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Introduction générale

Depuis des décennies, I'énergie est essentielle a 'activité humaine, jouant un rdle central
dans la vie quotidienne et le développement des nations. Cependant, l'augmentation de la
consommation mondiale d'énergie se fait souvent au détriment de l'environnement. La majorité de
1'électricité provient de la combustion de ressources non renouvelables, ce qui génére d'importantes
émissions de CO> et contribue a l'effet de serre, facteur du changement climatique. Cela menace
I'équilibre physique, économique, social et politique de la plancte. En outre, 1'utilisation excessive
des énergies fossiles est a la fois polluante et limitée en ressources. La recherche de sources
d'énergie alternatives est donc devenue une priorité essentielle aujourd'hui.

Une énergie est considérée comme renouvelable lorsqu'elle provient de sources qui se reconstituent
suffisamment vite pour étre considérées comme inépuisables. Les énergies renouvelables tirent leur
origine de phénomeénes naturels constants, principalement alimentés par le Soleil (énergie solaire,
mais aussi hydraulique, éolienne, biomasse), la Lune (énergie marémotrice et hydrolienne) et la
Terre (géothermie profonde). L'énergie solaire photovoltaique répond aux défis majeurs de notre
société en étant inépuisable, largement disponible, abondante, et sans production de déchets ou de
gaz polluants. En effet, la quantité d'énergie solaire captée par la Terre en une heure suffit a couvrir
les besoins énergétiques mondiaux pour une année entiére.

Le secteur photovoltaique mondial a connu une croissance moyenne annuelle de 35 % depuis 1998.
Jusqu’en 2024, de nouveaux marchés solaires importants émergent en Algérie, au Brésil, en Egypte,
au Mexique, au Pakistan, aux Philippines, en Arabie Saoudite et aux Emirats Arabes Unis [1].
L'Algérie entreprend une transition vers une €énergie verte en lancant un ambitieux programme de
développement des énergies renouvelables et de 1'efficacité énergétique. Cette stratégie repose sur la
valorisation des ressources inépuisables telles que le solaire, pour diversifier les sources d'énergie et
préparer le pays a une ere énergétique durable. Le programme algérien privilégie le photovoltaique,
qui représente 62 % des efforts, suivi par I'éolien a 23 % et le solaire thermique a 9 % [2]. La forte
concurrence dans le secteur photovoltaique stimule des recherches rapides, aboutissant a des
technologies innovantes aux rendements de plus en plus élevé. Les principales technologies
photovoltaiques actuellement sur le marché sont principalement basées sur le silicium cristallin,
premiere génération de cellules solaires, incluant le silicium monocristallin, multicristallin et en
ruban. Les technologies a couches minces, qui représentent la deuxieéme génération, incluent le
tellurure de cadmium (CdTe) et le silicium amorphe (a-Si), entre autres. La troisieme génération
regroupe des innovations plus récentes, comme les cellules solaires organiques, notamment les
cellules solaires a colorants, qui utilisent les propriétés d'absorption de la lumiere des colorants
organiques pour convertir I'énergie solaire en ¢€lectricité. Le colorant N719, utilisé dans les cellules
solaires & colorants, est particuliecrement performant pour capturer la lumiére dans les spectres

visible et proche infrarouge. Optimiser ces cellules solaires est crucial pour maximiser leurs
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efficacité et leurs performances. En améliorant la couche active basée sur le colorant N719, on peut
augmenter 'absorption de lumicre et optimiser la conversion de 1'énergie solaire en électricité.

Dans notre travail, nous allons cherché a optimiser les performances d’une cellule solaire a
colorants basée sur une couche active de colorant N719. Nous avons étudi¢ les parametres
¢lectriques et optiques qui influencent l'efficacité de la cellule, y compris la composition de la
couche active, le tous par simulation en utilisant une combinaison entre le logiciel SCAPS-1D et le
langage Python, en tirant parti de la bibliotheque SOLCORE intégrée a Python.

Ce mémoire sera développé en plusieurs parties :

v’ Dans le premier chapitre, nous aborderons quelques notions fondamentales sur les cellules
solaires et présenterons un apercu des différentes technologies existantes.

v Dans le second chapitre, nous exposerons la modélisation et la simulation numérique d'une
cellule solaire a colorants pour déterminer les paramétres les plus cruciaux pour son
fonctionnement. Pour cela, nous utiliserons d’une part SCAPS 1D et d’autre part la bibliothéque
Python Solcore.

v" Dans le troisiéme et dernier chapitre, nous analyserons et interpréterons les résultats obtenus par
les simulations numériques.

v" Nous conclurons ce travail par une synthése générale et nous proposons quelques perspectives en

rapport avec notre étude.
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Chapitre 1 : Etat de I’art sur les cellules solaires a colorant

Introduction :

L'énergie, omniprésente dans notre quotidien, existe sous diverses formes, telles que 1'énergie
cinétique, thermique, électrique et chimique. Elle propulse nos véhicules, illumine nos foyers et
alimente nos technologies. Parmi les sources d'énergie, les énergies renouvelables émergent comme
une solution cruciale pour répondre aux défis énergétiques mondiaux tout en limitant les impacts
environnementaux. L'énergie solaire, en particulier, se distingue en tant que source inépuisable et
propre, capturée grace a des technologies telles que les panneaux photovoltaiques.

Dans ce chapitre, nous allons commencer par présenter quelques généralités sur les cellules solaires
notamment leur principe de fonctionnement et les différentes technologies, ensuite nous allons nous
intéresser aux cellules solaires a colorant plus précisément les cellules solaires a colorant (DSSC) a base

d’une couche active N719.

1 Historique :

En 1839, le scientifique frangais Alexandre Edmond Becquerel fit la découverte de I'effet
photovoltaique. Dés le début, les recherches se sont orientées vers 'utilisation de semi-conducteurs pour
absorber les photons de la lumiere et générer un courant électrique [1]. Cependant, il a fallu attendre
jusqu'en 1954 pour que la premiére cellule a base de silicium, affichant un rendement de conversion de
6%, soit réalisée aux laboratoires Bell Labs grace a trois chercheurs américains : Daryl Chaplin, Calvin
Fuller et Gerald Pearson [2].

En 1958, le satellite artificiel américain Vanguard a été équipé d'un petit générateur solaire destiné a
alimenter sa radio [3]. Par la suite, les avancées se sont multipliées rapidement. Les premicres applications
militaires dans le domaine spatial ont émergé en 1960, avec des cellules photovoltaiques atteignant un
rendement de 14%. En 1973, la premiére maison équipée d'une installation photovoltaique a été inaugurée
a I'université de Delaware aux Etats-Unis. Au cours des derniéres années, le marché du photovoltaique a
connu une croissance significative, soutenue par I'amélioration du rendement de conversion et la réduction
des cofits de production, attribuables a l'utilisation de matériaux organiques en remplacement du silicium
[4]. La commercialisation auprés du grand public s'accélére rapidement, et en 1982, le premier parc
photovoltaique d'une capacité de 1 MW est installé aux Etats-Unis [5]. Ce n'est qu'a partir des années 80
que la recherche se tourne vers d'autres types de cellules, dépassant la technologie traditionnelle basée sur
le silicium. En 1990, les premieres cellules organiques voient le jour, bénéficiant des découvertes majeures
sur les polymeres conducteurs par Alan HEEGER, Alan G. MACDAIRMID et Hideki SHIRAKAWA,
récipiendaires du prix Nobel de Chimie en 2000 [6] . Cependant, malgré ces avancées, le colit élevé de la
technologie et des installations souligne la nécessité du développement de nouvelles filiéres pour démontrer
des solutions compétitives a grande échelle.

Actuellement, 1'énergie photovoltaique est accessible tant aux entreprises qu'aux particuliers, avec des

panneaux solaires affichant des rendements d'environ 20% [7].
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2 Les cellules photovoltaiques :

Le terme "photovoltaique" fait référence au processus physique qui implique la conversion de I'énergie
lumineuse en énergie électrique en transférant I'énergie des photons aux ¢lectrons d'un matériau. Le préfixe
"photo" provient du grec "phos", signifiant lumiére, tandis que "volt" est dérivé du patronyme d'Alessandro
Volta (1745-1827), un physicien ayant apporté des contributions importantes a la recherche sur 1'électricité.
Ainsi, "photovoltaique" se traduit littéralement par "¢lectricité lumineuse" [8]. Ainsi, on peut décrire une
cellule photovoltaique comme étant fondée sur 1'effet photovoltaique, qui consiste en la conversion directe
de I'énergie ¢électromagnétique (rayonnement) en énergie électrique de type continu, immédiatement
exploitable [5].

2.1 Principe de fonctionnement d’une cellule solaire :

Le fonctionnement d'une cellule photovoltaique repose sur les propriétés des semi-conducteurs qui,
lorsqu'ils interagissent avec les photons, générent un mouvement d’électrons. Les photons, également
qualifiés de "grains de lumiére” par Albert Einstein, transportent 1’énergie solaire a une vitesse de

300 000 km/s. En atteignant un matériau semi-conducteur tel que le silicium, ils arrachent des électrons a
ses atomes, les propulsant de maniére désordonnée a la recherche d'autres "trous" pour se repositionner [9].
Cependant, afin de favoriser la formation d'un courant électrique, il est essentiel que ces déplacements
d'électrons soient uniformément dirigés. Pour faciliter cela, on combine deux variétés de silicium. La
surface exposée au soleil est « dopée » avec des atomes de phosphore qui possédent un exces d'électrons
par rapport au silicium, tandis que l'autre surface est dopée avec des atomes de bore qui ont une déficience
d'électrons. Le dopage des cristaux de silicium implique 1'incorporation d'autres atomes afin d'augmenter
la conductivité du matériau [10]. Cette double configuration crée une structure semblable a une pile : le
coté fortement chargé en électrons devient la borne négative (N), tandis que le coté avec moins d'électrons
devient la borne positive (P). Un champ électrique se forme entre ces deux bornes électriques qui tend a

repousser les électrons dans la zone n et les trous vers la zone p. Une jonction (dite p-n) a été formée. [9].

zone dopée n

rteurs

i enération 4 3
zone dopée p — = des porteurs v

Figurel.l : Anatomie d'une cellule photovoltaique [11]
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En intégrant des contacts métalliques aux zones n et p, on crée une diode. Lorsque la jonction est exposée
a la lumiere, les photons avec une énergie €gale ou supérieure a la largeur de la bande interdite transférent
leur énergie aux atomes. Chaque photon induit le passage d'un électron de la bande de valence a la bande
de conduction, créant simultanément un trou mobile, formant ainsi une paire électron-trou. En appliquant
une charge aux bornes de la cellule, les électrons de la zone n se déplacent vers les trous de la zone p via
la connexion extérieure, engendrant une différence de potentiel. Cela conduit a la création d'un courant
¢lectrique [5] [4] [12].

2.2 Les différentes technologies des cellules solaires :

Trois catégories de cellules photovoltaiques se démarquent en fonction des matériaux employés : les
cellules PV inorganiques, les cellules PV organiques et les cellules PV hybrides.

2.2.1 Les cellules photovoltaiques inorganiques :

Les cellules solaires inorganiques dominent le marché mondial des panneaux solaires, avec une part de
marché de 99 % [13]. Cette technologie est hautement développée, comme en témoigne la minime disparité
entre le rendement théorique maximal de 27 % et les performances des meilleurs modules de laboratoire
atteignant 20,8 % par pied carré [13]. Par ailleurs, le rendement du meilleur module commercial de grande
taille (1 metre) est de 15,3 % [13]. Actuellement, les cellules photovoltaiques affichant les rendements les
plus élevés en conversion d'énergie solaire sont basées sur I'utilisation de matériaux inorganiques. Il est
pertinent de les classifier en plusieurs catégories [7] :

a. Cellules solaires a base de silicium :

La majeure partie de la production mondiale de panneaux solaires est actuellement dominée par la
technologie du silicium. Le silicium présente de nombreux avantages, étant un matériau stable et non
toxique, et ses propriétés électriques peuvent étre aisément modifiées en introduisant des dopants tels
que le Bore (induisant un dopage de type P) ou le Phosphore (induisant un dopage de type N). Cette
technologie du silicium se subdivise elle-méme en plusieurs catégories en fonction de la nature du
silicium utilisé et/ou de la méthode de fabrication.

» Cellules en silicium monocristallin : Le silicium monocristallin, également désigné sous le terme
mono-Si, est constitué d'un unique cristal d'une homogénéité parfaite. Les cellules solaires fabriquées
a partir de ce type de silicium se distinguent par une teinte distincte, souvent décrite comme gris-noir

métallique. [14] (figure 1.2).

