniére radiative par 1’émission d’un photon,
soit de maniére non radiative [50]. Le spectre de photoluminescence se compose d’une
unique bande centrée a 1.58eV [50] et le spectre d’absorption a un pic légerement
prononcé autour de 1.63eV. [50],[18].

En raison de I'impact néfaste du plomb (Pb) présent dans les cellules pérovskite a base
de plomb (comme CH3NH3PbI3), des recherches sont faites pour trouver des
alternatives aux structures pérovskites, conduisant a un intérét croissant pour les
pérovskites sans plomb telles que CHaNH3sSnls (voir Figure 2.11),[2],[51]. Cependant,
le deficit énergétique du CHsNH3Snls est encore insuffisant et le composé est moins
stable dans I’air [2],[51]. Bien que I'équipe de Snaith ait signalé¢ des cellules solaires
CH3NH3Snlz avec un rendement d'environ 6 % en 2014, elles ont fait peu de progres
depuis lors. Récemment, la meilleure performance des cellules solaires a pérovskite
sans plomb utilisant de I'étain (Sn) au lieu du plomb a éte enregistrée a 6,22 %.[2],[51].

Figure 2.11 : Structure cristalline du CHsNH3S,I5 avec une conformation tétragonale de la
maille de la pérovskite. [2],[19]
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La figure 2.12 représente les propriétés d'absorption optique avec une énergie de
coupure d'environ 1,23 eV.[2],[51]
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Figure 2.12: Courbe d'absorption du matériau CH3NH3Snl3. [2],[19]

2.10 Principe de fonctionnement de la cellule solaire
a base de perovskite :

La technologie des cellules photovoltaiques a base de pérovskite consiste en un
ensemble de couches habituellement appliquées sur le verre. Son mécanisme de
fonctionnement est basé sur la pérovskite qui capte la lumiére et génére des charges.
Les électrons peuvent passer de la bande de valence a la bande de conduction par
I'énergie lumineuse, créant ainsi des lacunes.[51]

Les propriétés de l'interface jouent un role décisif dans les performances, donc les
pérovskites n'ont pas besoin de présenter d'excellentes capacités de transport.[51],[52]

La figure 2.13 illustre le schéma de transfert d'électrons et les processus de
recombinaison dans les cellules solaires utilisant la pérovskite comme matériau de base.
Les processus requis incluent dans la photo —excitation dans la pérovskite (fleche 1), le
transfert d'électrons vers la couche de transport d'électrons (ETL (Electron Transport
Layer) (fleche 2) et le transfert de trous vers la couche de transport de trous (HTL Hole
Transport Layer) (fleche 3). A D’inverse, les processus indésirables (fléches vertes)
incluent la reorganisation de la photo biomasse (4), le transfert de charge inverse aux
interfaces HTL et TiO2-pérovskite (5, 6) et le contact direct entre HTL et TiO2 (7).[51]
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Figure 2.13 : Le schéma de transfert d'électrons et les processus de recombinaison
dans les cellules solaires utilisant la pérovskite comme matériau de base sont
présentés dans la réference.  [19],[20]

2.11 Techniques de fabrications des couches en pérovskite :

On emploie majoritairement les techniques de dépdt de film de pérovskite comprenant
le dép6t sous vide : tel que le dépbt de précurseur en une seule étape, le dépdt
chronologique en phase vapeur et le dép6t sous vide a double source, et le traitement
en solution : tel que le revétement par centrifugation en une seule étape, le revétement
par centrifugation en deux étapes : revétement, pulvérisation et dépot chimique en phase
vapeur; parmi ces méthodes, celle la plus couramment exploité est le revétement par
centrifugation.[2],[53]

La figure 2.14 résume les diverses techniques pour fabriquer des films de pérovskites.
Ces films doivent avoir une couverture de surface compléte de la couche de transport
d'électrons (ETL) ou de la couche de transport de trous (HTL), une minime rugosité des
particules d’une dimension micrométrique. De multiples avantages sont offerts par les
couches de pérovskite, notamment des capacités d'absorption de la lumiére puissantes,
des niveaux d'énergie appropriés pour un transport fiable des porteurs de charge a
travers les cellules solaires, des structures réduisant les phénomenes de recombinaison
et une efficacité économique satisfaisante, Malgré cela, ces couches sont tres
vulnérables a 1’humidité, leur composition pose des obstacles en termes de

considération de I’environnement et leur stabilit¢é a longue durée reste un obstacle
primordial. [2],[53]
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6 (Pbi, + CH,NH,1)/DMA

Figure 2.14 : Diverses techniques pour fabriquer des films de pérovskites.  [2]

2.12 Architecture des cellules Pérovskites :

Les cellules solaires a pérovskite sont congues par plusieurs méthodes parmi lesquelles
celle produite a l'aide de quatre architectures principales, chacune présentant des
attributs de réalisations incomparables. Ces structures sont surnommeées mesoporeuses,
couvertes, planaires n- i-p et planaires p-i-n et sont présentées sur la figure (2.15)
[2],[54]. Pour la modélisation et la simulation numériques, il est recommandé de
sélectionner la disposition de cellules solaires planaires a couches minces a
hétérojonction p-i-n ou n-i-p. Celles-ci accordant aux propriétés des cellules solaires a
base de pérovskite et sont pareilles a la structure des cellules solaires a semi-
conducteurs assemblées a couches minces, telles que les CIGS.[2],[54]

b) c) d)

paseesEeee b

Mzak‘_m AT | e _ll_

Figure 2.15 : Les quatre configurations les plus couramment employeées dans les cellules
solaires a pérovskite : (a) mésoporeuse, (b) avec couche de recouvrement (Capping-layer),
(c) n-i-p planaire, et (d) p-i-n planaire. [2],[54].

La structure ci-dessus est souvent exploitée dans les équipements a cellules solaires a
pérovskite. Sur la figure 2.15(a), une organisation mésoporeuse est affichée. Elle est
construite sur un substrat de verre et d'une électrode transparente sur laquelle est mise
une couche dense de porteur d'électrons (ETL), généralement édifiée de TiO. Les ETL
mésoporeux (constitués de TiO2 ou d'Al2O3) sont ensuite formés en frittant de petites
particules totalité a surélevée température (>400°C),[2],[54]. La méso structure poreuse
est ensuite pleine d'une couche de pérovskite active sur laquelle est fixée une couche de
transport de trous solides (HTL), habituellement dopée au (Spiro-OMeTAD) et un
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contact arriére opaque (couramment de I'or (Au)). L'architecture de la superposition est
élaboreée a partir de cette disposition méso scopique [2],[54]. Puisqu’il a été observé que
les pérovskites ne nécessitent pas d’interface ETL/pérovskite pour éloigner les excitons
photo générés en charges libres et que le matériau pérovskite peut transporter avec
succes des charges ambipolaires, 1’épaisseur de la structure méso scopique est
considérablement baissée,[2],[54]. Une épaisse couche de pérovskite parfaite se forme
sur le dessus (voir Figure 2.16(b)),[2],[54]. En supprimant totalement la structure
mésoporeuse, une structure planaire n-i-p peut étre formée sans étape de frittage a haute
température (voir Figure 2.16(c)). Les structures planaires p-i-n sont récoltées en
déposant du HTL, couramment du poly (3,4-éthylénedioxythiophéne) : polystyrene
sulfonate (PEDOT : PSS), sur un substrat de verre transparent dissimulé d'électrodes.
Par la suite, une couche de pérovskite est déposée, puis vient le dépdt de I'ETL,
généralement l'ester méthylique de I'acide [6,6] -phényl-C61-butyrique (PCBM)) et
enfin du contact arriere opaque (en aluminium (Al) ou en argent). (Ag)) fabriqué)))
(voir Figure 2.16(d)).[2],[54]

2.13 Cellules tandem :

En assemblant deux cellules simples ’une sur 1’autre, On crée les cellules tandem. A
titre d’exemple on peut superposer une fine couche de silicium amorphe a une couche
de silicium cristallin. On connecte en série ces deux cellules, et une couche qui permet
la recombinaison des porteurs assure cela. En comparant la rentabilité des cellules
cristallines, microcristallines ou amorphes avec celle des cellules tandem, on trouve que
la rentabilité de cette derniere est significative.[55]

