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Contexte et objectifs de la thése

La nécessité de promouvoir un acces universel a une énergie durable fait du domaine
de I'énergie un axe de développement majeur autour duquel de nombreuses recherches
se concentrent. L'objectif ultime de toutes ces recherches est le développement d'un fu-
tur mix énergétique bas-carbone. Actuellement, la consommation mondiale d’énergie est
trés majoritairement satisfaite par les combustibles fossiles (pétrole, charbon, gaz natu-
rel) polluants en carbone. Ces derniers assurent pres de 85% de la consommation mon-
diale en énergie. Les énergies renouvelables (éolien, photovoltaique) assurent, quant a
eux, environ 3% de la consommation mondiale [1]. Afin de parvenir a une énergie dé-
carbonée, la part des énergies renouvelables dans le mix énergétique devrait considéra-
blement augmenter. D’énormes efforts sont donc actuellement entrepris a I’échelle mon-

diale pour le développement de ces énergies renouvelables dites également "propres".

Dans le secteur du photovoltaique, les attentes sont nombreuses : augmentation de
'efficacité de conversion, diminution des cofits de production, diminution de I'impact
environnemental, etc. Actuellement, la filiére est largement dominée par la technologie
silicium cristallin avec prés de 93% de la production mondiale en 2016 [2]. Cependant, la
production des cellules solaires a base de silicium reste cotiteuse et nécessite une impor-
tante quantité de matériau. En outre, les cellules en silicium présentent actuellement en
laboratoire, un rendement maximal de 25,6% [3], ce qui est trés proche de la limite théo-
rique maximale pour une cellule simple jonction [4]. Par conséquent, le besoin grandis-
sant d’énergie photovoltaique a poussé les travaux de recherche sur 'utilisation d’autres
matériaux alternatifs, bien que cela ne signifie nullement I’arrét des recherches dans la fi-
liere silicium. Aujourd’hui, ces recherches, tres nombreuses et variées, se focalisent prin-
cipalement sur les technologies a couches minces. Parmi ces technologies, on trouve no-

tamment, celle 4 base de matériaux III-V1!, tres prometteuse en termes d’efficacité. Elle

1. Matériaux composés d’éléments de la colonne III et de la colonne V du tableau périodique des él1é-
ments.



INTRODUCTION

détient, de nos jours, les records en rendements avec des cellules solaires a multijonc-
tions [3]. Dans ce travail de these, nous nous intéressons a l’alliage de Nitrure de Gallium-

Indium (InGaN).

L'alliage InGaN est devenu au cours des dernieres années un matériau prometteur
pour les applications optoélectroniques, notamment photovoltaiques. En effet, ce maté-
riau possede de nombreux avantages, a savoir, une bande d’énergie interdite directe qui
peu couvrir une grande partie du spectre solaire en modifiant le taux d'indium, un coef-
ficient d’absorption élevé et une tres bonne tolérance aux radiations. Du fait de sa large
couverture spectrale, I'InGaN est surtout étudié (dans le domaine photovoltaique) dans la
perspective de réaliser des cellules photovoltaiques multijonction a trés haut rendement.
En effet, Il est possible d’avoir, avec le seul matériau InGaN, plusieurs couches ayant dif-
férentes bandes d’énergie interdites, cela en changeant seulement la composition d’in-
dium. De ce fait, nous avons la possibilité de concevoir plus aisément les cellules solaires
a multijonction 2. Cependant, malgré ces nombreux avantages, les enjeux technologiques
tels que le manque de substrat adapté pour la croissance épitaxiale, la difficulté de réali-
ser le dopage de type P, ou encore, une incorporation d’indium relativement faible, sont

autant de facteurs qui font obstacle au développement de la filiere InGaN.

Ce travail de these propose de conduire une investigation approfondie sur les per-
formances de différentes structures de cellules solaire a base d'InGaN. 1l s'inscrit dans
le cadre d'un projet visant a 'optimisation et a I'étude de cellules solaires en couches
minces. Cette approche repose sur une démarche rigoureuse de simulation s’appuyant
autant que possible sur des modeles et résultats empiriques. Le programme de simula-
tion utilise le logiciel ATLAS de SILVACO et le programme d’optimisation est basé sur la
librairie libre d’optimisation SciPy. Il s’agit d'une nouvelle approche utilisant I'optimi-
sation mathématique multivariée qui permet d’évaluer les performances des cellules so-
laires en optimisant simultanément plusieurs parametres (physiques et géométriques) de

la cellule solaire.

2. Cellule constituée d'un empilement de plusieurs cellules absorbant chacune une partie spécifique du
spectre solaire.



INTRODUCTION

Le manuscrit se décompose en quatre parties, comme suit :

Le premier chapitre aborde dans un premier temps le principe de fonctionnement
physique d’une cellule solaire, ses parameétres importants et les différentes filieres photo-
voltaiques existantes. Les propriétés d’'InGaN et ses caractéristiques sont abordées dans

un deuxiéme temps ainsi que I’état de I'art de la filiere photovoltaique InGaN.

Le deuxieme chapitre présente les modéles physiques utilisés pour la modélisation
des structures de cellules solaires et la nouvelle approche utilisée pour les optimiser. la

mise en ceuvre de ces méthodes est ensuite abordée sous I'angle technique.

Le troisieme chapitre est consacré a I’étude des structures de cellules solaires mono-
jonction. Nous présentons I'optimisation de nouvelles structures de cellule et les com-
parons avec les structures conventionnelles. Une étude réalisée en tenant compte des

contraintes technologiques actuelles est présentée dans la derniere partie du chapitre.