Figurel.l : Panneau solaire monocristallin 425 W [17]



Chapitre 1 : Etat de I’art sur les cellules solaires a colorant

Cette technologie présente des avantages significatifs avec une production de cellules solaires quasi-
optimale. Les cellules monocristallines se distinguent par les rendements les plus élevés, atteignant
environ 26% [15] . De plus, les panneaux solaires élaborés a partir de silicium monocristallin
démontrent une durabilité notable, pouvant atteindre environ 30 ans [16]. Les désavantages incluent
des colits de production ¢€levés, une efficacité réduite en conditions d'éclairement faible, et une
diminution du rendement & mesure que la température augmente.

> Cellules au silicium polycristallin (multi cristallin) : A la différence du silicium monocristallin,
le silicium multicristallin (mc-Si) est constitué¢ de plusieurs domaines cristallins de tailles variées et
disposés de maniére aléatoire dans le matériau. Les cellules solaires multicristallines présentent donc
une apparence non uniforme et une teinte bleue distinctive(figurel.3). L'avantage de cette technologie
réside dans des colits de production moindres par rapport aux cellules monocristallines, tout en
maintenant une bonne durée de vie des panneaux. Cependant, son inconvénient principal réside dans

un rendement de conversion 1égérement inférieur, qui tourne autour de 23,3% [14] [15] .

Figurel.2 : Les cellules polycristallines [ 18]

b. Cellules solaires en films minces :

» Les cellules a base de silicium amorphe : Les cellules a base de silicium amorphe sont fabriquées
a partir de silicium sans structure cristalline ordonnée. Contrairement aux cellules cristallines, elles
ont une structure atomique désordonnée, ce qui les rend amorphes. Ces cellules ont I'avantage d'étre
flexibles, légeres et moins coliteuses a produire. Cependant, elles présentent généralement un
rendement de conversion moins élevé par rapport aux cellules cristallines, ce qui les rend plus
adaptées a des applications nécessitant une flexibilité et un colit compétitif plutét qu'une efficacité
maximale, Par exemple, elles trouvent souvent leur utilisation dans des dispositifs tels que des
calculatrices ou des montres.

» Les cellules a base de tellure de cadmium (CdTe) : Les cellules photovoltaiques a base de tellure
de cadmium (CdTe) connaissent un développement significatif, représentant une part importante du
marché des cellules en couches minces depuis 2009. Elles affichent des rendements allant jusqu'a
22% pour une cellule et 19% pour un module photovoltaique [15]. Cependant, cette technologie
présente des inconvénients notables, notamment la toxicité du cadmium et la rareté du tellure, aspects
qui soulignent la nécessit¢ de recherches continues pour atténuer ces préoccupations

environnementales [ 14].
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» Les cellules a base de CIS et CIGS :

- Le CIS : un matériau connu sous le nom de disélénure de cuivre et d'indium (CIS) présente une
caractéristique remarquable avec un coefficient d'absorption situé entre 100 et 1000 fois supérieur a
celui du silicium amorphe.

- Le CIGS, qui inclut le gallium, présente un inconvénient majeur du fait que le sélénium, 1'indium
et le gallium sont des matériaux dont les ressources sont limitées. Bien que la maitrise a grande échelle
de cette technologie soit confrontée a des défis bien connus, il est important de noter que les
performances exceptionnelles de cette technologie atteignent des rendements records d'environ
23,4% pour une cellule et 20% pour un module [15]. L'avantage significatif de ces cellules en couches
minces réside dans 'utilisation de substrats 1égers et flexibles.

2.2.2 Les cellules photovoltaiques organiques :

Face a la technologie des cellules solaires utilisant des matériaux inorganiques, celles basées sur des
composés organiques connaissent un essor significatif. Ces cellules présentent plusieurs avantages
par rapport a leurs homologues inorganiques, tels que la capacité d'étre déposées sur de grandes
surfaces, une fabrication et une manipulation facilitées, la possibilité d'étre €¢laborées sur des substrats
flexibles, ainsi que des colits de fabrication et de matériaux plus abordables. Néanmoins, elles
présentent actuellement des durées de vie considérées comme inférieures a celles des cellules
inorganiques et des rendements de conversion moindres. Il existe deux catégories principales de
cellules organiques [4] :

a. Les cellules a base de matériaux moléculaires :

Au cours des dernieres années, deux catégories de cellules photovoltaiques organiques moléculaires
ont fait l'objet d'une recherche intensive : celles caractérisées par une structure monocouche et celles
qui adoptent une structure bicouche :

» Les cellules moléculaires monocouches, dénommées de type Schottky, exploitent un semi-
conducteur de type p (ou n) dans une configuration métal/organique/métal. Dans ce schéma
(figurel.4), le semi-conducteur est intercal€ entre deux électrodes métalliques, créant ainsi une zone

active pour la conversion photovoltaique entre 1'une des électrodes métalliques et le semi-conducteur.

.\Q
L A ~ <
ey 4 S
A <
{/ S & 4

A\ A\

Figurel.3 : Structure d'une cellule de type Schottky [19]
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» Les cellules moléculaires bicouches exploitent deux semi-conducteurs, I'un de type p et l'autre de
type n, qui entrent en contact pour former une jonction p-n. La zone active pour la conversion

photovoltaique se situe a l'interface entre ces deux semi-conducteurs.
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Figurel.4 : Structure d'une cellule de type bicouche [19]
b. Les cellules a base de polymeres :
Les cellules photovoltaiques a base de polymeéres constituent une technique innovante de production
d'électricité a partir de la lumiére, utilisant des polyméres semi-conducteurs. Cette approche, encore
largement au stade expérimental, suscite un intérét considérable de la part de groupes industriels et
d'institutions universitaires a travers le monde.
Bien que les cellules polymeéres photovoltaiques se trouvent a un stade précoce de développement,
elles présentent des perspectives prometteuses. Leurs processus de fabrication sont moins €nergivores
que ceux des cellules a base de semi-conducteurs minéraux, entrainant des cofits de production plus
bas. De plus, elles sont plus légeres et moins fragiles. Leur caractére flexible permet méme une
intégration dans des matériaux souples tels que les polymeres organiques, les silicones, voire les
fibres textiles [20] . Cependant, leur principale limite réside dans leur durée de vie encore restreinte,
attribuée a la dégradation des polymeéres lorsqu'ils sont exposés au soleil.
2.2.3 Les cellules sensibilisées par colorant (Gritzel) :
Ces dispositifs sont fréquemment désignés sous le nom de DSSC (Dye-Sensilized -Solar- Cells) ou
cellules Gritzel. Dans ce type de cellules, une couche de dioxyde de titane (Ti0O2), un semi-conducteur
de type n, est revétue d'un colorant organique qui absorbe la lumiere. Cette couche est mise en contact

avec un ¢€lectrolyte ; une solution aqueuse contenant un couple redox.
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Figurel.5 : Cellule solaire a colorant [21]
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3 Cellules solaires a colorant :

Nées de l'inspiration tirée du processus de la photosynthése, les cellules solaires a colorants,
également connues sous le nom de DSSC (Dye Sensitized Solar Cell), ont été¢ développées au début
des années 1970, exhibant alors des rendements initialement trés modestes [22]. Ces dispositifs
reposent sur le transfert d'électrons entre un semi-conducteur inorganique, responsable de la collecte
et du transport des électrons, et un sensibilisateur moléculaire qui s'occupe de I'absorption de la
lumiere [23].

Les avancées significatives dans la technologie des cellules solaires sensibilisées par colorant ont été
réalisées par Brian O'Regan et Michael Gritzel en 1991. Ces progrés ont été rendus possibles par
l'utilisation d'un film de TiO> poreux composé de nanoparticules interconnectées, permettant
d'atteindre un rendement de photo-conversion de 7% [24]. Depuis lors, de nombreuses recherches ont
été entreprises, et 1'efficacité de ces cellules a désormais dépassé la barre des 14% [25] [26]. A la
différence des cellules solaires en silicium, les cellules solaires a colorants présentent une faible
sensibilité a la variation de l'inclinaison et de l'intensité de la source lumineuse [26] [27]. Dans
certaines situations, on constate méme une amélioration des performances en conditions de faible
ensoleillement. De plus, les cellules solaires a colorants peuvent étre orientées verticalement sans
perte d'efficacité, grace aux nanoparticules facilitant une absorption isotrope de la lumiére. Les DSSC
offrent potentiellement un colit de production réduit, et la couleur de ces cellules peut étre ajustée
selon les préférences grace au choix du colorant [28]. De ce fait, elles se positionnent comme des
candidats idéaux pour l'intégration verticale, notamment en tant que vitraux ¢électrogenes, ou dans le
cadre d'applications pour le BIPV (Building Integrated Photovoltaics) [29].

3.1 Historique :

Historiquement, la sensibilisation par colorant remonte au 19e siecle avec l'invention de la
photographie. Les travaux de Vogel a Berlin apres 1873 peuvent étre considérés comme les premieres
¢tudes significatives dans le domaine de la sensibilisation par colorant de semi-conducteurs, utilisant
des émulsions d'halogénure d'argent pour produire des films photographiques en noir et blanc.
Cependant, l'application de cette technologie a la production d'électricité photovoltaique est restée
relativement infructueuse. C'est seulement au début de 1991 qu'une percée majeure a été réalisée au
Laboratoire de photonique et d'interface de I'EPFL en Suisse. Grace a une réorganisation réussie et
une implantation efficace avec des électrodes nanostructurées, le professeur Gritzel et ses collégues
ont développé une cellule solaire utilisant la charge de colorant. En 1991, le rendement de conversion
énergétique dépassait les 7 % et augmentait a plus de 10 % en 1993. Ces cellules ont depuis été
désignées sous le nom de cellules de Gritzel, en référence a leur inventeur, le Pr Michel Grétzel.
Cette découverte de principe a catalysé le développement exceptionnel de la technologie des cellules
solaires a colorant. Le nombre de publications annuelles sur ces cellules a connu une croissance

exponentielle depuis 1991, comme en témoigne la (figurel.7).
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Figurel.6 : Evolution du nombre de publications « dye-sensitized solar cells » [19]
3.1.1 Matériaux constituant les cellules solaires a colorant :

La cellule congue par Gritzel est illustrée de maniére schématique dans la (figure 1.8).
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Figurel.7 : Schéma d’une cellule de Grétzel [30]
3.1.1.1 Verre-TCO :
La plupart des recherches menées sur les DSSC impliquent le dépdt du semi-conducteur sur une
surface en verre sur laquelle une couche d'oxyde métallique transparent (TCO, « Thin Conductive
Oxyde ») a été préalablement déposée. Dans le domaine des DSSC, cette couche est généralement
constituée d'oxyde d'étain dopé au fluor (SnO2:F, FTO), bien que certaines études aient €¢galement
¢été réalisées avec de 1'oxyde d'indium dopé a 1'étain (In203:Sn, ITO) [31].
Le verre revétu de TCO doit présenter une transparence ¢élevée pour permettre le passage maximal de
la lumiére dans la cellule tout en conservant une conductivité élevée pour le transport efficace du
courant ¢lectrique pendant le fonctionnement de la cellule. Ainsi, il est nécessaire de trouver un
compromis concernant I'épaisseur de la couche d'oxyde conducteur, car une épaisseur plus importante
favorise une meilleure conductivité mais diminue la transparence.
3.1.1.2 Couche nanocristalline poreuse :
La couche nanocristalline poreuse constitue un élément essentiel d'une cellule DSSC, car elle
influence ses performances en facilitant la collecte des photons (par le biais de I'absorption du colorant
a sa surface), la séparation des charges (via sa configuration électronique), ainsi que le transport et la
recombinaison des charges. Dans le domaine des DSSC, de nombreux semi-conducteurs ont été

explorés. Cependant, seuls quelques oxydes métalliques, tels que 1'oxyde d'étain (SnO.), 1'oxyde de
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zinc (ZnO), ou le dioxyde de titane (Ti0O>), répondent a ces critéres tout en conservant une stabilité
face a certains ¢lectrolytes (évitant ainsi les problémes de corrosion et d'oxydation) [32].