Le bénéfice de cette configuration est 'usage de deux matériaux avec des diverses
bandes interdites (spectres d'absorption) et la totalité des deux spectres d'absorption est
captée par cela. L’addition des tensions en circuit ouvert des deux cellules lorsqu'elles
sont utilisées individuellement présente la tension en circuit ouvert d'un appareil, tandis
que le courant de court-circuit est déterminé par la cellule ayant la valeur la plus basse
entre les deux cellules. De plus, diverses catégories de matériaux peuvent étre employés
dans chacune des deux couches, ce qui offre une grande flexibilité lors de la fourniture
des cellules.[41],[ 55]
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Figure 2.16 : Représentation d'une structure en tandem. [23]

En 2007, la production industrielle de ce type de batterie a débuté au Japon. En 2020 la
société Orlikon en Suisse, a fabriqué des panneaux solaires a cellules tandem
constitueront 30 % de la part de tout ’ensemble du secteur photovoltaique. En 2007
I'entreprise a aussi initié a vendre ces produits.[41],[ 55]
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& Ea
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deux bornes

quatre bornes

Figure 2.17 : Cellules solaires en tandem reliées a) par deux bornes et b) Quatre
bornes. [23],[24]

Il est nécessaire d'avoir trois contacts transparents pour une configuration en série a
quatre bornes empilées mécaniquement. La Figure 2.17 (a) expose la configuration
tandem a quatre bornes mécaniquement accumulées. La réalisation individuellement
des cellules CIGS et pérovskite offre un bénéfice pour ces cellules. Néanmoins, son
principal obstacle réside dans son exigence de deux régulateurs.[55]
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Figure 2.17.(b) expose la configuration qui comporte un seul contact transparent aux
deux extrémités c’est la configuration de la série monolithique. Grace a la disposition
d'un seul contact transparent, il est possible de capturer efficacement les couches
intrinseques. L'obstacle principal de cette structure est que la sous-cellule ayant une
intensité plus faible, limite le courant photovoltaique de la structure série.[55]
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Figure 2.18 : La variation l'efficacité de la cellule en tandem en fonction de
I'énergie de la bande interdite de la pérovskite [10],[24]

L’impact significatif de I’énergie de bande interdite de la cellule supérieure (pérovskite)
sur efficience des deux structures tandem (c’est-a-dire 2T et 4T) est mis en évidence
dans la figure 2.18.[55]

On distingue deux configurations, 2T et 4T, qui sont employées pour empiler des
matériaux photovoltaiques dans le but d'améliorer I'efficacité de la conversion de
I'énergie solaire en électricité.[56]

2.13.1 Configuration 2T (deux terminaux) :

Configuration a deux bornes : Il y a une superposition des cellules qui partagent les
mémes contacts électriques (un positif et un négatif). Dans une configuration de 2T, les
cellules sont reliées électriquement en série ou en paralléle, ce qui implique une
compatibilité optique et électrique rigoureuse entre elles.[56]

Bien que la configuration 2T offre des avantages, mais elle peut étre entravée par des
contraintes liées a I'narmonisation des courants et des tensions entre les différentes
couches.[56]

2.13.2 Configuration 4T (quatre terminaux) :

La configuration a quatre bornes : Chaque cellule solaire possede ses propres
connexions électriques, ce qui permet une totale autonomie entre les différentes
couches. Grace a cette configuration, il est possible de combiner des cellules présentant
des caracteristiques tres variées, comme des largeurs de bande interdite différentes.[56]

La configuration 4T permet d'optimiser et d'ajuster les propriétés des différentes
couches de maniére plus flexible, mais elle est plus complexe et colteuse a fabriquer
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En raison de I'augmentation du nombre de connexions et de I'encapsulation nécessaire
pour chaque cellule.[56]

2.14 Cellules organiques :

Les caractéristiques d’un semi-conducteur organique, qu’il soit cristallin ou polymere,
sont similaires a celles des semi-conducteurs inorganiques. Il s’agit de la conduction
par les électrons et les trous, ainsi que la bande interdite. On utilise le terme
« organique » pour différencier ces semi-conducteurs des matériaux inorganiques tels
que le silicium. L’utilisation des cellules photovoltaiques organiques a enregistré une
croissance remarquable parmi toutes les technologies photovoltaiques au cours des
quinze derniéres années [57]. Une cellule photovoltaique organique est un dispositif
constitué d’une couche active organique (composé de polyméres ou de petites
molécules) d’une épaisseur de quelques centaines de nanomeétres placé entre deux
¢lectrodes. L une de ces électrodes est transparente, généralement en oxyde d’indium
étain (ITO), déposé sur un substrat transparent tel que du verre ou du plastique. La
cathode est recouverte d'aluminium apres I'évaporation sur la couche active, qui est
constituée de deux matériaux différents : I'un est destiné a transporter les trous et I'autre
a transporter les électrons. [58]. La structure de la cellule organique est présentée dans
la figure 2.19.

Substrat

Lunuere solaiwre
Figure 2.19 : Structure de la cellule organique [44],[59]

2.14.1 Principe de fonctionnement de cellule organique :

La génération de tension dans un dispositif photovoltaique découle de la création de
charges électriques suite a 1’excitation du matériau par I’absorption de photon. Les
charges ainsi produites de déplacement a travers le matériau vers un circuit electrique
externe via des électrodes. Ces étapes de production et de transport des charges font
appel a des semi-conducteur comme composants essentiels des cellules photovoltaiques
[58]. Lafigure 2.20 présente le principe de fonctionnement de la cellule organique [58].
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Figure 2.20 : Principe de fonctionnement de la cellule organique [27]

2.15 Conclusion :

Dans ce chapitre nous avons présenté tout d’abord les différents types de la structure
pérovskite et ses transitions de phase, les propriétés électriques et optiques de ce
matériau qui offre un potentiel prometteur pour les applications photovoltaiques a cause
de son gap direct et son fort coefficient d’absorption. Aussi nous avons montré le
principe de fonctionnement des cellules pérovskites, tandem et organique
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Chapitre3 : Présentation du fonctionnement du logiciel GPVDM

3.1Introduction :

Le logiciel GPVDM est un outil de modélisation et de simulation employé dans le
domaine de la photovoltaique. 1l simule le comportement des cellules solaires et des
systémes photovoltaiques en tenant compte de multiples parametres tels que
I'ensoleillement, la température, les caractéristiques des cellules tels que les épaisseurs
des diverses couches, etc.

L’usage du logiciel GPVDM par les chercheurs, les ingénieurs et les concepteurs de
systémes photovoltaiques est en évolution permanente, pour optimiser la conception et
le rendement des installations solaires. Cela est di a son interface conviviale et des
fonctionnalités avancées qui permet une meilleure analyse des performances des
cellules solaires et des systemes photovoltaiques.

3.2Historique de GPVDM :

Le GPVDM a eté concgu a l'origine a I'lmperial Collége en 2011 afin de simuler des
cellules solaires organiques. Depuis lors, le logiciel a subi de nombreuses révisions et
réécritures.[1]

27/01/2012 : Le modéle s’appelle Modéle de dispositif photovoltaique organique
(OPVDM) et il est accessible au public en ligne.[1]

17/01/2016 : OPVDM a été introduit dans le programme et le modéle a été modifié et
il est devenu « GPVDM » (modele d'appareil photovoltaique & 1’usage général). A cause
de la célébrité progressant des pérovskites.[1]

14/10/2022 : Le nom OghmaNano a été donné au modéle afin de mettre en évidence sa
capacité a simuler de diverses catégories de dispositif, notamment des transistors. Ce
nouveau nom évoque son rdle élargi en tant qu'outil de nano simulation de matériaux
organiques et hybrides.[1]

Actuellement, le modéle peut simuler une large gamme d'appareils, notamment des
cellules solaires, des capteurs, des OFET, des OLED et de diverses autres catégories
d'appareils.[1]

3.3 Définition de GPVDM :

Initialement il était nommé OPVDM, un logiciel de simulation des cellules solaires
organiques. Il a été concu dans ’objectif de simuler spécifiquement les dispositifs
organiques [2]. Cependant, avec le temps, ses fonctionnalités se sont élargies pour
envelopper la simulation d’autres catégorie de dispositifs photovoltaiques [2]. Ce qui a
conduit & la transformation du nom a GPVDM, qui refléte cette évolution vers une
gamme plus large de dispositifs photovoltaiques simulables [2]. IL est fondé sur la
méthode de différences finies pour les équations de la diffusion de la dérive. De plus il
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emploie les equations optiques en employant soit le lancer de rayons, soit la méthode
de la matrice de transfert. [3]
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To make a new simulation click New Simulation in the menu or to open an existing
simulation select Open simulation.

Documentation and tutorials can be found here.
Follow updates on Twitter and watch tutorials on Youtube:

W Twitter n Youtube

If you have questions or require assistance contact Dr. Mackenzie via e-mail, at
roderick.mackenzie@oghma-nano.com.

Please conslider joining the OghmaNano translation project: Translation. | would like
OghmaNano to be accessible to as many people as possible in their native
language.

Feature requests/collaboration

If OghmaNano can't do exactly what you want it to do, then | am in general happy

to add code to make it solve your problem, ideally with the view to some type of

joint publication.
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Figure 3.1 : Interface GPVDM. [4]

3.4Etapes a suivre pour faire une simulation de cellules avec le

GPVDM
Pour lancer une simulation, on clique sur nouvelle simulation

Dossier | Typedesimulster Edtewrs  Automatisaton Bectique Optique Thermique  Basesdedonndes  Informations
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To make a new simulation click New Simulation in the menu or to open an existing
simulation select Open simulation.

Documentation and tutorials can be found here.
Follow updates on Twitter and watch tutorials on Youtube:

) Twitter u Youtube

Figure 3.2 : Création d’une nouvelle simulation  [4]
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On fait une double clique pour choisir le modéle qu’on veut étudier par exemple
Pérovskite

@ Nouvelle simulation (Wtps://www.Oghena-Neno.com) ? x

Quel type d'apparell souhaitez-vous skmuler 7 (Double-ciquez pour ouvrir)

€< =<l Tk

[—
Organic OFE®s Optxcal filter Simple
solae cells cells diode models shicon solar cell
s . A (@)
: = e
EQE demo Excton FOTD Hetropunction  ISAMPS/IMVS/CY  Large aes 30 Machine Mode
smulations examples tunneling device models Learming solver
example
o P
S e
.
"
OLEDs Polycrystalline Ray Scrptng TandemSi  Tandem solar cel Thermal
sibicon tracing and fitting Perovskite cell simulation
D tter masct

Figure 3.3 : Simulation de pérovskite. [4]

Nous choisissons le dossier ou enregistrer La simulation et les résultats de la simulation

L
Quel type d'apparedl souhaitez-vous simuler ? (Double-cliquez pour ouvrir) =
bsde.
@ Enregistrez b simulation sous
< SR
- Organiser »
fof 3% ;.J MAPI device
| {4 10.1021/3csaem 5000755 ssiers (7)
pras: # Accts apide Dossiers (
2
??ﬁ @ Onedrive = Masess
Il.‘ 1#| Perousiae solar cell
. @ OneDrive - Personal
Documents
3 CepPC
P Réiseau ——
-—
J\ Musique
Nom du fichies : | simulation?
- (I
~ Masquer e dosirs
> L
2 Afhcher masaué proche -]

Figure 3.4 : Enregistrement de la simulation et les résultats de simulation [5]

Pour ajuster 1’épaisseur et changer les matériaux on utilise 1’éditeur de couches
p
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Dossier | Typedesmusteur Edtewrs  Automatisation Bectique Optque  Thermique  Basesde données  Informations Questions? Contact
[< —— Ifyo
@ =P S - |2 =
v = - mixec
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Au 100607 |m v |metaljaufstd | autre v Yes-nk v Oui v
< >

Figure 3.5 : Changement des épaisseurs et des matériaux formant la cellule étudiée  [5]

Pour modifier les paramétres électriques on clique sur « parameétres électriques »
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Figure 3.6 : Changement des paramétres électriques  [5]
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Apres on exécute la simulation en cliquant sur « Exécuter Simulation »
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Figure 3.7 : Exécution de la simulation [4]

Pour voir les résultats qui nous intéressent on clique sur « Production »

@ Organic and hybrid Material Nano Simulation tool (https://www.Oghma-Nano.com) - X
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Figure 3.8 : Les résultats de simulation [4]
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3.5 Types de couches de GPVDM :

Résolution ) .
Type de L électrique Resglutlon
Description Optique des
couche des - :
: . Equations
Equations
Les couches sont usées pour résoudre le
Active modele électrique, chaque couche avoir Oui Oui
son propre totale de paramétres
électriques.
Autre I?ans ces couch_es, |Iln y a pas d'équation Non Oui
électrique solutionnée.
Les contacts sont établis & l'aide de ces
Contact couches, aucune équation électrique n'est Non Oui
solutionnée dans ces couches.
Tableau 3-1 : Types de couches dans GPVDM [6]

Pour chaque couche utilisée dans la cellule étudiée on précise leur types :

Couche conductrice transparente : L'entrée de la lumiére dans la cellule est
habituellement bénéficiée en employant de lI'oxyde d'indium et d'étain (ITO) ou de
I'oxyde d'étain dopé a I'antimoine (FTO).[7]

La couche de transport d'électrons (ETL) : Afin de contribuer le transport des électrons,
I'oxyde de titane (TiO2) ou de I'oxyde de zinc (ZnO) est exploité usuellement comme
couche de transport d'électrons (ETL).[7]

La couche de pérovskite (couche active) : La couche de pérovskite est conformée de
matériaux tels que le triiodure de plomb méthylammonium (CH3NH3PbI3), qui
absorbe la lumiere et génere des paires d'électrons et des trous.[7]

La couche de spiro-OMeTAD (HTL) : est placée entre I'électrode en Or et la couche
active pour privilégier le mouvement des trous.[7]

Une couche de metal, habituellement I'argent (Ag) ou I'aluminium (Al) est employée
pour la collecte des électrons.[7]

3.6 Théorie de la modélisation de la diffusion de dérive :

3.6.1 Transport par transporteur de charges :

Pour modéliser le mouvement des porteurs, nous résolvons 1’équation de dérive-
diffusion ambipolaire dans 1’espace des positions. [4]
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Pour les électrons :[4]
Jn = quenVEc + qDnVx (m-1)
Ou:
Jn : Densité de courant de transport des porteurs de charges négatives (électrons)
q : Charge élémentaire (—1.6 x 10-19 C)
Ue: La mobilité des porteurs de charge négative dans le matériau.
n : La densité des porteurs de charge négative (électrons).
E¢ : Energie de la bande de conduction
Dn : C'est le coefficient de diffusion des porteurs de charge négative.
Vx . Le gradient de la densite des électrons.
Pour les trous :[4]
J» = qurpVEv+qDpVp (11-2)
J» : Densité de courant de transport des porteurs de charges positifs (Trous)
unr : C'est la mobilité des porteurs de charge positifs dans le matériau.
p : La densité des porteurs de charge positifs (Trous).
Ev : Energie de la bande de valence
Dy : Le coefficient de diffusion des porteurs de charge positifs (Trous)
Vp : Le gradient de la densité des trous.
3.6.1.a Equation de continuité électronique : [4]

V. = 4R — G#na’:e) (111-3)

Ou

VJn : est le gradient de la densité de courant, indiquant la variation spatiale du courant.
q : La charge élémentaire (g = —1.6 X 1019 C)

R et G sont respectivement les taux nets de recombinaison et de génération par unité de
volume.

(L”a% : Le taux de changement temporel de la densité des porteurs de charge négatifs
libres.
3.6.1.b o Equation de continuité de trou :[4]
vp=—qR-G+ _;T) (111-4)
Ou
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VJ» : Le gradient de la densité de courant, indiquant la variation spatiale du courant.

R et G sont respectivement les taux nets de recombinaison et de génération par unité de
volume.

q : La charge élémentaire (¢ = —1.6 X 10-19 C)

d o s .
%;ﬁ . Le taux de changement temporel de la densité des porteurs de charge positifs

libres.

3.6.2 Potentiel électrostatique :

Pour identifier la répartition du potentiel électrique a l'intérieur de I'appareil, nous
résolvons I'équation de Poisson : [4]

V.c0eV=q(ns+ni—psr—pt— Nad + —Nion + a) (1-5)
Ou

nf , nt sont les densités de porteurs des électrons libres et piégés

pfet pt sont les densités de porteurs des trous libres et piégés

Nad est la densité de dopage.