3.1.1.3 Le colorant :

Le colorant joue le réle d'élément photoactif en absorbant la lumiére incidente et en générant ainsi
une paire électron-trou de charges libres. Un colorant idéal doit avoir une capacité d'absorption
¢tendue sur le spectre solaire et favoriser une injection efficace des ¢€lectrons dans la bande de
conduction du semi-conducteur. Pour cela, I'état excité de la molécule absorbante du colorant devrait
étre positionné au-dessus du bord de la bande de conduction du semi-conducteur, tout en présentant
une stabilité photochimique €levée. De plus, le colorant doit comporter des groupes carboxylate ou
phosphonate afin de permettre une greffe efficace a la surface de la couche poreuse du semi-
conducteur. Idéalement, un colorant efficace doit présenter une densité ¢lectronique localisée dans
I'état excité vers le groupement d'ancrage, favorisant ainsi l'injection électronique vers 1'oxyde
métallique. Ces configurations permettent d'analyser, a partir de la structure spécifique d'un colorant
donné, sa configuration énergétique ainsi que les densités électroniques des états HOMO (Highest
Occupied Molecular Orbital ou orbite moléculaire occupée la plus haute) et LUMO (Lowest

Unoccupied Molecular Orbital ou orbite moléculaire non occupée la plus basse) [33].
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Figurel.8 : Diagramme énergétique a I’intérieur d’une cellule DSSC [19]

3.1.1.4 L’électrolyte :

L'¢lectrolyte revét une importance cruciale dans le fonctionnement de la cellule, assurant la
régénération du colorant apres l'injection d'un électron dans la bande de conduction du semi-
conducteur. Les systeémes les plus performants font usage d'un électrolyte liquide dans lequel le
médiateur redox est dissous dans un solvant organique polaire de faible viscosité, favorisant ainsi une
mobilité élevée des ions en solution et des processus de régénération rapide.

Parmi les ¢€lectrolytes liquides les plus couramment utilisés figurent ceux contenant un systéme redox
de type iode/iodure, c'est-a-dire le couple (I /I ), Bien que ce systéme présente un potentiel standard
adapté a la régénération de la plupart des colorants utilisés dans les DSSC, il présente quelques

inconvénients, notamment une absorption significative de la lumiére en dessous de 500 nm. De plus,
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il peut étre corrosif a long terme pour certains composants de la cellule et peut réagir avec le colorant.
D'autres types d'¢lectrolytes ont été développés pour les DSSC, tels que ceux a base de ferroceéne
(Fc/Fc") ou de brome (Brs /Br ), caractérisés par un potentiel d'oxydation plus élevé que celui du
couple (I3 /T ) [34].
3.1.1.5 La contre électrode :
La contre-électrode joue un rdle essentiel en cloturant le circuit de la cellule solaire a colorants
(DSSC). Sa fonction principale est de récupérer 1'électron injecté par le colorant et de régénérer la
forme réduite de la paire redox a partir de la forme oxydée, complétant ainsi le circuit électrique de
la DSSC. Le platine est largement utilis¢ comme contre-¢électrode en raison de sa surtension trés
faible, pratiquement nulle, lors de la réduction de I3 en I . Cette caractéristique limite les pertes de
tension aux bornes de la cellule. Pour la fabrication de la contre-électrode, du platine est déposé sur
du verre-FTO en le chauffant a 385 °C apres avoir grillé un sel de platine (H2PtCls). Cette méthode
permet de minimiser l'utilisation de platine, environ 5 nmol/cm?, en raison du cott ¢élevé de ce métal
[35]. Certains chercheurs travaillent a 1'élimination totale du platine de la composition de la cellule.
Le carbone émerge comme un candidat prometteur pour cette substitution. Bien que le graphite
présente une faible activité catalytique vis-a-vis de la réduction de Iz , ses analogues a surface
spécifique ¢élevée tels que le noir de carbone, les nanotubes de carbone, démontrent des activités
catalytiques qui peuvent dépasser celles du platine [35].
3.1.2 Principe de fonctionnement d'une cellule Gritzel :
A la différence des systémes photovoltaiques classiques, le fonctionnement de la cellule solaire a
colorant repose sur la dissociation des étapes d'absorption de la lumiére et de collecte des charges.
Inspirée du processus de photosynthese, cette approche combine des sensibilisateurs colorés avec des
semi-conducteurs [36]. Les différentes phases du cycle opérationnel, peuvent étre succinctement
résumées comme suit :

Excitation du colorant :

S+ hy — §* (1.1)

Les rayons issus de la lumicre solaire pénétrent dans la couche de colorant absorbée a la surface du
TiOz. A ce niveau, les molécules de colorant absorbent les photons incidents, provoquant le passage
de leur état ¢électronique de basse énergie (LUMO) a un état excité de haute énergie (HOMO).

Injection de 1’électron dans le TiO- :

S —> St +e (1.2)

Le colorant excité procéde ensuite a I'injection d'électrons dans la bande de conduction des particules
de TiO». Ainsi, le colorant, ayant perdu un €lectron, se trouve dans un état S+ ; il se transforme en un
oxydant capable de récupérer un €lectron ultérieurement.
* Réduction du colorant/Oxydation de l’ion iodure :

28 + 31 — 28+ I (1.3)
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Le colorant entre alors en réaction avec le réducteur de I'¢lectrolyte, 1'ion iodure, subissant une
oxydation pour se transformer en ion triiodure. De ce fait, le colorant est régénéré et se trouve prét
pour une nouvelle excitation.
Réduction de l’ion triiodure a la cathode :

I3 —2¢ +3I (1.4)
L'ion tritodure (I3°) est réduit en iodure (I') grace au catalyseur en platine situ¢ a la contre-¢lectrode,
en utilisant les électrons qui traversent le circuit externe. Cette réaction cloture le cycle redox,
ramenant le systtme a son état initial jusqu'a l'absorption d'un nouveau photon. Le temps de
recombinaison de I'¢lectron injecté dans la bande de conduction du dioxyde de titane est plus court
que le temps de réaction entre le S™ et le réducteur de la solution (de 'ordre de la nanoseconde). Cette
différence de vitesse, associée a la structure cristalline du semi-conducteur, empéche les

recombinaisons d'électrons, assurant ainsi une bonne séparation des charges [37].
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Figurel.9 : Principe de fonctionnement d’une cellule DSSC a base de TiO2 [11]
3.1.3 Différents types de transfert de charge dans une cellule Griitzel :
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Dans cette section, nous allons synthétiser théoriquement les divers mécanismes intervenant dans la
génération du photocourant au sein des cellules solaires sensibilisées par colorant (DSSC). La Figure
1.11 offre une vue d'ensemble des différents processus de transfert électronique au sein d’une cellule

DSSC.
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Figurel.10 : Diagramme schématique des différents processus de transfert de charge dans une
cellule de DSSC [23]
3.1.3.1 Absorption de la lumiere : L'absorption de la lumiére par le colorant constitue une étape

cruciale dans le fonctionnement des cellules solaires sensibilisées par colorant (DSSC). Cette phase
implique que les rayons lumineux du soleil pénetrent dans la couche du colorant, absorbés a la surface
du dioxyde de titane (TiO2). Les molécules de colorant absorbent les photons incidents, induisant
ainsi une transition électronique de faible énergie (LUMO - Lowest Unoccupied Molecular Orbital)
a un état excité de haute énergie (HOMO - Highest Occupied Molecular Orbital).

3.1.3.2 Séparation de charges : La séparation des charges dans les cellules Gritzel repose sur le
transfert d'¢lectrons depuis la molécule de colorant vers le TiO2, ainsi que sur le transport des trous
de la teinture oxydée vers 1'¢électrolyte. Ce mécanisme dépend fortement de la structure électronique
du colorant et de I'harmonisation des niveaux d'énergie entre son état excité et la bande de conduction
du TiO,. Contrairement aux jonctions p-n, les nanoparticules individuelles dans 1'¢lectrode
nanostructurée, de taille réduite (typiquement quelques dizaines de nanometres), ne générent pas de
couche de charge d'espace a l'intérieur. L'absence de champ électrique significatif entre ces
nanoparticules résulte de leur individualité, et I'¢lectrolyte entourant efficacement chaque particule
les isole de tout champ ¢€lectrique a I'échelle nanométrique. Malgré I'inhibition de la bande de flexion
a l'intérieur des particules, un champ ¢lectrique se forme a l'interface semi-conducteur/€lectrolyte
grace a la teinture absorbée. Les molécules de colorant, généralement dotées de groupes acides,
libérent un proton a la surface du TiO,, laissant la molécule de colorant chargée négativement. La
différence de potentiel a travers la couche formée, appelée Helmholtz, est estimée a environ 0,3 eV,
contribuant a distinguer les charges et a minimiser les recombinaisons. Le mécanisme clé de

séparation des charges dépend directement du positionnement des niveaux d'énergie entre la molécule
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de colorant et les autres nanoparticules. L'état excité S* de la teinture, avec un niveau LUMO au-
dessus de la bande de conduction du TiO: et un niveau HOMO inférieur au potentiel chimique de la
paire redox iodure/triiodure dans 1'électrolyte, fournit une impulsion énergétique pour la séparation
des ¢lectrons et des trous.

3.1.3.3 Transport de charges : Deux modes de transport des charges sont observés : Le transport
des ¢électrons a travers I'électrode nanostructurée en TiO: et le transport des trous a travers I'électrolyte
[38].

a. Transport électronique dans la couche de Ti0z: Les ¢lectrons dans le semi-conducteur ne sont
pas déplacés par un champ ¢électrique comme dans les cellules solaires a base de silicium. En raison
de leurs dimensions réduites (environ 15 nm pour les particules), un champ ¢électrique significatif ne
peut se former. Par conséquent, le transport des €lectrons dans le semi-conducteur est assuré par
diffusion, influencé par le gradient de densité électronique, avec un temps de diffusion typique de
l'ordre de la milliseconde.

b. Transport ionique dans I’électrolyte redox : L'électrolyte utilisé dans les DSSC consiste
généralement en un solvant organique renfermant un couple redox /I3, qui agit comme médiateur
pour le transport des trous. A la surface de I'électrode Ti02, le colorant oxydé, résultant de I'injection
d'électrons, est régénéré par l'ion I provenant de I'électrolyte, selon la réaction suivante :

28T +31 =25+ 15 (1.5)

A la contre-électrode, 1'ion I3 est réduit en I" conformément 4 la réaction :

I35~ +2e (Pt) — 31" (1.6)
3.1.3.4 Recombinaison : La recombinaison des électrons générés avec les trous dans I'é¢lectrode
nanostructurée de TiO> peut potentiellement se produire a deux moments distincts : apres 1'injection
d'¢lectrons ou lors de leur migration sur le chemin de retour vers la contre-électrode. Lors de
lI'illumination de ces cellules initialement en é€quilibre (dans I'obscurité¢), un champ électrique
transitoire se forme entre les électrons injectés dans T'i0- et les espéces oxydées dans 1'électrolyte. Ce
champ ¢électrique pourrait, en principe, entraver la séparation des charges et favoriser les
recombinaisons. Cependant, dans la cellule a colorant, les ions mobiles dans 1'¢lectrolyte peuvent
facilement se réorganiser et projeter efficacement le champ photo-induit adverse a travers le film
d'¢lectrode, permettant ainsi une séparation de charge efficace dans des conditions stables. Malgré la
grande quantité de particules présentes sur les bords des électrodes TiO> des DSSC et le rapport
surface/volume élevé, la cellule a colorant ne semble pas souffrir de pertes par recombinaisons. Cette
observation s'explique par le fait que seuls les €lectrons sont transportés par les particules de semi-
conducteur, tandis que les trous (ions oxydés) sont transportés par 1'électrolyte [39].

3.2 Paramétres photovoltaiques :
* Courant de court-circuit Icc : Le courant de court-circuit représente la valeur maximale du

courant lorsque la tension est nulle (V=0). Il a tendance a augmenter proportionnellement avec
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l'intensité de l'illumination et est influencé par des facteurs tels que la surface éclairée, la longueur
d'onde du rayonnement incident, la mobilité des porteurs et la température.
* Tension a circuit-ouvert Vco : La tension a circuit ouvert Vco se manifeste lorsque le courant
traversant la cellule solaire est nul. Cette tension dépend du type spécifique de la cellule solaire, des
matériaux constituant la couche active, ainsi que de la nature des contacts entre la couche active et
1'électrode. De plus, elle est influencée par 1'éclairement auquel la cellule est exposée [7].
Pour les cellules de Gritzel, la tension a circuit ouvert Vco représente la disparité entre le potentiel
d'oxydoréduction du médiateur oxydé et le niveau de Fermi du semi-conducteur [40].
* Le facteur de forme FF : C'est un paramétre qui refléte la qualité de la courbe caractéristique
courant-tension. Sa définition est donnée par la relation suivante :
FF = Pmax/(Icc X Vi) = Imax X Vmax/(Tee X Vo) a.7
Imax €t Vmax représente le couple intensité-tension pour lequel la puissance délivrée par la cellule est
maximale. Ce facteur, théoriquement compris entre 0,25 et 1, varie en fonction des technologies. 1l
offre également des indications sur la qualité des interfaces matériau-¢électrode. Une valeur inférieure
a 25% suggere généralement la présence d'un contact non-ohmique ou d'une couche oxydée et/ou
isolante a l'interface matériau-¢lectrode [30] [41].
* Puissance maximale Pmax : Il est important de noter que le point de fonctionnement est déterminé
par la résistance de charge plutdt que par la cellule elle-méme. Un ajustement astucieux de la
résistance de charge permettra d'atteindre la puissance maximale [4] :
Prax = InnVm (1.8)
* Rendement de conversion en puissance n : Il est caractérisé par le rapport entre 1'énergie
maximale fournie par la cellule (Pmax) et I'énergie lumineuse incidente (Pin) :
§ = Pmax/Pin = FF X I.c X Vio/Pin 1.9)
Pin représentant la puissance surfacique associée au rayonnement (1000 W/m? pour AM=1.5) [41].
Ce rendement peut étre amélioré en augmentant les paramétres tels que le facteur de forme, Icc, Vco.
Il revét une importance cruciale, car la simple connaissance de sa valeur permet d'évaluer les
performances de la cellule [4].
3.3 Avantages et inconvénients des cellules solaires a colorant :
Depuis leur découverte, les cellules Gritzel ont fait 'objet de nombreuses améliorations résultant des
travaux de divers laboratoires de recherche. Cependant, elles affichent toujours une efficacité de
conversion inférieure a celle des cellules classiques. Les avantages et les inconvénients des cellules
de Gritzel peuvent étre résumés comme suit :
% Avantages :
- Adaptées a un éventail étendu de conditions d'éclairement, elles conviennent donc a divers
environnements, y compris les zones ombragées et sous lumiere diffuse.

- Utilisent des matériaux nanotechnologiques respectueux de l'environnement.
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- Fabriquées de maniére écoénergétique a partir de matériaux économiques.

¢ Inconvénients :

- Efficacité maximale restreinte.

- L'¢lectrolyte de la cellule a colorant présente une instabilité, les solvants le constituant sont
volatils, exposant ainsi la cellule au risque d'évaporation et méme d'explosion. De plus, les sels
d'iodure accroissent le risque de corrosion de la cellule, entrainant potentiellement des fuites.

3.4 Applications possibles des cellules solaires a colorant :

» Dispositifs Portables : Les cellules solaires a colorant peuvent étre utilisées dans des dispositifs
¢lectroniques portables tels que des montres, des chargeurs de téléphone solaires et d'autres gadgets
portables en raison de leur légereté et de leur flexibilité.

» Applications Architecturales : En raison de leur capacité a étre intégrées dans des matériaux
transparents ou colorés, ces cellules peuvent étre utilisées dans des applications architecturales, telles
que des fenétres, des fagades de batiments et des structures transparentes, pour générer de I'électricité
tout en laissant passer la lumicre.

Il est important de noter que bien que ces applications soient prometteuses, les cellules solaires a
colorant ne sont pas encore aussi répandues que d'autres technologies solaires, et la recherche
continue a améliorer leur rendement et a résoudre leurs défis techniques pour étendre leurs
applications.

Conclusion :

En conclusion, le chapitre consacré au photovoltaique a offert une vue d'ensemble de I'histoire et de
I'évolution de cette technologie cruciale pour la production d'énergie renouvelable. Nous avons
exploré divers types de cellules photovoltaiques, mettant en lumiére leurs différences et leurs
caractéristiques distinctives.

Une attention particuliére a été portée aux cellules solaires a colorant, une technologie innovante qui
tire profit du principe de la photosynthése pour convertir la lumiere solaire en électricité. Leur
fonctionnement, centré sur la séparation du processus d'absorption de la lumiére et du processus de
collecte de charges, ouvre la voie a des applications variées.

Il est crucial de souligner que malgré les progres et les avantages, des défis subsistent, et la recherche
continue dans le domaine du photovoltaique, en particulier pour les cellules a colorant, est essentielle
pour maximiser leur efficacité et élargir leurs applications. La quéte de solutions durables et
performantes dans le domaine du photovoltaique reste un élément clé de I'avenir énergétique.
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Introduction :

La modélisation est un instrument efficace pour imiter mathématiquement le comportement des objets
et des systémes. Cela inclut le suivi des variations des variables €lectriques externes et des propriétés
physiques internes sous différentes conditions. La modélisation repose sur les lois de la physique qui
déterminent le comportement des semi-conducteurs. Cette modélisation a permis de développer des
simulations numériques pour optimiser les cellules photovoltaiques. Indépendamment de la structure
d'une cellule solaire, I'optimisation de ses parametres est essentielle pour obtenir une performance
optimale. En général, il s'agit de régler 1'épaisseur de la cellule, les niveaux et profils de dopage, la
disposition des contacts et le confinement optique. Les valeurs des parameétres optimaux dépendent
naturellement de la structure de la cellule solaire, de la qualité du matériau du substrat (durée de vie,
mobilité), de la qualité des contacts ohmiques et de la vitesse de recombinaison en surface (faces
avant et arriere). Optimiser la cellule solaire implique donc d'examiner comment ces facteurs affectent
l'efficacité pour aboutir a une configuration qui maximise le rendement. La simulation numérique est
fréquemment utilisée pour optimiser les cellules solaires, car elle offre les avantages suivants :

» Elle permet d'économiser du temps en évitant de devoir créer plusieurs prototypes avec des
parameétres variés,

» Elle permet de réaliser des économies lors du développement d'un produit, car elle est
indépendante de la technologie utilisée et permet de varier largement les parameétres,

» Clest un outil de recherche précieux, car elle permet d'examiner l'impact de chaque zone
individuellement, méme lorsque les parametres tels que la mobilité, la durée de vie et le dopage sont
interdépendants dans une structure spécifique,

La conception assistée par ordinateur joue un rdle clé dans le développement et I'évaluation des
cellules solaires photovoltaiques. Les tests de laboratoire sont efficacement comparés a des modeles
détaillés qui prennent en compte tous les processus pertinents et fonctionnent selon un comportement
idéal limité thermodynamiquement. Au fil du temps, divers logiciels de différents niveaux de
complexité ont été créés et publiés pour couvrir divers aspects de la recherche sur 1'énergie solaire.
Par exemple, SMARTS [1] est couramment utilisé pour calculer le spectre solaire en fonction des
conditions atmosphériques ; I'absorption de la lumiére dans une cellule solaire ou au niveau du module
peut étre simulée a l'aide d'OPTOS [2] ou OPAL2 [3] ; et pour résoudre les équations de transport
d'une cellule solaire, des outils tels que PC1D [4], SCAPS [5] ou Quokka [6] peuvent étre utilisés.
Historiquement, de nombreux programmes gratuits et commerciaux qui n'ont pas été spécifiquement
congus pour la recherche sur l'énergie solaire ont été utilisés. Cela inclut AFORS-HET [7] et
Nextnano [8], qui se concentrent sur les propriétés des dispositifs et des semi-conducteurs, ainsi que
ATLAS [9] et SENTAURUS [10], qui traitent également les propriétés optiques des cellules solaires.
Une liste exhaustive de logiciels destinés a la recherche sur 1'énergie solaire a été¢ émise par PV

Lighthouse [11]. Les programmes comme ATLAS et SENTAURUS offrent une interface
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polyvalente, conviviale et congue pour résoudre des problémes multiphysiques, tels que le transport
¢lectrique couplé au transport thermique, méme si cela peut entrainer des compromis de performance.
En revanche, les programmes spécialisés comme AFORS-HET ou PC1D sont extrémement rapides
et efficaces, mais ils sont limités aux problémes qu'ils peuvent traiter, tels que les hétérostructures 1D
et les cellules solaires. A I'exception de quelques programmes comme PVIib [12], la plupart de ces
solveurs sont des applications autonomes de haut niveau. Bien que les utilisateurs puissent entrer
leurs propres données et, dans certains cas, accéder au code source des programmes pour
personnaliser certains aspects, ces programmes ne sont pas congus dans cette optique. Dans ce
chapitre, nous examinerons les orientations de programmation choisies pour répondre aux exigences
de simulation numérique des modeles physiques appliqués aux cellules solaires.

1. Modéeles physiques utilisés dans la simulation numérique des cellules solaires :
La simulation a joué un role clé dans ce travail, permettant d'identifier les paramétres essentiels pour
le fonctionnement des cellules solaires, de minimiser les pertes et d'optimiser les aspects physiques
et géométriques de la cellule pour atteindre une efficacité maximale. La principale difficulté réside
dans le nombre important de parameétres qui influencent le rendement de ce type de structure. Les
cellules solaires sont définies par les parameétres suivants :
» Les dimensions géométriques des contacts et des régions diffusées, comme la largeur de I'émetteur
et du BSF (Back Surface Field i.e champ de surface arriére), ainsi que I'espacement entre eux, et
I'épaisseur du substrat,
» Les niveaux de dopage du substrat, de I'émetteur, du BSF et du FSF (Front Surface Field i.e champ
de surface arriere) ou émetteur flottant,
» La profondeur du dopage dans les régions diffusées, telles que I'émetteur, le BSF, le FSF ou
I'émetteur flottant,
» Les paramétres liés aux modeles de recombinaison, comme les taux de recombinaison aux faces
avant et arricre, ainsi que la durée de vie des porteurs minoritaires,
» Les coefficients de réflexion pour les faces avant et arricre.
En conséquence, pour décrire une cellule solaire, environ 15 parameétres sont requis.
L'exactitude des simulations numériques repose en grande partie sur le choix des modeles physiques
utilisés pour représenter le fonctionnement de la cellule solaire. Pour une cellule solaire de structure
basique, les modeles suivants sont utilisés :
» Larecombinaison de Shockley-Read-Hall, la recombinaison Auger et la recombinaison en surface,
» La mobilité des porteurs dépendante du dopage (modele de Masetti) et la saturation de la vitesse
des porteurs dans un champ ¢électrique (mode¢le de Canali),
» La variation de la largeur de bande interdite en fonction du dopage (mod¢le de Del Alamo),
» Les formules de Fresnel pour calculer le passage de la lumicre a travers les différentes interfaces,

» Pas d’ionisation par impact (chaque photon peut générer une paire €lectron/trou, sih-v > E,,
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» Pas d’effet quantique.

Nous allons expliquer en détail les différents modéles physiques utilisés pour simuler le
fonctionnement des dispositifs a base de semi-conducteurs :

1.1. La simulation électrique : La simulation électrique repose sur la résolution numérique des trois
équations principales de transport de charges dans les semi-conducteurs, a savoir 1'équation de
Poisson et les équations de continuité pour les €lectrons et les trous. La concentration des porteurs est
déterminée par la statistique de Boltzmann. Apres avoir maillé la structure étudiée, le simulateur
calcule numériquement la solution de ces équations a chaque point du maillage. L'équation de Poisson
se formule ainsi : VeV =—q-(p—n+Np—N,) (1)
Avec ¢ est la permittivité électrique, 1 est le potentiel électrostatique, g est la charge électronique
¢lémentaire, n et p la densité des électrons et des trous et Np et Na sont les nombres d’impuretés

ionisées. Les équations de continuité s’expriment par :

Pour les électrons : Vj, =q R, +q -g—’z —q-G,
2
Pour les trous: VJ_P):CI'RP_FQ'Z_IZ_CI'GIJ

Ou R représente le taux de recombinaison électron-trou (G, le taux de génération) et j, et j, sont

respectivement les densités de courant d’électrons et de trous.

Les densités des porteurs sont calculées par le modele de Dérivé-Diffusion (modele isothermique de

transport). Ce modele est basé sur I’expression des densités de courants suivantes :
jp z_p'q'.up'V@p
Jn="—Nn"q" ln VP,

Avec [y et i, sont les mobilités des €lectrons et des trous et @, et @, sont les quasi-niveaux de Fermi.

3)

1.2. Les modéles optiques : On va simuler les effets optiques dans la structure, notamment la
réflexion, I'absorption de la lumiére, et le passage de la lumiére a travers les interfaces. On prendra
également en compte la génération de porteurs résultant de I'éclairement. Pour ce faire, on utilisera
un tableau de valeurs d'intensité lumineuse en fonction de la longueur d'onde, qui représentera le
spectre solaire AM1.5G. On commencera par calculer les coefficients de réflexion et de transmission
de la lumiére aux interfaces en employant des matrices de transfert. Ces matrices font appel au
coefficient Z;, qui est basé sur l'indice de réfraction #; de la couche j et I'angle d'incidence de la lumicre
;. Les formules a utiliser sont les suivantes :

Z;j =mnj-cos@; pour une lumiere longitudinale

Z; = ] pour une lumiere transversale )
Ccos @j
Avec ces coefficients, on construira la matrice de transfert ci-dessous ::
o1 Zi+Zjyrw Zj—Zjiq )
.’ .+1 — _. ] L _
7 22j |Zj—Zjy1 Zj+Zjyq

La propagation de la lumiere dans la couche j est décrite par la matrice :
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. @j'dj
Z'TE'l'nj'COS
T(d) = e A 0
J\"] 2]

—2'Ti'n{*cos
0 e J

a4 (6)

7%

A

Ensuite, en utilisant ces matrices, on déterminera les intensités de lumiére transmises et réfléchies a
travers les différentes couches. En se basant sur ces intensités, le taux de génération optique dans la
structure sera calculé selon la formule traditionnelle :

GoPt — 1)

0 =a-'n h-w (7)

Ou «a est le coefficient d’absorption, 1 est le rendement quantique, /(d) est I’intensité a la profondeur
d et h - w est I’énergie photonique.