Nion est l'arriére-plan densité des ions pérovskites

a est la densité des ions mobiles.[4]

3.6.3 Piégeage et recombinaison de porteurs hors
équilibre a I'aide des états de piege Shockley-Read-Hall :

La théorie de Shockley-Read-Hall (SRH) est employée dans le modele pour représenter
la capture de charges dans les états de piégeage et la recombinaison qui y est liee. Selon
cette théorie, les électrons et les trous sont capturés dans les pieges et s'en échappent a
des taux speécifiques[4]. Les trous dans l'espace électronique sont capturés lors de la
recombinaison. On calcule I'équilibre des porteurs pour chaque niveau de piege. Ce qui
donne a chaque niveau de piege un niveau de Fermi quasi-indépendant. 1l est possible
de répartir chaque point dans l'espace de position entre 10 et 160 états de piege
distincts.[8]
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On
5_t =Tec —Tee — The T The (“I'6)

Ou:
rec - Taux de capture d'électronsre. : Taux d'échappement des électrons

The : Taux de capture de

The . Taux d'évasion des trous

3.6.4 Recombinaison d'équilibre Shockley-Read-Hall : [4]

Pour les systtmes matériels hautement ordonnés avec peu d’états de picge, la
description des états de piege SRH peut étre simplifiée a I’aide de I’équation
suivante :[4]

np_noxpo

RSRH — -7
Tp(n+ny)+7H(P+P1) ( )

Avec :

RSRH : Est le taux de recombinaison SRH

n, p : sont la densité de porteurs de charge libres

no, po : sont la densité d'équilibre des porteurs de charge

Tnp . SONt les durées de vie SRH

nietps : sont les densités d'électrons et de trous piégés lorsque le niveau de Fermi
correspond a I'énergie de I'état du piege. Ceci peut étre activé dans I'éditeur de
parameétres électriques.
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3.7 Le modele optique:[4]

Dans le cas d'une onde plane, la corrélation entre les champs électriques et magnétiques
est décrite par les équations de Maxwell [4]

VXE = —juH (11-8)
Ce qui se simplifieen :

% = —julf (11-9)

Avec:

Jj + La densité de courant libre.

u : La perméabilité magnétique du matériau.
H : Le champ magnétique.

3.8 Les avantages de GPVDM :

L'étude de Il'impact des propriétés matérielles telles que la mobilité, le désordre
énergétique, les sections efficaces de dopage et de recombinaison sur les performances
des dispositifs photovoltaiques est simplifiée par le logiciel GPVDM. Toutes les
données internes du dispositif simulé, comme la densité de courant, la densité de charge,
la caractéristique courant-tension, ainsi que la répartition des porteurs piéges en position
et I'espace d'énergie sont réalisable via l'interface graphique du logiciel ou directement
par le fichier de sortie. En revanche, I'évolution de la technologie des cellules solaires
dépend de notre compréhension du fonctionnement de ces dispositifs.

On envisage la simulation comme un moyen précieux pour obtenir ces informations.[3]

3.9 Conclusion :

Dans ce chapitre, nous avons présenté le logiciel GPVDM en donnant un historique sur
la conception et 1’évolution du logiciel, ensuite nous avons donné les étapes pour
réaliser une simulation et les diverses equations sur lesquelles le logiciel est fondé.[6]
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Chapitre4 : Etude des propriétés d’une cellule pérovskite par le
logiciel GPVDM

4.1 Introduction :

Les scientifiques et les ingénieurs utilisent la simulation pour améliorer et développer
les cellules solaires. En effet, la simulation du fonctionnement d'une cellule solaire est
basée sur la modélisation mathématique et informatique des processus physiques qui se
produisent & l'intérieur de la cellule solaire. Cela comporte la capture de la lumiere
solaire, la génération de paires électron-trou, la séparation des charges, le transport des
porteurs de charge et la production de courant électrique. En utilisant des logiciels de
simulation spécialisés tel que le logiciel que nous avons utilisé dans notre travail en
récurrence le ("GPVDM Generalized Photovoltaic Device Model" (Modéle Généralisé
de Dispositif Photovoltaique en francais), il est possible de prédire les performances
d'une cellule solaire en fonction de différents parameétres tels que la composition des
matériaux, I'épaisseur des couches, I'intensité de la lumiere solaire, la température, etc.
Les simulations peuvent aider a optimiser la conception des cellules solaires et a
améliorer leur efficacité énergétique.

4.2 Simulation de la pérovskite hybride :

Le tableau suivant présente les matériaux utilisés dans les couches de la cellule
pérovskite étudiée dans notre simulation, avec leurs épaisseurs avant I’optimisation :

Nom de couche Epaisseur (hm) Matériaux

FTO 50 Oxides/fto

TiO2 200 Oxides/tiox

Pérovskite 400 Pérovskites/std-pérovskite

Spiro 200 Smal-
molecules/spiromeotad

Au 100 Metal/Au/std

Tableau 4-1 : Matériaux utilisés dans les couches de la cellule pérovskite hybride avec
leurs épaisseurs avant I’optimisation.

Nous changeons 1’épaisseur de chaque couche, afin d’optimiser les valeurs de la tension
en circuit ouvert Voc et la puissance de conversion d’énergie PCE, et voir la valeur
d’épaisseur optimale pour chaque couche de la cellule pérovskite hybride.

4.3 Les parameétres de la cellule étudiee :

Le tableau suivant présente les parametres de la cellule pérovskite étudiée :
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TiO2 Pérovskite Spiro
La densité d’électrons | 1e2° 1e20 120
(m=3elV-1)
La densitt des trous | 1e2® 1e20 120
(m=3elV-1)
Mobilité des électrons | 0.002 0.002 0.002
(m?v~1s7h
Mobilité des trous | 0.002 0.002 0.002
(m?v~1s7h
Permittivité relative 20 20 20
Densité effective d’états | 1e2° 1e%6 1e%6
d’¢électrons libres (m=3)
Densité effective d’états | 1e?® 1e26 1e26
trous libres (m=3
Travail de sortie Xi(eV) 3.8 3.8 3.8
Eg(eV) 1.6 1.6 1.6
Le taux de 0 le~15 0
Recombinaison (m3S-1)

Tableau 4-2 : Paramétre électrique de la cellule pérovskite hybride étudiée

4.4 Résultats de la simulation

4.4.1 Effet de la variation de I’épaisseur des différentes couches sur
Les caractéristiques de la cellule pérovskite :
Nous varions 1’épaisseur de chaque couche et nous tragcons ensuite la variation du
potentiel a circuit ouvert Vco et de la puissance de conversion d’énergie PCE en
fonction de 1’épaisseur de la couche

4411 Lacouche FTO:
C’est une couche conductrice transparente, qui permet le passage de la lumicre. Apres
la modification de 1’épaisseur de cette couche nous obtenons les résultats donnés dans
la figure 4.1, pour la variation du potentiel a circuit ouvert Voc en fonction de
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L’épaisseur de la couche FTO, et la figures 4.2 pour la variation de la puissance
de conversion d’énergie PCE en fonction de I’épaisseur de la couche FTO.

0,9050 -

0,9049

0,9048

0,9047

Vco(v)

0,9046 -}
0,9045 -} .

0,9044

0,9043 | . T

0 20 40 60 80 100
Epaisseur de la couche FTO (nm)

Figure 4.1 : Variation de la tension du circuit ouvert Voc en fonction de I’épaisseur de
la couche FTO

D’apres la figure 4.1 nous remarquons que :

Dans I’intervalle [10, 30] nm la valeur de Voc augmente avec 1’augmentation de la
I’épaisseur de la couche, et la valeur maximale de Vco = 0.9050V pour une épaisseur
de « e=30nm ».

Dans I’intervalle [30, 90] nm il y a une diminution de Vco avec 1’augmentation de
I’épaisseur.
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0 20 40 60 80 100
Epaisseur (nm)

Figure 4.2 : Variation de la puissance de conversion d’énergie PCE en fonction de
I’épaisseur de la couche FTO

D’apres la figure 4.2 qui présente la variation de la puissance de conversion d’énergie
en fonction de I’épaisseur de la couche FTO nous remarquons que :

Dans lintervalle [10,25] nm la valeur de la puissance de conversion d’énergie
augmente avec 1I’augmentation de la I’épaisseur de la couche, et on distingue une valeur
maximale de PCE=21.2% a pour une épaisseur « e=25nm ».

Et dans DP’intervalle [25,90] nm la puissance de conversion d’énergie diminue avec
I’augmentation de 1’épaisseur.

Nous pouvons conclure que 1’épaisseur optimale est 25 nm pour la couche FTO.

Lorsque 1’épaisseur de la couche FTO augmente initialement cela peut entrainer une
meilleure collecte des porteurs de charge libres générées dans la pérovskite et aussi une
conductivité électrique optimale, ce qui permet une extraction plus efficace des
¢lectrons générés dans la pérovskite vers 1’électrode de collecte de courant, ce qui
augmente le courant de court-circuit Icc et le potentiel en circuit ouvert Vco et par
conséquent la performance de conversion d’énergie PCE. Néanmoins, Une fois que
I’épaisseur de la couche FTO dépasse un certain seuil, Le phénomene de réflexion de
la lumiére incidente se produit, ce qui réduit 1’absorption dans la pérovskite. De plus
une diffusion excessive des porteurs de charge a travers une couche FTO tres épaisse
peut entrainer une augmentation de la résistance interne de la cellule, ce qui diminue le
Vco et PCE.
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4.4.1.2 Lacouche ETL :
C’est la couche de transport d’électrons elle est composée d’oxydes métalliques pour

les cellules pérovskites tel que TiOz, Les résultats de changement d’épaisseur sont
donnés dans les figures (4-1) pour Vco et (4- 3) pour PCE :

9,5E-01

9,4E-01

/./'

9,3E-01

Voc(V)

9,2E-01

9,1E-01

l

9,0E-01 — T T T T T T T T 1
0 100 200 300 400 500 600 700 800

Epaisseur de la coucheTiO2 (m)

Figure 4.3 : Variation de Voc en fonction de 1’épaisseur de la couche de transport
d’¢électrons ETL (TiO2)

D’aprés la figure 4.3 qui présente la variation de la tension du circuit ouvert Vco en
fonction de 1’épaisseur de la couche de transport d’électrons ETL on remarque que :

Dans I’intervalle [70 ,250] nm Vco augmente avec I’augmentation de 1’épaisseur
jusqu’a atteindre une valeur maximale de Voc =9.45x 10-1V a une épaisseur de valeur
de 250nm.

Et dans I’intervalle [250, 800] nm il y a une diminution Vco malgré 1’augmentation de
I’épaisseur.
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Figure 4.4 : Variation de la puissance de conversion de I’énergie en fonction de
I’épaisseur de la couche de transport d’¢lectrons ETL

D’aprés la figure 4.4 qui présente la variation de la puissance de conversion de 1’énergie
en fonction de I’épaisseur de la couche de transport d’électrons ETL nous avons :

Dans I’intervalle [70 ;200] nm la valeur du PCE augmente avec 1’augmentation de la
I’épaisseur de la couche, et on distingue une valeur maximale de la puissance de
conversion d’énergie PCE=23% a e=200nm

Et dans les deux intervalles [200 ;800] nm PCE diminue avec 1’augmentation de
I’épaisseur.

En conclusion, 1’épaisseur optimale pour la couche ETL est de 200 nm.

Lorsque 1’épaisseur de la couche ETL est faible, les €lectrons peuvent se déplacer
facilement a travers la couche et peuvent étre collectés par I’¢électrode. Cela réduit les
pertes d’électrons et favorise une meilleure performance de la cellule solaire. Une fois
I’épaisseur devient trés importante cela crée une résistance accrue au mouvement des
électrons a travers la couche, cela peut entrainer la recombinaison des porteurs de
charge et des pertes de transport ce qui conduit la diminution de Voc et PCE.

44.1.3 La couche Pérovskite :
C’est la couche active de notre cellule étudiée.
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Figure 4.5 : Variation de Voc de la couche pérovskite en fonction de 1’épaisseur

D’apres la figure 4.5 qui présente la variation de Vco en fonction de 1’épaisseur de la
couche pérovskite nous constatons :

Dans les intervalles : [100 ;600] nm Voc augmente avec I’augmentation d’épaisseur
jusqu’a atteindre une valeur maximale de Vc0=0.96V a 600nm

Dans I’intervalle : [600 ;800] nm Vco diminue avec I’augmentation d’épaisseur.

24 + L]

T T T T T T T T
1x102 2x102  3x102  4x102  5x102  6x102  7x102  8x102
Epaisseur de la couche pérovskite (m)

Figure 4.6 : Variation de la puissance de conversion d’énergie en fonction de I’épaisseur
de la couche pérovskite

Etude d’une cellule solaire pérovskite par le logiciel GPVDM F.Z.Chahid 67



Chapitre4 : Etude des propriétés d'une cellule pérovskite par le
logiciel GPVDM

D’apres la figure 4.6 qui présente la variation de la puissance de conversion d’énergie
en fonction de 1’épaisseur de la couche pérovskite on remarque que :

PCE augmente avec 1’augmentation d’épaisseur dans I’intervalle [100, 500] nm et
diminue dans I’intervalle [500, 800] nm.

La valeur maximale de PCE=23.9% a une épaisseur e=500m

En conclusion la valeur d’épaisseur 500nm est la valeur optimale pour la couche
pérovskite.

Lorsque I’épaisseur de la couche active est faible la lumiere ne peut pas pénétrer dans
la couche active, atteignant ainsi plus facilement la jonction p-n ce qui augmente le
courant de photo courant, contribuant ainsi a 1’augmentation de Vco, aussi la distance
que les charges géneérées doivent parcourir pour atteindre les électrodes est plus courte,
ce qui réduit les pertes de recombinaison et améliore la collecte des charges augmentant
ainsi la puissance de conversion d’énergie PCE. Maintenant lorsque 1’épaisseur est plus
importante, une fraction plus grande de la lumiere incidente est absorbée dans cette
couche, mais une partie de cette lumiére ne contribue pas directement a la génération
de photo-courant car elle est absorbée trop loin de la jonction p-n ce qui diminue la
tension de circuit ouvert Vco. Aussi ’épaisseur excessive de la couche active peut
entrainer une augmentation des pertes de recombinaison, car les charges générées ont
une plus grande probabilité de se recombiner avant d’atteindre les électrodes, ce qui
diminue la puissance de conversion d’énergie PCE.

4414 Lacouche HTL :
C’est la couche de transport de trous, les cellules pérovskites comprennent les
polymeres conducteurs tel que le PEDOT :PPS (Poly (3,4-éthylene dioxythiophene) :
poly(styréne sulfonate).
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Figure 4.7 : Variation de Voc en fonction de 1’épaisseur de la couche de transport de
trous HTL
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D’aprés la figure 4.7 qui présente la variation du potentiel de circuit ouvert Voc en
fonction de 1’épaisseur de la couche de transport de trous HTL on remarque que :

Dans I’intervalle [50,100] nm , Voc augmente avec I’augmentation de 1’épaisseur.

Et dans I’intervalle [100, 600] nm, Voc diminue avec 1’augmentation de 1’épaisseur.
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Figure 4.8 : Variation la puissance de conversion d’énergie en fonction de 1’épaisseur
de la couche de transport des trous HTL

D’apres la figure 4.8 qui présente la variation de la puissance de conversion d’énergie
PCE en fonction de I’épaisseur de la couche HT L nous constatons que :

Dans I’intervalle [50 ,100] nm il y a une augmentation du PCE avec 1’augmentation de

I’épaisseur de la couche HTL, et dans I’intervalle [100, 600] nm il y a une diminution
du PCE.

La valeur maximale de PCE=27% pour une épaisseur e=100nm

En conclusion, 1’épaisseur optimale de cette couche qui correspond a la valeur
maximale de PCE est 100nm.

Lorsque I’épaisseur de la couche HTL augmente, elle offre plus de canaux pour le
transport des trous photo générés depuis la couche pérovskite vers I’électrode. Cela
réduit les recombinaisons non radiatives et augmente la tension du circuit ouvert Vco
ainsi que PCE.

Si I’épaisseur dépasse 100nm, la résistance au transport des trous augmente ce qui
entrave le flux de charge et diminue le Vco et la PCE.