1.3. Recombinaison Shockley-Read-Hall : Aujourd’hui, la théorie de Shockley-Read-Hall est
largement acceptée pour expliquer les processus de recombinaison des porteurs excédentaires via les
niveaux énergétiques présents dans la bande interdite du semi-conducteur. Selon cette théorie, le taux
de recombinaison, qui représente le nombre de porteurs recombinés par centimétre cube et par
seconde, est décrit par I'équation suivante [13] :

Op O Ven' (P'n—1)* Nt

Et—E;
n+n;e kT

U =

on’ +op|ptnie kT

Et_Ei] ®)

Ou o, et g, sont les sections de capture efficace respectivement pour les electrons et les trous
(probabilités de capture d’¢électron ou de trou par les niveaux énergétiques intrabandes), E; et Nt sont
respectivement la position énergétique et la concentration des états de piege ; n;j est la concentration

intrinseque ; E; est le niveau de Fermi dans le semi-conducteur intrinseque et v est la vitesse

3:k'T

- ©)

thermique des porteurs, égale a : Vth = |,

Ou m* est la masse effective, k est la constante de Boltzmann et T est la température. A 1’équilibre
thermodynamique, le taux de recombinaison est égal a zéro (n - p = n?).

L’expression (8) s’implémente sous la forme suivante :

2
n-p—ni,eff
net Tp'(n+n1)+7 (D+P1) (10)

Ou n; et p1 sont donnés par la statistique de Fermi pour le niveau d’énergie du piege considéré :

Ee —Et
ny =mn; ekt et p; =n;-ekT (11)

T, €t T, sont respectivement la durée de vie pour les trous et les electrons.

La dépendance de la durée de vie avec le dopage est donnée par la relation de Schafetter [14, 15] :

Tmax—Tmin ( 1 2)

14N ’
Nref

Tdop (Ni) = Tmin T
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OU T;ax €t Tinin sont les valeurs maximale et minimale de la duree de vie, N, est le niveau de

TmaxtTmin

référence du dopage pour lequel T(Nre f) = et y est I’exposant.

Le tableau 2.1 représente les parametres par defaut :

Tableau 2.1 : Parametres par défaut du modele de recombinaison Shockley-Read-Hall

Tmax (US) | Tmin (US) Nref (Cm_s) E; (ev) |n; (cm‘3) Y
Electrons|10 0 1016 0 1010 |1
Trous 3 0 1016 0 1010 1

1.4. Recombinaison Auger : La recombinaison Auger se distingue par le fait que I'énergie de

recombinaison d'une paire ¢lectron-trou est transférée a un autre €électron. Le taux de recombinaison
Auger est décrit par les équations suivantes : [16] : R4 = (Cn n+ Cp . p) . (n p— nlz) (13)

Ou C, et C, sont les coefficients Auger pour les électrons et les trous :
T T\ 2 _n
CTI. = (AA,TI + BA,Tl - T_ + CA,n - (T_) ) b (1 + HA,n - eNO’n)
0 0

T T\ 2 il 2
G () ) ' (1 T Hap eN"”’)

0

(14)
Cp == <AA,p + BA,p )

Les coefficients Agn, Ban, Can» Hans Aaps Baps CaprHap décrivent empiriquement la dépendance
des coefficients Auger en fonction de la température et du niveau de dopage [17, 18]. Les valeurs par

défaut de ces coefficients sont données dans le tableau 2.2 :

Tableau 2.2 : Parametres par défaut du modele de recombinaison Auger

Ay (em®/s)| By (em®/s) | Cq (em®/s) | Hy (1) | Ty (K) | T (K) [Ny (cm™3)
Electrons| 6,7 - 10732 | 2,45-10731 | —2,2 - 10732 (3,46667 (300 300 1018
Trous 7,2-1073%2|4,50-10733 | 2,63-10732 |8,25688 (300 300 1018

La recombinaison Auger est significative dans les semi-conducteurs fortement dopés ou soumis a des
niveaux d'injection élevés. Elle constitue la principale source de pertes par recombinaison dans les
cellules solaires concentrées lorsque 1'intensité lumineuse dépasse 200 W/cm? [19].

1.5. Recombinaison en surface : Le taux de recombinaison Shockley-Read-Hall en surface est

2
, , . . ) SRH __ np—n;
donné par I’expression suivante : Ry = CXEONCE) (15)
Sp Sn

Ou S, et Sy, sont respectivement la vitesse de recombinaison en surface pour les électrons et les trous.
Par défaut, S, = Sy = 10° c/s.

1.6. Mobilité (modéle de Masetti) : La mobilité des porteurs diminue avec l'augmentation du
niveau de dopage a cause des collisions entre les porteurs et les atomes de dopant ionisés. Ce

phénomene est décrit par I'équation suivante (modele de Masetti [20]) :
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-Pc
. UL—Hmin2 Hq
Haop = Umin1 " € Ni + NT?LZ - P (16)
@) ()

Ou N; est la concentration totale des impuretés ionisées N; = Ny + Np ; y; est la mobilité qui tiens
compte de I’interaction électrons-phonons ; Umin1, minz €t K1 sont les mobilités de référence ; Pe, Cs
et C; sont les niveaux de référence du dopage ; a et  sont des coefficients de 1’exposant.

Le tableau 2.3 indique les parametres utilisés pour le modele de Masetti :

Tableau 2.3 : Paramétres utilisés pour le modele de Masetti.

M f (l) Hmina Hmin2 H1 Pc Cs Cr a ﬁ
(em?/V - 5) (em?/V -s)| (cm?/V - s) | (cm?/V -s)| (cm™3) (em™3) (em™3) OREO)

e 1417 2,5 52,2 52,2 434 0 3,34 - 102%°/9,68 - 10| 0,68 | 2
h | 4705 | 2,2 449 0 29 9,23-10'% 6,1-10%° (2,23 -10%7(0,719| 2

1.7. Mobilité (modéle de Canali) : Dans des conditions de champ ¢électrique élevé (comme dans la
zone de charge d'espace de la jonction pn), la vitesse de dérive des porteurs n'augmente pas
proportionnellement au champ électrique. Ce phénomeéne, appelé saturation de la vitesse des porteurs,
peut étre décrit comme une dégradation de la mobilité. La dégradation de la mobilité dans un champ

¢lectrique intense est modélisée par le modéele de Canali [21] :

u(F) =

—

E -

Hiow

T avec F =
towF\BTP
|14 ()

Ou F est le champ d'entrainement, y;,,, €t Vs, sont respectivement la mobilite dans un faible champ

17)

¢lectrique et la vitesse de saturation ; [ est le coefficient de I’exposant. Le tableau 2.4 indique les
parametres utilisés pour le modéle de Canali :

Tableau 2.4 : Parametres utilisés pour le modéle de Canali.

VUsat (cm/s) .3 (l)
Electrons 1,07 - 107 1,109
Trous 8,37 - 10° 1,213

1.8. La densité effective (band gap narrowing) : Dans les semi-conducteurs fortement dopés, la
largeur de la bande interdite se réduit en raison de l'apparition d'états supplémentaires au sein de la

bande interdite. Dans DESSIS, cet effet est modélisé par le modele de Del Alamo [22, 23, 24] :

Np
Ebgn -In (Nref
0

)g Np = Ny

BE,(Np) = (18)

si N D <N ref
Ou AE, est la diminution de la bande interdite, E} 4, est un paramétre du materiau qui caracterise la
variation du gap et N est le niveau de reference du dopage. Donc la diminution de la bande interdite

a lieu si le dopage est supérieur & Nyq.
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La concentration effective des porteurs intrinséques est donnée par la formule suivante :

—Ego+AEg(ND)
Nigrg =Ny "€ 2kT (19)

Ou Eg est la largeur initiale de la bande interdite du semi-conducteur.
Les valeurs des paramétres par défaut sont données dans le tableau 5 :

Tableau 2.5 : Paramétres utilisés par défaut pour le modéle de Del Alamo.

Nref (Cm_3) EgO (eV) Ebgn (eV)

7-1017 1,174 1,87 -1072

Nous allons a présent clarifier les raisons derriere les choix de langage et de méthode de
programmation pour modéliser ces phénoménes physiques dans une cellule solaire. Nous
expliquerons pourquoi Python a été sélectionné pour le codage, tandis que Fortran a été utilisé pour
la compilation. Nous examinerons comment ces deux langages interagissent et comment ces choix
soutiennent les objectifs de notre projet de Master : un outil durable, flexible et propice a la
collaboration. Enfin, nous aborderons 1'utilisation de la programmation orientée objet dans Fortran et
Python, et ses objectifs.

2. Le choix du logiciel de simulation :
La simulation des cellules en couches minces a gagné en popularité ces derni¢res années, ce qui a
conduit au développement de plusieurs logiciels de calcul et de simulation par la communauté
scientifique dans ce domaine, tels quAMPS-1D, PC-1D, ASA, SCAPS-1D, SILVACO, entre autres.
Pour notre travail, nous utiliserons le logiciel SCAPS-1D pour simuler la partie électrique de la cellule
solaire a colorants. Ensuite, nous exploiterons le langage Python, en particulier sa bibliothéque
solcore, pour traiter la partie optique de la cellule solaire a colorants.
SCAPS-1D, ou « Solar Cell Capacitance Simulator one Dimension », est un logiciel de simulation
de cellules solaires unidimensionnelles développé a 1'Universit¢ de Gand en Belgique par Marc
Burgelman et ses collégues [25]. Initialement congu pour les cellules de la deuxiéme génération,
comme celles a base de CdTe et de CulnSe2, il est aujourd'hui largement utilisé pour analyser diverses
cellules solaires de la nouvelle filiere photovoltaique (PV), y compris les cellules de la troisieme
génération et les cellules multijonctions.
Compar¢ a d'autres logiciels, SCAPS-1D offre une interface utilisateur intuitive et prend en charge
une variété de modeles pour les défauts, la recombinaison et les réseaux. Le logiciel est fondé sur la
physique générale des semi-conducteurs, comme les équations de Poisson, de diffusion dérive et de
continuité pour les électrons et les trous. Les équations de base sont généralement résolues en
unidimensionnel dans des conditions d'état stable [26]. SCAPS-1D examine en profondeur la
physique des mod¢les, notamment la distribution du champ électrique, les profils de recombinaison,
les densités de courant individuelles et les mécanismes de transport des porteurs [26].

Nous illustrons la configuration de la cellule solaire a étudier dans ce chapitre dans la Figure 2.1.
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la cellule adoptée est structuré ainsi verre/FTO/WS,/N719/Kesterite. FTO (revétement oxyde
d’étain dopé au fluor), La couche ETL(Electron transport layer), qui dans ce cas est le disulfure de
tungstene WS2, ’absorbeur : la Colorant-Sensibilisateur N719, et la couche HTL(Hole transport

layer) qui est Kesterite.

Kesterite

Figure 2.1 : Structure du dispositif primaire de la cellule adoptée : FTO comme couche fenétre,
WS, en couche ETL, Colorant-Sensibilisateur N719 comme absorbeur, Kesterite en couche HTL et
Au comme contact arriere.

Le disulfure de tungsténe a été sélectionné comme matériau ETL en raison de ses excellentes
propriétés optoélectroniques : une bande interdite allant de 1,33 a 2,2 eV, une mobilité électronique
élevée (environ 260 cm? V~1 s71) et une grande transparence [27]. De plus, le colorant sensibilisateur
N719 a été utilisé comme absorbeur avec une bande interdite de 2,37 eV [28]. L'iodure de cuivre(I),
ou iodure cuivreux, est une couche inorganique utilisée comme HTL qui offre une grande mobilité
des électrons (environ 100cm?/V; ) [28].

2.1. Les paramétres d’entrée :

Les données d'entrée pour le dispositif de verre/FTO/WS,/N719/Cul/Au ont été extraites de sources
expérimentales et théoriques récentes. Les propriétés électriques de ces matériaux sont récapitulées
dans le tableau 2.6. La vitesse de déplacement thermique des électrons et des trous a été maintenue
constante a2 107 cm s™1. Notez que 1'éclairement solaire utilisé dans le logiciel SCAPS-1D [26] est
AM1,5G avec une intensité lumineuse de 100 mW c¢m™2 et une fréquence de 10° Hz.

Tableau 2. 6 : Paramétres électriques et optiques de différentes couches utilisées dans SCAPS

p ¢ FTO ELT : N719 Kesterite
arameters WS, Graphene MoS: Cui MPSi

Bande interdite (eV) 3.5 1.87 2.37 1.8 1.3 2.88 1.12
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Affinité (eV) 4 43 3.9 3.92 4 2.1 1.39
P ittivité
o crmithvie o | 119 | 30 10 4 3 3.9
di¢lectrique relative &r
Densité d'état effective | 2.2 x | 1.0 x | 2.4 x 2.7 x
1022 0.75 x 108 (2.2 x 10*8
dans BC Nc¢ (cm™) 108 | 10'® | 102° 0 10%°
Densité d'état effective | 1.8 x | 2.4 x | 2.5 x 1.1 x
1021 0.18 x 1018 |1.8 x 10%°
dans BV Nv (cm?) 101 10%° 1020 101
Mobilité des Clectrons |, | 560 | s 10° 100 [2.0x 107*| 1400
(cm* Vs
Mobilité des trous
10 51 5 10 150 2.0x 107*| 450
(em? V-1 g
Densité de dopage de 1.45 x
10%° 10%° 0 9 x 1022 1022 0
type N Np (cm™) i 1010
Densité
ensité de dopage de |, 0 | 10V 0 0 2.0x101° | 1018
type P Na (cm™)

2.2. Les équations de base : Le logiciel SCAPS-1D effectue une résolution numérique des équations
différentielles qui régissent le comportement des semi-conducteurs en état stable. I1 modélise la
physique du dispositif en analysant des aspects tels que le profil de recombinaison, la distribution du
champ électrique et les densités de courant. Les équations différentielles fondamentales pour les semi-
conducteurs sont les équations de continuité pour les trous et les €lectrons, ainsi que 'équation de
Poisson [29]. Les équations de continuité pour les €lectrons et les trous sont exprimées respectivement

dans les équations (20) et (21) :
Ojn

o TG -Un (np)=0 (20)
o
——2+G-U, (np)}=0 (21)

Ou jn est la densit¢ de courant des €lectrons, j, est la densité de courant des trous, U, , est le taux de
recombinaison net, et G est le taux de génération.

L'équation de Poisson établit un lien entre le champ électrique (E) et la densité de charge d'espace
(p). Cette relation entre les deux variables physiques est décrite dans 1'équation (22).

0%y OE -
T ox 5 e L Pt NE() - Ny (%)% Noer (¥)] @2

Ou v est le potentiel €lectrostatique, s est la permittivité statique relative de l'espace libre, g est la
charge élémentaire, n est la densité des électrons, p est la densité des trous, ND*est la densité des
donneurs ionisés, NA~ est la densité des accepteurs ionis€s, et Nt est la densit¢ de défauts de
I'accepteur ou du donneur.

Le transport des porteurs de charge se fait par diffusion et par dérivation10 ; ce phénomene est

exprimé par les équations (23) et (24) pour les électrons et les trous, respectivement :
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dn do

jn = Dn E"'p-nn o (23)
. dp do
]p:Dpa-FUppE (24)

Ou Dn est le coefficient de diffusion des électrons, un est la mobilité des électrons, Dp est le
coefficient de diffusion des trous et up est la mobilité des trous.

La bibliothéque Python Solcore permet de connecter les langages Fortran et Python pour traiter les
paramétres électriques et optiques d'une cellule solaire. Son objectif est de proposer une simulation
modulaire multi-échelles pour la recherche sur 1'énergie solaire. Solcore s'est développé a partir de
SOL, un solveur de cellules solaires a puits quantique basé sur Fortran créé par Nelson et Connelly
[30]. Son objectif explicite est de faciliter son intégration dans d'autres programmes, d'ajouter des
routines et algorithmes personnalisés, tout en étant pédagogique et informatif.

Solcore est un outil de formation et d'apprentissage autant qu'un outil de recherche avancé. 1l se
distingue par sa grande flexibilité, offrant une variété d'algorithmes pour la modélisation multi-
¢échelles des semi-conducteurs et des cellules solaires. Cela permet aux utilisateurs, méme sans acces
a d'autres méthodes, mais ayant une certaine expérience avec Python, de s'attaquer rapidement a de
nombreux problémes variés.

La bibliotheque Solcore offre une variété de fonctionnalités qui peuvent étre connectées a d'autres
outils externes, plus avancés ou spécialisés dans la résolution de problemes spécifiques, ou utilisant
des approches non présentes dans Solcore. La version la plus récente de Solcore est publi¢e sous la
licence GNU Lesser General Public License (GNU-LGPL) et est accessible sur GitHub [31]. Ses
fonctionnalités sont regroupées en quatre catégories : science des matériaux, sources lumineuses,
cellules solaires et calculs a grande échelle, chacune traitant de domaines et d'échelles pertinents pour

la recherche en énergie solaire.

| SUPPORT MODULES

. Structure module

- Interpolation routines
- Fitting routines

- Graphics and plotting
- Units conversion

- Universal constants

Figure 2.2 : Structure générale de Solcore
La figure 2.2 illustre les relations entre ces parties et résume leur contenu, fournissant une vue

d'ensemble des fonctionnalités et de la physique de Solcore. Les modules de science des matériaux
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de Solcore se concentrent sur l'obtention et le calcul des propriétés des matériaux ainsi que de celles
des nanostructures quantiques, notamment les puits quantiques. Ces modules sont les éléments
constitutifs nécessaires pour concevoir des structures et calculer les performances des dispositifs de
cellules solaires complétes. Bien que Solcore soit axé sur les applications pour les cellules solaires,
sa partie dédiée a la science des matériaux peut étre utilisée dans d'autres domaines de recherche liés
aux matériaux semi-conducteurs, permettant la gestion, la personnalisation et l'utilisation de
propriétés matérielles dans divers calculs. Il est important de noter que les propriétés électroniques et
optiques ne sont pas indépendantes mais interagissent a travers la structure de bande du matériau.
Solcore utilise une approche non cohérente, avec des paramétres électroniques et optiques traités
séparément a partir de différentes sources. Pour obtenir un ensemble cohérent de propriétés
¢lectroniques et optiques, il est nécessaire de recourir a des méthodes de structure compléte de bande
comme les approches du pseudo-potentiel ou de la liaison étroite.

La base de données des paramétres de Solcore contient les propriétés fondamentales de nombreux
matériaux semi-conducteurs, comme le silicium, le germanium et divers alliages binaires et ternaires
des groupes III-V. Parmi les paramétres inclus figurent la bande interdite d'énergie, les masses
effectives des électrons et des trous, les constantes de réseau et les constantes élastiques. Les
principales sources de données sont l'article de Vurgaftman [32], qui se concentre sur les parametres
de bande pour les semi-conducteurs III-V, ainsi que la série de manuels sur les paramétres des semi-
conducteurs de Levinshtein et al. [33]. Le calculateur de mobilité des porteurs s'appuie sur le modele
de mobilité empirique a faible champ de Sotoodeh et al. [34], disponible uniquement pour certains
matériaux disposant des entrées nécessaires pour le modele. Il y a deux fagons de récupérer les
parametres de la base de données. La premiére consiste a utiliser la fonction ‘get_parameter’, qui
permet d'obtenir les données en fournissant les entrées requises. Par exemple
get_parameter("GaAsP", "band_gap", P=0.45, T=300) restituera la bande interdite de GaAsP
pour une concentration en phosphore de 45% a une température de 300 K, égale a 1,988 eV. Cette
méthode utilise uniquement les données existantes. Une autre maniere de récupérer les parametres de
la base de données consiste a créer un objet matériau. Cet objet contiendra toutes les propriétés déja
présentes dans la base de données pour le matériau en question, ainsi que les propriétés
supplémentaires spécifiées en entrée. Ces nouvelles propriétés remplaceront les valeurs

correspondantes des parametres de la base de données, le cas échéant.
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Figure 2.3 : Matériaux avec la plupart des paramétres inclus dans la base de données de Solcore
Tous les paramétres deviennent désormais des attributs facilement accessibles et sont utilisés partout
dans le programme. Par exemple, GaAs.band_gap représente la bande interdite de GaAs, tandis que
AlGaAs.lattice_constant correspond a la constante de réseau de l'alliage AlGaAs, a la composition
et a la température définies lors de la création des objets. La figure 2.3 illustre la carte de bande
interdite en fonction de la constante de réseau pour tous les matériaux semi-conducteurs et alliages
(composés ternaires uniquement) actuellement disponibles dans Solcore. Néanmoins, tout autre
matériau peut étre utilisé dans toutes les fonctions de Solcore, a condition que les parameétres d'entrée
requis soient fournis. Cela peut étre réalis¢ en remplacant toutes les propriétés d'un matériau existant
lors de sa création, comme mentionné précédemment, ou en ajoutant le matériau en tant qu'élément
externe dans les fichiers de configuration.

Le module mobilité permet de calculer les mobilités des porteurs en fonction de la composition du
matériau, de la température (T> 100K) et de la concentration en impuretés. Il s'agit d'une
implémentation du modele de mobilité par Sotoodeh et al. ([34]). La classe de matériaux décrite dans
la figure 2.3 utilise ce module en interne pour obtenir la mobilité des matériaux pour lesquels il est
implémenté. Pour le moment, les matériaux pris en charge sont :

» Binaires : AlAs, GaAs, InAs, InP, GaP

» Ternaires : InAlAs, AlGaAs, InGaAs, GalnP, (GaAsP), (InAsP)

» Quaternaires : InGaAsP
Les deux derniers alliages ternaires sont déterminés en effectuant une interpolation linéaire des
parametres des binaires correspondants. En conséquence, la transition entre bande interdite directe et
indirecte, ainsi que d'autres dépendances, pourraient manquer de précision. Pour le matériau
InGaAsP, les calculs se basent uniquement sur les données d'InGaAs et GalnP, et il est surtout adapté
aux compositions de réseau compatibles avec InP.
Il existe deux facons principales d'utiliser un matériau qui n'est pas intégré a la base de données
Solcore, qui peut également étre connecté. Elles sont :

e Téléchargement et utilisation de la base de données de refractiveindex.info,

e Fourniture de données n et k, et d'autres parametres, pour create_new_material.
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I1 existe une fonction qui ajoute un nouveau matériau au dossier material_data de Solcore, afin qu'il
puisse étre appelé comme un matériau intégré. Il a besoin d'un nom pour le nouveau matériau et de
fichiers source pour les données n et k et d'autres parametres qui seront copiés dans le dossier
material_data / Custom. Le format correct pour les fichiers n et k sont des fichiers texte séparés par
des tabulations ou des espaces, avec pour premicre colonne la longueur d'onde en métres et pour
deuxieéme colonne n ou k. Le fichier contenant d'autres parameétres doit également étre fourni.

Solcore est écrit principalement en Python, mais le solveur Poisson-Drift-diffusion (PDD) est écrit

en Fortran pour le rendre plus efficace. Les instructions suivantes devraient fonctionner dans la

plupart des systémes d’exploitation d’un ordinateur. Pour installer Solcore, on aura besoin de :
e Python > 3.4,
® [ es modules Pip, Setuptools, Numpy,
e Un compilateur Fortran approprié (nécessaire uniquement pour le solveur PDD).