4415 La couche Au :
C’est la couche arriére de la cellule
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Figure 4.9 : Variation de la tension de circuit ouvert Voc en fonction de I’épaisseur de
la couche arriere.

D’apres la figure 4.9 qui presente la variation de la tension de circuit ouvert Voc en
fonction de 1’épaisseur de la couche arriére, nous remarquons qu’il y a une
augmentation de Voc avec I’augmentation de 1’épaisseur dans I’intervalle [50, 100] nm
et la valeur maximale de Voc = 0.96V

Dans I’intervalle [100, 500] nm Voc diminue avec I’augmentation de 1’épaisseur.
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Figure 4.10 : Variation de la puissance de conversion de 1’énergie PCE en fonction de
I’épaisseur de la couche arriere.

D’apres la figure 4.10qui présente la variation de la puissance de conversion de
I’énergie PCE en fonction de 1’épaisseur de la couche arriere nous avons :

Le PCE diminue avec I’augmentation d’épaisseur dans 1’intervalle [90, 600] nm avec
I’augmentation de 1’épaisseur, et la valeur maximale de PCE=27% pour une épaisseur
e=90nm

La valeur optimale d’épaisseur est 90nm pour la couche arriere.

Lorsque la couche arriére est plus épaisse, il se produit une augmentation de la
résistance au transport des electrons ce qui limite le flux de courant et réduit la tension
de circuit ouvert Vco et le PCE.

4.4.2 Les caractéristiques de la cellule pérovskite hybride optimisée

Apreés la simulation effectuée, nous utilisons dans notre cellule pérovskite hybride les
matériaux avec les meilleures épaisseurs trouvées dans la modélisation précédente. Le
GPVDM nous donne ensuite les caractéristiques electriques de la cellule pérovskite
hybride optimisée tel que IV (courant en fonction de la tension) et JV (densité de
courant en fonction du potentiel).
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Figure 4.11 : Variation de la densité du courant électrique en fonction de la tension de
la cellule pérovskite hybride initiale et optimisée

D’aprés la figure 4.11 qui présente la variation de courant électrique en fonction de la
tension de la cellule pérovskite hybride initiale et optimisé, nous constatons que la
densité de courant reste constant avec 1’augmentation de la tension dans I’intervalle
[0.0;0.8] V, Aprés lavaleur 0.8 V la densité de courant augmente avec I’augmentation
de la tension et on distingue une valeur maximale de densité de courante égale 1600A.
m~2a V=1.2V pour la cellule optimisée et 1200 A. m—2pour la cellule initiale.
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4.4.3 Effet de température sur les caractéristiques de la cellule

pérovskite hybride :

Dans cette partie, nous étudions ’effet de la température sur les caractéristiques d’une
cellule pérovskite hybride en particulier : la puissance de conversion de 1’énergie PCE,
le facteur de remplissage FF, le potentiel au circuit ouvert \VVco et la densité de courant

de court-circuit Jsc.

Les résultats sont donnés dans le tableau 4.3

Température (K) | FF (AU) PCE (%) Vco (V) JSC (A/m?)
230 0,867 33,47 1,11 347,324
260 0,852 30,98 1,045 347,374
300 0,8277 27,6 0,960 347,4101
320 0,816 25,95 0,915 347,4176
330 0,809 25,09 0,892 347,4192
360 0,787 22,62 0,826 347,4170
380 0,772 21 0,782 347,4150
400 0,754 19,37 0,738 347,4004

Tableau 4-3 : Variation des caractéristiques (FF, PCE, Vco, JSC) de la cellule solaire n
fonction de la température
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Figure 4.12: Variation de ’efficacité de conversion d’énergie PCE en fonction de la

température.
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Figure 4.13 : Variation de facteur de remplissage FF en fonction de la température.
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Figure 4.14 : Variation de Voc en fonction de la température.

D’apreés les figures 4.12, 4.13 et 4.14 qui présentent la variation du PCE, FF et Voc,
respectivement en fonction de la température, les trois caractéristiques diminuent avec
I’augmentation de la température.
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En augmentant la température, les taux de recombinaison des porteurs de charge
augmentent ce qui explique la diminution du Voc et PCE dans une cellule solaire a
pérovskite hybride.

L’augmentation des températures meéne a la diminution de mobilit¢é de porteurs de
charge, a cause de 1’agitation thermique. Ainsi ; il y a I’augmentation de la résistance
en série et le facteur de forme a haute température.

En effet, le facteur de forme et la résistance sont liés par la formule suivante

). [1] (IV-1)

Rslsc
FF = FFo (1 =7

Co

FFo : Facteur de remplissage idéal
Rs : Résistance en série

Isc : Courant de circuit ouvert

347,42

347,40 n

347,38

A/m?)
| |

~7 347,36

JSC

347,34 H

347,32

347,30

T T T T T T T
250 300 350 400
Température (K)

Figure 4.15 : Variation de la densité de courant de court-circuit Jsc en fonction de la
température

D’apres la figure 4.15 qui présente la variation de la densité de courant de court-circuit
Jsc en fonction de la température, nous constatons que le Jsc augmente avec
I’augmentation de la température jusqu’a atteindre un pic de 347,42 A /m? pour une
température de 320 K, la densité de courant diminue ensuite en augmentant la
température a cause de la croissance de la mobilité des porteurs de charges, et la
recombinaison des porteurs de charges.

Un grand nombre de porteurs de charge parviennent a atteindre les électrons avant de
subir une recombinaison, ce qui entraine une augmentation du courant de court-circuit.
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Jse=__""__ [] (IV-2)

VocxPmax

Pmax : la puissance maximale que la cellule peut délivrer

4.4.4 Effet de la mobilité des porteurs de charges sur les
caractéristiques de la cellule hybride a base de pérovskite :
Dans cette partie nous avons etudie 1’effet de la mobilité des trous et des électrons dans
la couche active sur les différentes caractéristiques électriques de notre cellule tel que
Jsc, FF, PCE et VVco.

Nous avons varié la valeur de la mobilité de 2.10® m?/VSa 2 m?/VS. Les résultats
de la simulation sont reportés sur le tableau (4- 4)

— 5
Mobilité (m</VS) FF (A.U) PCE (%) Voc (V) Jsc (A/m?)
2x 10”7 0,265 2,5 0,9736 -94,10

2x 10°® 0,4751 7,306 0,9837 -155,10
2x 107 0,5994 19,06 0,9811 -324,10
0,0002 0,7419 23,93 0,9491 -340,20
0,002 0,7913 25,44 0,94 -340,24
0,02 0,8121 24,42 0,8812 -341,14
0,2 0,7927 23,44 0,8419 -342,01

2 0,716 22,35 0,815 -343,17

Tableau 4-4 : Variation des caractéristiques (FF, PCE, VVco, JSC) de la cellule solaire en
fonction de la mobilité des porteurs
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Figure4.16: Variation du facteur de forme en fonction de la
mobilité des porteurs de charges
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Figure 4.19 : Variation du JSC en fonction de la mobilité des porteurs de charges

PCE, FF et JSC augmentent lorsque la mobilité des porteurs augmente (figure 4.17
4.18 et 4.19).

Le rendement de conversion PCE varie de 25.44 % a 1.41% et présente un maximum a
la mobilité 2.10°m?/Vs(figure 4.18) ce qui se traduit par I'augmentation de la densité de
courant.

Pour une mobilité élevée des porteurs de charge, peuvent se déplacer plus librement a
travers le matériau en réponse a un champ électrique appliqué. Cela se traduit par une
plus grande conductivité électrique du matériau, ce qui est essentiel pour assurer le
transport efficace des charges électriques dans les dispositifs photovoltaiques. Outre
Une grande mobilité des porteurs de charge peut réduire la vitesse de recombinaison en
permettant aux porteurs de se deplacer sur de plus grandes distances avant de se
recombiner. Cela peut contribuer a une plus grande efficacité de conversion de I'énergie
lumineuse en électricité.