Pour installer un compilateur Fortran fonctionnant correctement sous Windows avec F2Py, nous
avons opté pour Anaconda Python. C'est la seule méthode que nous avons trouvé pour faire
fonctionner le solveur PDD sous Windows, a moins d'utiliser le shell Ubuntu disponible sur Windows
10. Le compilateur recommandé est MinGW-W64.
Conclusion :
Dans ce texte, nous avons présenté les bases des modeles physiques nécessaires pour créer et simuler
une cellule solaire, ainsi que les méthodes numériques pour modéliser ces cellules en utilisant le
logiciel SCAPS 1D et le langage de programmation Python avec la bibliotheque Solcore. Dans le
prochain chapitre, nous exploiterons cette simulation numérique pour montrer les résultats de la
modélisation d'une cellule solaire a colorant et interpréter les résultats obtenus. L'é¢tude se penchera
sur la simulation des propriétés structurales, €lectroniques et optiques de certains matériaux semi-
conducteurs, en fonction de la température et des parametres intrinseques, afin de comprendre leur
impact sur I'efficacité de la cellule solaire.
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Introduction :

L'effet photovoltaique utilis¢ dans les cellules solaires permet de convertir directement 1'énergie
lumineuse des rayons solaires en électricité par le biais de la production et du transport dans un
matériau semi-conducteur. Ce matériau comporte deux parties, I’une présentant un exces d'électrons
et ’autre un déficit en ¢électrons, dites respectivement dopée de type N et dopée de type P : Ce
matériau est considéré comme un convertisseur instantané fournissant de 1’énergie électrique s’il
recoit une énergie solaire sous forme de rayonnement en se comportant comme un générateur de
courant continue. Les modéles de calcul numérique peuvent fournir un apercu significatif des
mécanismes de fonctionnement et des déficiences des cellules solaires photovoltaiques. Nous avons
utilis¢ un ensemble de logiciels pour la conception et la simulation de cellules solaires
photovoltaiques. Les calculs numériques peuvent étre effectués sur un comportement limite
thermodynamique idéal, jusqu’a I’ajustement de paramétres accessibles expérimentalement tels que
les courbes IV sombres et claires et la luminescence. Le mode¢le utilisé est une simulation multi
échelle qui tient compte des phénomenes a 1’échelle nanométrique tels que les effets de confinement
quantique des nanostructures semi-conductrices, a la propagation au niveau micronique de la
lumicre jusqu’a la performance globale des réseaux solaires, y compris la modélisation de
I’irradiance spectrale en fonction des conditions atmosphériques.

Dans ce chapitre, nous allons présenter les résultats de la simulation numérique d’une cellule solaire
a base de colorants et I’interprétation de ses résultats trouvés. Nous allons étudier par simulation, la
modélisation de quelques propriétés structurales, €électroniques et optiques de notre cellule solaire,
en fonction de la température et des parametres intrinséques, afin de voir leurs influences sur le

rendement de la cellule solaire.
1. Propriétés électriques et structurales d’une cellule solaire :

Dans cette partie, on va interpréter la variation de 1’efficacit¢ PCE, Icc, Voc et facteur de
remplissage (FF) par rapport a la concentration. D’aprés les premiers calcules, on constate que
I’efficacité de la cellule est juste au-dessus de 12 % a 1 soleil, et augmente avec la concentration,
culminant a environ 200-300 soleils. Augmenter encore la concentration diminue rapidement
Iefficacité. Les Icc, Voo et les FF suivent la tendance linéaire attendue dans les graphes
logarithmiques et semi-logarithmiques, respectivement, tandis que le facteur de remplissage
augmente pour les faibles concentrations, puis diminue continuellement a partir de 20 soleils et,
surtout, a partir de 200 soleils. La chute initiale en douceur du facteur de remplissage peut étre liée a
un transport de transporteur limité a travers la région des puits quantiques équilibrés, qui sous
concentration, souffre de ’accumulation de charge et I’amortissement du champ électrique.

Cette interprétation va étre détaillée suivant la structure de la cellule solaire étudiée en fonction de

plusieurs parameétres comme suit :
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1.1 Effet de la température sur la structure de la cellule étudiée :

La température peut influencer considérablement les performances des cellules solaires a Kesterite.
Les changements structurels se produisant dans une cellule solaire en réponse au changement de
température de fonctionnement ont fait 1'objet de recherches importantes. La figure 3.1 montre une
diminution de PCE et Icc, mais il a été observé que le FF augmente avec l'augmentation de la
température jusqu’a arriver a un seuil puis on constate sa diminution. Il a été rapporté que les
matériaux Kesterite subissent une transition de phase avec le changement de température. Les
transitions de phase dues aux variations de température conduisent généralement a une contraction
et affectent ainsi la stabilité de la structure des matériaux. L'élévation de la température favorise la
formation de défauts cristallins tels que des défauts de luxation et la formation de joints de grains
[1]. Ces défauts favorisent la recombinaison des porteurs de charge et ont ainsi des effets néfastes
sur les performances des cellules solaires [1]. Les paramétres de performance obtenus pour le
dispositif photovoltaique congu par rapport aux mesures de performance des structures de cellules
solaires étudiées dans le passé soulignent I'importance de la présente étude.
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Figure 3.1 : Variation des performances photovoltaiques de la cellule étudiée en fonction de la
température : efficacité Pck, facteur de forme FF et densité de courant de court-circuit Icc.

En premiére étape, nous avons étudi¢ 1’effet de la température sur les performances de la cellule
solaire a colorants. On consideére un large intervalle de température allant de 275 a 375K. On trace

les caractéristiques électriques influencée par ces températures dans la Figure 3.1.
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Quand nous avons fait la variation de température entre 275 — 375 K, le courant court-circuit et le
rendement diminuent de 15.10 4 15.05 mA/cm? et 11.69 a 11.42 % respectivement . Contrairement
au comportement de la tension du circuit ouvert, le facteur de forme augmente jusqu’a 325 K puis il
diminue considérablement au-dela de cette valeur de température. On note aussi que le rendement
de conversion maximale de cette cellule étudiée est 11.69% obtenue a 275K : cette valeur est
supérieure a celle obtenue par Nur Syamimi Noorasid [2] (5.65% a 280K) pour une structure
différente de la notre dans la couche ETL (nous avons utilis¢ WS, au lieu de Ti0,).

1.2 Effet de la variation de I’épaisseur de la couche active sur la structure de la cellule :

En deuxieéme étape, nous avons étudié I’effet de 1’épaisseur de la couche active sur les performances
de la cellule solaire a colorants. On considére un large intervalle d’épaisseur allant de 200 a 700 nm.
On trace les caractéristiques électriques influencée par ces épaisseurs dans la Figure 3.2. Quand
nous avons fait la variation de I’épaisseur de la couche active (N719) entre 200 — 700 nm, le courant
court-circuit, la tension du circuit ouvert et le rendement diminuent de 15.08 a 14.43 mA/cm? ,5.60
a1.29 Vet 11.58 a 8.08 % respectivement, le facteur de forme augmente de 13.69 a 43.34 %. On
note aussi que le rendement de conversion maximale de cette cellule étudiée est 11.58% obtenue a

200 nm (5.6 % pour 2000 nm de I’épaisseur de N719 dans le travail de Nur Syamimi Noorasid [2].
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Figure 3.2 : Variation des performances photovoltaiques de la cellule étudiée en fonction de la

variation de 1’épaisseur de la couche active : efficacité Pck, facteur de forme FF, tension du circuit
ouvert Voc et densité de courant de court-circuit Icc
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1.3 Effet de la variation de I’épaisseur de la couche HTL sur la structure de la cellule

étudiée :

En 3¢™€ étape, nous avons étudié I’effet de de 1’épaisseur la couche HTL sur les performances de la
cellule solaire a colorants. On considére un large intervalle d’épaisseur allant de 200 a 700 nm. On

trace les caractéristiques électriques influencée par ces épaisseurs dans la Figure 3.3.
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Figure 3.3 : Variation des performances photovoltaiques de la cellule étudiée en fonction de la
variation de 1’épaisseur de la couche HTL : efficacité Pck, facteur de forme FF, tension du circuit
ouvert Voc et densité de courant de court-circuit Icc.

Quand nous avons fait la variation de I’épaisseur de la couche HTL (Cul) entre 200 — 700 nm , le
courant court-circuit, la tension du circuit ouvert et le rendement augmentent de 15.08 a 15.23
mA/cm? 5.60 4 5.68 V et 11.58 a 11.70 % respectivement , le facteur de forme diminue de 13.69 a
13.52 %. On note aussi que le rendement de conversion maximale de cette cellule étudiée est 11.7%
obtenue a 700 nm de I’épaisseur de la couche HTL.

1.4 Effet de la variation de I’épaisseur de la couche ETL sur la structure de la cellule étudiée :
En 4°™¢ étape, nous avons étudié 1’effet de 1’épaisseur de la couche ETL sur les performances de la
cellule solaire a colorants. On considére un large intervalle d’épaisseur allant de 100 a 700 nm. On

trace les caractéristiques €lectriques influencée par ces épaisseurs dans la Figure 3.4.
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Figure 3.4 : Variation des performances photovoltaiques de la cellule étudiée en fonction de la
variation de 1’épaisseur de la couche ETL : Efficacité Pck, facteur de forme FF, tension du circuit
ouvert Voc et densité de courant de court-circuit Icc.

Quand nous avons fait la variation de 1’épaisseur de la couche ETL (WS,) entre 100 — 600 nm , le
courant court-circuit, le facteur de forme et le rendement augmentent de 9.40 a 15.61 mA/cm?
,11.99 4 13.71 % et 7.24 a 11.99 V respectivement , la tension du circuit ouvert diminue de 6.41 a
5.59% . On note aussi que le rendement de conversion maximale de cette cellule étudiée est 11.99

% obtenue a 600 nm de I’épaisseur de la couche ETL.
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Figure 3.5 : Diagramme de bande d'énergie de la structure de cellule solaire

L2 v

Le diagramme de bande d'énergie du dispositif avec Cul comme HTL et WS, comme ETL a été

représenté sur la figure 3.5. Le décalage de bande de conduction en forme de pic a l'interface entre
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la couche de Kesterite et I'ETL facilite les injections rapides de charges, réduit la recombinaison de
charges et améliore Voc et FF. En outre, il améliore le PCE et la stabilit¢ du dispositif en cas
d'exposition prolongée aux conditions environnementales. La présence d'un pic comme décalage de
bande de conduction réduit également la recombinaison non radiative due au piégeage de charge par

les états défectueux au sein du dispositif photovoltaique.
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Figure 3.6 : Effet de la variation d'épaisseur de la couche absorbante sur le QE de la cellule solaire.
Les performances d'une cellule solaire dépendent de la longueur d'onde (énergie) de la lumicre
incidente. Pour une efficacité plus élevée, 1'énergie et la longueur d'onde des photons incidents
doivent étre tels qu'ils excitent efficacement les ¢€lectrons de la bande de valence a la bande de
conduction de la couche active. Par conséquent, la sensibilité¢ d’une cellule solaire varie en fonction
des différentes longueurs d’onde de la lumiére du soleil. L'efficacité quantique (QE) d'une cellule
solaire est la mesure de son efficacité pour différentes plages de longueurs d'onde de la lumiere
solaire. Il indique la sensibilité d'une cellule solaire a une gamme particuliére de longueurs d'onde
de la lumicre solaire et les performances d'une cellule peuvent étre testées pour l'ensemble du
spectre lumineux en mesurer le QE. Pour une cellule solaire, le QE dépend de 1'épaisseur de
I'absorbeur. La couche et 1'épaisseur de la couche absorbante doivent étre optimisées pour avoir une
efficacité maximale. La figure 3.6 montre la variation du QE avec longueur d'onde de la lumiére a
différentes épaisseurs de la couche absorbante. On voit sur la figure 3.6 que le QE augmente
d'abord lorsque 1'épaisseur augmente de 0,1 um a 0,6 pm puis montrent une valeur presque
constante jusqu'a une épaisseur de 0,9 um. Une autre caractéristique remarquable de la figure 3.6
est que le QE affiche le niveau le plus élevé pour une gamme de longueurs d'onde de 400 nm a 900
nm et pour une épaisseur supérieure a 0,2 um. Une baisse brutale du QE peut étre observée sur la
figure 3.6 a la longueur d'onde vers 900 nm.

Un autre point trés important qu’on doit mentionner est que le contact arriére est un composant

important dans une cellule solaire car il est responsable de la collecte et du transport des porteurs de
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charge vers le circuit externe. Le contact arriére en conjonction avec le contact avant fournit une
voie permettant a 1'énergie ¢électrique générée d'étre utilisée. Il est prévu que le contact arriere d'un
dispositif photovoltaique forme un chemin a faible résistance pour les porteurs de charge pour une
perte de puissance minimale. Dans notre travail, on a choisi le contact arriere en Or pour le
dispositif de la cellule solaire a colorant. On peut voir sur le premier graphe de la figure 3.4 que le
PCE est maximum grace au contact arriére en or avec un travail de sortie de 5,1 eV pour la cellule
solaire proposée. Faible résistance €lectrique, haute réflectivité et stabilité¢ chimique fait de 1’or un
matériau approprié pour une application comme contact arriere dans les cellules solaires. Bien que
I’argent présente une réflectivité lumineuse plus élevée, sa conductivité est comparativement
inférieure a celle de D’or. L’inertie chimique supplémentaire de I'or face aux conditions
environnementales le rend plus adapté a une application dans les cellules solaires.

2. Propriétés optiques d’une cellule solaire :

Les données TCO de la figure 3.7 sont basées sur la fiche technique des paramétres d’entrées

mentionnés dans la tableau 2.6 dans le chapitre 2.
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Figure 3.7 : AVT simulé pour des valeurs correspondantes de la résistance des différentes couches
de la cellule solaire pour (a) Verre (0,7, 1,1 nm) / WS, (20 nm) / ITO (50-250 nm) (b) Verre (1,1,
2,2, 3 mm)/ WS> (25 nm) / WS2(30 nm) / ITO (250-500 nm) (c) Comparaison entre la
transmittance calculée pour le meilleur substrat de verre aux revétements ITO et FTO.