4.4.5 Propriétés optiques de la cellule pérovskite hybride :
Nous présentons dans cette partie, la densité de photons a travers la cellule donnée par
la figure 4.20 et le rendement quantique dans la figure 4.21.
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Figure 4.20 : Densité de photons a travers la cellule solaire & base de pérovskite

La figure 4.20 montre le diagramme correspondant des niveaux de bande d'énergie pour
la structure d’une cellule pérovskite hybride optimisée avec les caractéristiques J-V
présentées dans la figure 4.11. Pour la lumiére incidente donnée (c'est-a-dire AM1.5G
standard), les paires électrons-trous générées dans I'absorbeur se déplacera vers la
couche de transport d'électrons (ETL) et la couche de transport de trous (HTL) dans le
dispositif, puis sera extraite dans le circuit de sortie.
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Figure 4.21 : Rendement quantique de la pérovskite hybride apres I’optimisation
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D’apres la figure 4.21 qui présente la variation de rendement quantique de la pérovskite
hybride apres I’optimisation en fonction de la longueur d’onde, nous remarquons que
le rendement gquantique augmente avec I’augmentation de la longueur d’onde dans
I’intervalle [300, 400] nm, atteignant un maximum de 68%, apres il diminue légérement
(68%- 62%) malgré 1’augmentation de la longueur d’onde dans I’intervalle [400, 700]
nm correspondant au spectre visible.

Enfin, dans I’intervalle [400, 700] nm, il y a une chute du rendement quantique.

A des longueurs d’onde courtes, les photons ont une énergie plus élevée donc ils
peuvent interagir plus efficacement avec le matériau, générant davantage de paires
d’électrons -trous par photon absorbé. Mais a certaine longueur d’onde, 1’énergie de
photons devient insuffisante pour exciter efficacement les électrons dans le matériau
pérovskite, les photons de longueurs d’onde plus élevées ont une énergie plus faible et
peuvent donc étre moins efficaces pour générer des paires d’électrons -trous.

4.4.6 Simulation de la cellule Tandem -Si -Pérovskite :

Nous changeons 1’épaisseur de chaque couche afin d’optimiser les valeurs de Voc et
PCE , pour trouver la valeur d’épaisseur optimale pour chaque couche de la cellule
pérovskite Tandem-Si-Pérovskite.

4.46.1 Les matériaux utilisés dans les couches de la
cellule avec leurs épaisseurs :

Matéri
areriaux Epaisseur(nm)

Oxides/ITO/ito 15
Polymers/pedotpss 500
peé kit td— pé kit

rovskites/s pérovskite 400
Oxides/tiox 100
Inorganic/si 700
Metal/Ag/std 100
Metal/Ag/std 100

Tableau 4-5 : Matériaux utilisés dans les couches de la cellule tandem -Si -Pérovskite
avec leurs épaisseurs.

En utilisant la cellule tandem optimisé, nous aurons une amélioration des
caractéristiques de la cellule tel que le PCE qui passe de 27% a 30%
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4.46.2

Pérovskite étudiée :

Les parameétres de la cellule tandem -Si -

pedotpss | Pérovskite | TiOx Si
Mobilité  des électrons 0.002 0.002 0.002 0.001
(mzv_ls_l)
Mobilité des trous 0.002 0.002 0.002 0.001
(mzv_ls_l)
Permittivité relative 3 3 3 3
Densité effective d’états d’électrons 5026 526 526 526
libres (m-3)
Densite effective d’états trous libres 5026 526 5026 | 5,26
(m=3)
Travail de sortie Xi(eV) 3.7 3.7 3.7 3.7
Eg(eV) 1.6 16 16 1.6
Le taux de recombinaison (m3S-1) 0 1e—15 1e—15 | 1.—15

Tableau 4-6 : Parametre €électrique de la cellule tandem -Si -Pérovskite étudiée.

Nous choisissons les épaisseurs des couches de la cellule tandem -Si -Pérovskite et les
matériaux présentés dans le tableau 4-6, Le GPVDM nous donne les résultats suivants :

4.4.6.3 Caractéristique jv de la cellule tandem -Si -

Pérovskite :

1500
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4 ./
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Figure 4.24 : Caractéristique jv de la cellule tandem -Si -Pérovskite
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D’aprés la figure 4.24 nous remarquons que :

La densité de courant reste constante avec I’augmentation de la tension dans I’intervalle
[0, 0.9] V. et dans I’intervalle [0.9, 1.1] V la densité de courant augmente avec
I’augmentation de la tension.

En utilisant la cellule tandem optimisé, nous aurons une amélioration des
caractéristiques de la cellule tel que le PCE qui passe de 27% trouvé pour la cellule
hybride a 30% pour la cellule Tandem ce qui explique I’intérét que porte les recherches
actuelles sur ce type de cellules et en particulier les cellules tandem pérovskite-si

4.4.7 Simulation de la cellule Organique :

Nous changeons 1’épaisseur de chaque couche afin d’optimiser les valeurs de Voc et
PCE pour avoir la valeur d’épaisseur optimale pour chaque couche de la cellule
pérovskite organique.

4.4.7.1Les matériaux utilisés dans les couches de la cellule
organique avec leurs épaisseurs :

Dans le tableau suivant, nous donnons les matériaux que nous avons choisi pour former
la cellule pérovskite organique, avec leurs épaisseurs

Epaisseur(nm) Matériaux
ito 25 Oxides/ITO/ito
PEDPT: PSS 40 Polymers/pedotpss
ternary 300 Pérovskites/std
— pérovskite
PNDIT — F3N 1 Polymers/pcdtbt
Ag 100 Metal/Ag/std

Tableau 4-7 : Mateériaux utilisés dans les couches de la cellule organique avec leurs

épaisseurs.

4.4.7.2 Les paramétres de la cellule organique étudiée :

Les paramétres électriques de la cellule pérovskite organique que nous avons étudiée
sont donnés dans le tableau 4-8
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Ternary Mobilité | Mobilité [Permittivité| Densité Densité Travail de Eg (eV) Le taux de

des destrous| relative | effective | effective | sortie Xi(eV) Recombinaison
électrons | (m2v) d’états | d’états trous (m3S-1)

2 d’électrons|libres ., —3)
(m=/vs) libres (m

(m™)

1.49 142 |3 1e26 1e26 4.2 1.29 1.15e-17
e—07 e—07

Tableau 4-8 : Parametre électrique de la cellule organique étudiée.

Apres la simulation de la cellule organique avec les matériaux et les épaisseurs
présentés dans le tableau 4-8, le modéle de simulation nous donne les résultats suivants :

4.4.7.3 Caractéristique jv de la cellule organique :
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Figure 4.25 : Caractéristique jv de la cellule organique

D’aprés la figure 4.25 qui présente la caractéristique jv de la cellule organique on
remarque que :

La densité de courant reste constante et faible avec I’augmentation de la tension dans
I’intervalle [0 ;0.8] V. et dans I’intervalle [0.8;1] V la densité de courant augmente avec

I’augmentation de la tension.
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4.5 Comparaison entre les résultats obtenus pour les trois types de
pérovskite

Le tableau 4.9 regroupe les parametres des trois types de pérovskite en récurrence la
cellule hybride, la cellule tandem et la cellule organique

PCE (%) | Voc (V) FF (%) Jsc (A/m?)
Cellule hybride 27 0.960 82.7 347.41
Cellule tandem 30 0.949 81.2 387
Cellule organique 22.40 0.937 58.3 413.74

Tableau 4-9 : Les caractéristiques des trois types de cellules tandem ; organique et
hybride a base de pérovskite.

Dans ce tableau, nous constatons que le rendement est maximal pour la cellule
tandem

Dans le tableau suivant 4-10 nous comparons nos résultats obtenus pour la cellule
hybride avec d’autres travaux

Model Voo(volt) FF% PCE
Wang et al [1] 0.88 74.7 15
Pandey et al [2] 1.31 82.1 25.9
Rieseret al [3] 1.07 76.3 17.1
Sadiq et al [4] 0.95 835 314
Notre travail 0.960 82.7 27

Tableau 4-10 : Comparaison de nos résultats avec d’autres travaux.