La figure 3.8 contient les indices de réflexion, d’absorption et de transmission de la couche Kesterite
utilisé pour les calculs optiques. La bande interdite du composé Kesterite est ajustée en faisant varier
le rapport volumique entre les solutions précurseurs a 0 %, 5 %, 15 %, 20 % et 35 %. Les composés
Kesterite résultants présentent une augmentation de la bande interdite optique de 0,4 a 0,6V, et un
décalage conséquent de la longueur d'onde de 300 nm a 400 nm. Les indices de chaque composé

sont calculés a partir de Solcore en utilisant la théorie de I'approximation du milieu effectif (EMA).
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Figure 3.8 : Variation des parametres optiques de la Kesterite en fonction de la longueur d’onde

Toutes les autres constantes optiques utilisées dans les calculs optiques sont présentées a la figure

3.9. Les paramétres n et k liés aux matériaux constituant les substrats de verre a revétement ITO et

FTO et WS liés aux couches de transport d'électrons et de trous ainsi que les constantes optiques de

la couche de notre colorant N719 utilisé dans les cristaux photoniques pour la gestion de la lumiere

dans les OSC.
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Figure 3.9 : Variation des autres parametres optiques de la cellule solaire en fonction de la longueur

d’onde

Nous avons effectué des calculs optiques préliminaires sur les architectures PSC planaires P-I-N et

N-I-P, afin de choisir la pile la plus efficace en termes d'AVT et d'efficacité de conversion de

puissance (PCE). En particulier, pour la configuration N-I-P, nous avons étudi¢ l'effet de différents

TCO / ETL, notamment ITO/SnO2, FTO/W>S et ITO / W28, tandis que pour la configuration P-I-N,
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nous effectuons la méme étude en faisant varier le HTL en NiO, PEDOT : PSS et PTAA. Dans la
figure 3.10, nous rapportons les cartes de couleurs 2D indiquant 'AVT obtenu pour les différentes
piles étudiées. Les courbes de niveau de noir indiquent le JSC idéal (avec IQE = 100 %) réalisable

en fonction du dimensionnement de la cellule solaire.
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Figure 3.10 : Cartes en couleur de I'AVT en fonction de I'épaisseur de la couche Kesterite. Les
courbes de niveau en noir indiquent le Jsc théorique photogénéré dans la couche Kesterite. Les
panneaux (a-c) sont liés a I'architecture planaire N-I-P pour laquelle nous avons fait varier a la fois
le TCO et 'ETL. De méme, les panneaux (d et f) sont liés aux architectures planaires P-I-N pour
lesquelles il y a variation de la couche Pérovskite selon la littérature [4].

Les cartes liées a I'architecture N-I-P montrent que I'lTO / W2S permet d'obtenir un photocourant et
un AVT plus élevés comparables aux autres. Alors que les cartes d et f montrent que le HTL affecte
de maniére importante les performances de 1'architecture P-I-N, en fait l'utilisation du graphene trés
fin (10 nm) permet d'obtenir un bon photocourant tout en conservant une valeur AVT élevée. Dans
cette figure, nous comparons avec des calculs similaires qui ont été¢ fait récemment par des
chercheurs [3, 4] sur des cellules pérovskites.

Conclusion :

Les logiciels utilisés nous ont permis de faire la simulation de cellules solaires photovoltaiques. Les
calculs ont été effectués sur un comportement limite thermodynamique idéal, ce qui nous a aider a
présenter les résultats de la simulation numérique d’une cellule solaire et d’interpréter ses résultats
trouvés. Dans ce cadre, nous avons ¢étudi¢ la modélisation de quelques propriétés structurales,
¢lectroniques et optiques de certains matériaux semi-conducteurs en fonction de la température et

de I’épaisseur afin de voir leurs influences sur le rendement de la cellule solaire. Dans ce cadre,
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nous avons discuté de plusieurs approches de modélisation des processus d'interface a différentes
longueurs et échelles de temps, et les avons divisées en deux grandes sections : les approches basées
sur les données optiques puis les approches atomistiques pour des prédictions de haute précision
avec une modélisation explicite des changements structurels et électroniques au niveau d'une
interface. Nous avons présenté des cas ou ces approches ont permis une meilleure compréhension
des performances des matériaux ou dispositifs, ainsi que de leurs principales limites. Nous voyons
également des opportunités pour le développement et 1’utilisation accrus de programmes logiciels
qui englobent la nature multi-échelle de la simulation de dispositifs & semi-conducteurs et qui
combinent des solveurs quantiques avec la modélisation optique, la modélisation électrique et les
solveurs de grands circuits.

En premier lieu, on a analysé 1’effet de la température sur les performances PV d’une cellule solaire

au colorant en utilisant le simulateur SCAPS-1D. Avec la variation des épaisseurs de a couche

active (N719), Iodure de cuivre (Cul) comme une couche de transport des trous HTL et WS,
comme la couche de transport des électrons ETL. Les résultats de simulation montrent que

I’efficacité de la conversion d’énergie PCE maximal est 11.99 pour I’épaisseur de la couche N719,

HTL, ETL sont 200 nm, 700 nm, 600 nm respectivement. Ensuite, nous avons présenté I’effet des

propriétés optiques sur les performances de la cellule solaire étudiée grace a une simulation faite

sous Python en intégrant la bibliothéque Solcore. On a constaté que les composés Kesterite
résultants présentent une augmentation de la bande interdite optique de 0,4 a 0,6V, et un décalage
conséquent de la longueur d'onde de 300 nm a 400 nm.
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Conclusion générale et perspectives

Ce mémoire s'est concentré sur 1'é¢tude des cellules solaires a colorant, en explorant
les différentes technologies existantes et en se focalisant particulierement sur la cellule solaire
a colorant. L'état de l'art, présenté dans le premier chapitre, a permis de contextualiser notre
¢tude dans le paysage actuel des technologies photovoltaiques, mettant en lumicre les
avantages et les défis spécifiques des cellules solaires a colorant.

Dans le deuxiéme chapitre, nous avons abordé la modélisation et la simulation d'une cellule

solaire a colorant, en choisissant SCAPS-1D comme logiciel principal. La structure du

dispositif étudié était composée de FTO comme couche fenétre, WS, en couche ETL, le

colorant-sensibilisateur N719 comme absorbeur, la Kesterite en couche HTL, et I'or comme
contact arriere. Ce choix de matériaux a été guidé par leurs propriétés optimales pour
améliorer I'efficacité de conversion énergétique de la cellule.

Le troisieme chapitre a été dédié a l'analyse des résultats et a leur interprétation. Les
simulations ont révélé I'impact de différents parametres sur les performances photovoltaiques,
tels que la température et 1'épaisseur des différentes couches. Par exemple, nous avons
observé que l'efficacité maximale de conversion énergétique (PCE) de 11.69 % était obtenue a
275 K, tandis que I'épaisseur optimale de la couche active (N719) permettant une efficacité de
11.58 % était de 200 nm. De méme, une efficacité maximale de 11.99 % a été atteinte avec
une ¢paisseur de 600 nm pour la couche ETL.

En analysant les propriétés €lectriques et structurales, nous avons constaté que la variation de
la température et de 1'épaisseur des couches active, HTL, et ETL influence significativement
les performances de la cellule. Les résultats montrent que l'optimisation de ces paramétres est
cruciale pour améliorer I'efficacité globale des cellules solaires a colorant.

Les propriétés optiques des cellules solaires ont également été explorées a l'aide de
simulations effectuées avec la bibliothéque Solcore sous Python. Cette analyse a montré une
augmentation de la bande interdite optique et un décalage de la longueur d'onde, confirmant
que les composés de Kesterite peuvent €tre optimisés pour améliorer les performances
optiques des cellules solaires.

Perspectives

Les résultats obtenus dans cette étude ouvrent plusieurs perspectives pour des recherches
futures :

1- Optimisation Matériaux et Structures : Il serait bénéfique d'explorer de nouveaux
matériaux pour les couches ETL, HTL, et l'absorbeur afin de surpasser les performances
actuelles. La recherche de colorants alternatifs avec des propriétés d'absorption supérieures

pourrait également augmenter l'efficacité.
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2- Amélioration des Modéles de Simulation : Le développement de modeles de simulation
plus avancés qui intégrent des effets quantiques et des interactions a 1'échelle atomistique
pourrait fournir des prédictions encore plus précises des performances des cellules solaires.

3- Etudes Expérimentales : Les résultats de simulation doivent étre validés par des études
expérimentales approfondies. La fabrication de prototypes basés sur les configurations
optimisées identifiées par simulation est essentielle pour évaluer les performances réelles.

4- Analyse de la Durabilité : Une étude approfondie sur la durabilité¢ et la stabilité¢ des
cellules solaires a colorant dans des conditions d'utilisation réelle est nécessaire. Cela inclut
des tests de vieillissement accéléré pour comprendre les mécanismes de dégradation et
développer des stratégies pour améliorer la longévité des dispositifs.

5- Intégration et Applications Pratiques : La recherche sur l'intégration des cellules solaires
a colorant dans des applications pratiques, telles que les dispositifs portables ou les surfaces
architecturales, pourrait ouvrir de nouvelles opportunités pour 'utilisation de cette technologie
dans des contextes variés.

En conclusion, ce travail a démontré que les cellules solaires a colorant présentent un
potentiel considérable pour des applications photovoltaiques efficaces, a condition que les
parametres structurels et optiques soient soigneusement optimisés. Les simulations
numériques, effectuées avec des outils comme SCAPS-1D et Solcore, se révelent étre des
approches puissantes pour prédire et améliorer les performances des dispositifs
photovoltaiques. Nos résultats ouvrent la voie a de futures recherches visant a affiner encore

davantage ces parametres pour maximiser l'efficacité des cellules solaires a colorant.



Résumé : Ce mémoire s'est concentré sur I'é¢tude des cellules solaires a colorant, en explorant les
différentes technologies existantes et en se focalisant particulierement sur la cellule solaire a colorant.
Nous avons abordé la modélisation et la simulation d'une cellule solaire a colorant, en choisissant
SCAPS-1D comme logiciel principal. Les simulations ont révélé l'impact de différents parameétres
sur les performances photovoltaiques, tels que la température et I'épaisseur des différentes couches.
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 significativement les
performances de la cellule. Les résultats montrent que 1'optimisation de ces parameétres est cruciale
pour améliorer I'efficacité globale des cellules solaires a colorant. Les propriétés optiques des cellules
solaires ont également été explorées a l'aide de simulations effectuées avec la bibliotheque Solcore
sous Python. Cette analyse a montré une augmentation de la bande interdite optique et un décalage
de la longueur d'onde, confirmant que les composés de Kesterite peuvent €tre optimisés pour
améliorer les performances optiques des cellules solaires. Ce travail a démontré que les cellules
solaires a colorant présentent un potentiel considérable pour des applications photovoltaiques
efficaces, a condition que les parametres structurels et optiques soient soigneusement optimisés. Les
simulations numériques, effectuées avec des outils comme SCAPS-1D et Solcore, se révelent étre des
approches puissantes pour prédire et améliorer les performances des dispositifs photovoltaiques. Nos
résultats ouvrent la voie a de futures recherches visant a affiner encore davantage ces parametres pour
maximiser l'efficacité des cellules solaires a colorant.

Abstract: This dissertation focused on the study of dye-based solar cells, exploring the different existing
technologies and focusing particularly on the dye-based solar cell. We approached the modeling and simulation
of a dye solar cell, choosing SCAPS-1D as the main software. The simulations revealed the impact of different
parameters on photovoltaic performance, such as the temperature and the thickness of the different layers. By
analyzing the electrical and structural properties, we found that the variation of the temperature and the
thickness of the active layers, HTL, and ETL significantly influences the performance of the cell. The results
show that optimizing these parameters is crucial to improve the overall efficiency of dye-sensitized solar cells.
The optical properties of solar cells were also explored using simulations performed with the Solcore library
under Python. This analysis showed an increase in the optical band gap and a shift in wavelength, confirming
that Kesterite compounds can be optimized to improve the optical performance of solar cells. This work
demonstrated that dye-sensitized solar cells have considerable potential for efficient photovoltaic applications,
if the structural and optical parameters are carefully optimized. Numerical simulations, performed with tools
like SCAPS-1D and Solcore, are proving to be powerful approaches for predicting and improving the
performance of photovoltaic devices. Our results pave the way for future research aimed at further refining
these parameters to maximize the efficiency of dye-sensitized solar cells.
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