Nos résultats sont proches des résultats trouvés dans les travaux récents

Les caractéristiques JV pour les trois types de cellules solaires a base de pérovskite
sont rassemblées dans la figure 4.26.
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Figure 4.26 : Caractéristique JV des trois types de cellules : Tandem, hybride et
organique

Nous constatons que le courant et la densité maximale sont dans la cellule tandem alors
que le courant commence a augmenter dans la cellule organique a partir d’une tension
de 0,7 V alors que pour les autres ce ne se fait qu’au de 0.8V

4.6 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons présenté les résultats de la simulation d’une cellule
photovoltaique a base de Pérovskite, et nous avons tiré les points suivants :

e L’étude de I’effet de 1’épaisseur des couches dans une cellule pérovskite hybride
nous a permis d’optimiser la cellule et d’améliorer ses caractéristiques en
récurrence le PCE

e La variation de la température au voisinage de la température ambiante a un
grand effet sur les caractéristiques de la cellule hybride notamment PCE, Vco,
FF et Jsc

e Le passage a la cellule Tandem Si-Pérovskite fait croitre le rendement PCE

e Lacellule pérovskite organique présente des résultats satisfaisants
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Conclusion générale :

Dans ce travail, nous avons étudié et simulé a 1’aide du logiciel de simulation numérique
GPVDM, une cellule solaire a base de matériau pérovskite hybride, une cellule
organique et une cellule tandem,

Pour la premiere cellule, nous avons utilisé le FTOcomme couche conductrice,T:02
comme couche de transport d’électron(ETL), pour la couche absorbante nous avons
utilisé un matériau pérovskite, et le Spiro — MeOTAD comme couche de transport de
trous (HTL), et une couche arriére de Au .

Nous avons commencé par optimiser les épaisseurs de ces couches afin d’obtenir une
cellule a haut rendement. Nous avons étudié aussi 1’effet de la température et de la
mobilité des porteurs de charge sur les caractéristiques de la cellule solaire hybride.

En effet, ce type de cellules a un grand champ d’application, on peut citer

Stockage d'énergie : les cellules hybrides peuvent étre utilisées dans les batteries
hybrides pour stocker I'énergie de maniere plus efficace et durable.

Electronique portable, Véhicules électriques. Energie renouvelable, Applications
spatiales

Electronique médicale : les cellules hybrides peuvent étre utilisées dans les dispositifs
médicaux tels que les stimulateurs cardiaques et les prothéses

Eclairage LED : les cellules hybrides peuvent étre utilisées dans les lampes LED pour
une meilleure efficacité énergétique et une plus longue durée de vie.

L’étude faite sur la cellule tandem pérovskite- Si et la cellule organique a base de
pérovskite, nous a montré 1’efficacité et la performance de ces types de cellules.

En effet, la cellule organique a plusieurs applications tel que :

L’Electronique flexible : ou les cellules organiques peuvent étre utilisées dans la
fabrication d'écrans flexibles, de capteurs flexibles et d'autres dispositifs électroniques
flexibles.

Biocapteurs : les cellules organiques peuvent étre utilisées dans la fabrication de
biocapteurs pour détecter diverses substances biologiques telles que les protéines, les
hormones et les virus.

Médecine régénérative : les cellules organiques peuvent étre utilisées pour créer des
tissus et des organes artificiels pour la médecine régénérative.

Les cellules solaires tandem sont des dispositifs photovoltaiques qui sont basés sur la
composition de plusieurs matériaux semi-conducteurs pour absorber une plus large
gamme de longueurs d'onde de la lumiere solaire, ce qui permet d'atteindre des
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rendements plus élevés, dans notre simulation, le rendement a atteint 30%, alors que ¢a
ne dépassait pas 26% pour la cellule hybride et 24% pour la cellule organique

Parmi ses domaines d'application

L’¢énergie solaire : les cellules solaires tandem sont utilisées dans les panneaux
solaires pour la production d'électricité a partir de la lumiére du soleil. Leur
rendement plus élevé les rend particulierement adaptées pour les applications
résidentielles, commerciales et industrielles.

Electronique portable, Véhicules électriques, éclairage extérieur, applications
spatiales, Stockage d'énergie.

Les cellules solaires tandem peuvent étre combinées avec des systemes de stockage
d'énergie, tels que des batteries ou des supers condensateurs, pour créer des solutions
d'énergie renouvelable complétes et autonomes.

En conclusion les matériaux pérovskites présentent un bon choix pour 1’application
photo voltaiques a cause de leurs propriétés électriques et optiques intéressantes
notamment son fort coefficient d’absorption et son gap direct. Il reste a résoudre le
probleme de dégradation de ces composants qui a de multiples facteurs tel que
I’influence des conditions extérieurs comme [’humidité...

Perspectives

Comme perspectives, nous souhaitons faire une étude pour réduire ou éliminer la
toxicité des cellules a base de pérovskite a base de Pb. Il est crucial de développer des
architectures qui résistent aux dégradations induites par la température, oxygéene,

Humidité, et I’irradiation lumineuse. L utilisation des composées mixtes tels que CH 3
NHsSnxPb1-x13, CH 3 NHsPbls(1-x)Brsx et CH 3 NHsPbBr3(1- x)Clsx peut conduire a
une amélioration de la stabilité. Le bon choix des couches HTL et ETL conduit a
augmenter la stabilité des cellules. L’ Utilisation des ¢électrodes alternatives plus stables,
comme des alliages métalliques et des composites a base de graphéne, peut egalement
augmenter la durée de vie des cellules solaires pérovskites. D’autre part il est nécessaire
d’introduire des techniques.
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Résumé :

De nos jours, Ya divers problémes provoquées par le réchauffement climatique, Cela a suscité un grand intérét parmi les scientifiques pour le
domaine des énergies renouvelables, et surtout le domaine photovoltaique.

Dans le but d’obtenir un rendement plus efficace, des études qui s’appuient sur le remplacement de cellules a base de silicium par d’autres
cellules ont été faites. La cellule photovoltaique a pérovskite est une alternative prometteuse car elle contient un élément chimique ayant une
structure de pérovskite qui est plus souvent manifesté par un hybride organique-inorganique de plomb ou un halogénure d’étain (dans sa couche
active).

Dans ce mémoire nous avons étudié les cellules solaires a pérovskite, en utilisant le logiciel de simulation spécialisé dans le domaine du
photovoltaique qui set le GPVDM. Les modélisations ont révélé I’impact de différents paramétres sur les performances des cellules pérovskite
hybride , tels que la température et 1I’épaisseur des différentes couches ainsi que la mobilité des porteurs de charges de la couche active . En
analysant les propriétés électriques et structurales, nous avons constaté que la variation de la température et de 1’épaisseur des couches active,
HTL, et ETL influence les performances de la cellule. Les résultats obtenus nous ont donné la possibilité d’avoir une cellule optimisée avec
un rendement amélioré. Les propriétés optiques des cellules solaires ont également été explorées a 1’aide du logiciel GPVDM. Nous avons
utilisé le méme logiciel pour étudier les caractéristiques des cellules organiques ainsi que les cellules tandems Si/pérovskite qui ont montrés
une amélioration significative du rendement. Les études se poursuivent pour réduire ou éliminer la toxicité des cellules a base de pérovskite a
base de Pb

Mot clés : Cellules a pérovskites, GPVDM, Simulation, Propriétés optiques et électriques, Rendement électriques, cellules photovoltaiques

Abstract :

Nowadays, there are various problems caused by climate change, which has sparked great interest among scientists in the field of renewable
energies, particularly in the photovoltaic sector.

In order to achieve higher efficiency, studies focusing on replacing silicon-based cells with other types of cells have been conducted. Perovskite
solar cells are a promising alternative because they contain a chemical element with a perovskite structure, often manifested by an organic-
inorganic hybrid of lead or tin halide in its active layer.

In this thesis, we studied perovskite solar cells using specialized simulation software in the field of photovoltaics called GPVDM. The modeling
revealed the impact of different parameters on the performance of hybrid perovskite cells, such as temperature, thickness of different layers,
and charge carrier mobility in the active layer. By analyzing electrical and structural properties, we found that variations in temperature and
thickness of the active, HTL, and ETL layers influence the cell performance. The results allowed us to optimize the cell for improved efficiency.
The optical properties of solar cells were also explored using the GPVDM software. We used the same software to study the characteristics of
organic cells and Si/perovskite tandem cells, which showed a significant improvement in efficiency. Research is ongoing to reduce or eliminate
the toxicity of lead-based perovskite cells.
Keywords : Perovskite cells, GPVDM, Modeling, Simulation, Optical and electrical properties, electrical efficiency ,photovoltaic cells.
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