Le quatrieme chapitre, quant a lui, est dédié a I’étude d'une structure double-jonction
a base d'InGaN. Une premiere partie présente I'architecture des dispositifs a multijonc-
tion. Les performances de la cellule sont ensuite présentées en deuxieme partie. Enfin,
dans la derniére partie, sont abordés les effets de différents facteurs susceptibles de ré-

duire les performances de la cellule.

Enfin, ce travail fait’objet de différentes publications et de communications dans des

conférences nationales et internationales dont la liste est donnée a la fin du manuscrit.
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CHAPITRE 1. CELLULES PHOTOVOLTAIQUES INGAN A HAUT RENDEMENT

I.1 Cellules solaires photovoltaiques

Lépuisement des ressources naturelles et les impératifs de protection de I’environne-
ment ont amorcé un processus dynamique de transition énergétique dans le monde. Il
consiste a passer du systeme énergétique actuel, dépendant fortement des énergies fos-
siles a un systéme reposant principalement sur des sources renouvelables. On distingue
parmi ces derniéres I'énergie solaire photovoltaique qui connait un fort développement
ces dernieres années. La filiere photovoltaique offre une solution tres pratique pour I'ob-
tention de I'électricité partout, aussi bien dans de grands parcs solaires que sur des pe-
tites installations autonomes isolées. Elle s’est d’abord principalement développée grace
a I'industrie spatiale avant d’étre largement démocratisée pour s’installer sur nos toits et

devenir I'une des énergies alternatives de demain.

Le présent chapitre est une introduction qui permet dans un premier temps de pré-
senter le cadre physique de ce travail de these dédié a I'interaction entre le rayonnement
lumineux et un matériau semi-conducteur. Nous n’allons pas entrer dans les détails de
la physique des semi-conducteurs car de nombreux auteurs illustres I’ont déja entrepris
avec succes [5]. Nous allons juste dans la premiere partie et de facon succincte et bréve,
décrire I'effet photovoltaique et les parameétres d'une cellule solaire. La seconde partie
dresse un état des lieux et les perspectives de la filiere photovoltaique. Enfin, en derniere
partie, nous décrirons le matériau au centre de cette these, le Nitrure de Gallium et d’'In-

dium (InGaN) et analyserons I’état de I'’art des cellules solaires a base de ce matériau.

I.1.1 Leprincipe de fonctionnement d’une cellule solaire

I.1.1.1 Leffet photovoltaique

L'énergie photovoltaique est obtenue en exposant a la lumiere un capteur appelé cel-
lule solaire ou photopile. Il s’agit d'un phénomene physique dit "effet photovoltaique". La
découverte de ce dernier est attribuée a Antoine Becquerel en 1839 [6]. Le principe repose
sur I'interaction lumiere-matiere dans les semi-conducteurs. En effet, lorsqu'un matériau
semi-conducteur est exposé a la lumiere, les photons d’énergie égale ou supérieure a la
largeur de la bande interdite sont absorbés créant ainsi des paires électron-trou par le
passage des électrons de la bande de valence vers la bande de conduction. Si ces paires

électron-trou ne sont pas séparées, leur recombinaison se fait trés rapidement en libérant

6
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E(eV)
Bande de conduction
Electron ° o o E.

Photon hv> E,

Trou Q lo) ° o) Ey

Bande de valence

FIGURE I.1 - Génération de paire électron-trou. Ec est l'énergie du bas de la bande de conduction et
Evy, l'énergie du haut de la bande valence

un phonon, selon I'énergie absorbée, et un photon.

Le role principal d'une cellule photovoltaique est de réduire ces recombinaisons et
donc de forcer les électrons et les trous a se diriger chacun vers une face opposée du
matériau. Ainsi, il apparaitra une différence de potentiel, donnant lieu a un photocou-
rant. L'une des solutions couramment utilisées, pour extraire sélectivement les électrons
et les trous est de créer un champ électrique permanent dans le matériau au moyen d’'une
jonction entre une couche de semi-conducteur dopée P! et une autre couche dopée N2

(jonction PN) (voir figure 1.2).

La mise en contact d'un semi-conducteur dopé P et d'un semi-conducteur dopé N fait
apparaitre un phénomene de diffusion dans la jonction. Les électrons majoritaires dans la
couche N diffusent vers le coté P et les trous majoritaires dans la couche P diffusent vers le
cOté N. Alajonction, les porteurs de charge (électrons et trous) se recombinent créant une
zone dépourvue de porteurs mobiles, appelée zone de charge d’espace (ZCE). Il apparait
alors une différence de potentiel et donc un champ électrique orienté de la région N vers P.
Lorsqu’on éclaire la jonction, les photons d’énergie (i) égale ou supérieure a l’énergie de
labande d’énergie interdite (Eg) du matériau sont absorbés. Des paires électron-trou sont
ensuite créées par le passage des électrons de la bande de valence a la bande de conduc-
tion. Le champ électrique interne créé dans la ZCE va séparer spatialement les porteurs

photogénérés : les électrons sont dirigés vers la couche N et les trous vers la couche P

1. Une couche dopée P est une couche possédant un exces de trous.
2. Une couche dopée N est une couche possédant un exceés d’électrons.
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Photons

Contacts

Electron
Trou

ZonedopéP  Jonction PN  Zone dopé N

FIGURE .2 - Principe de l'effet photovoltaique

-

Lyn 6 Idl \ 4 1%

FIGURE 1.3 - Schéma électrique équivalent d'une cellule photovoltaique idéale. 1 est le courant total
produit par la cellule. 1y, est le courant photogénéré proportionnel a l'intensité de l'éclairement. 14
est le courant traversant la diode. V est la tension délivrée par la cellule.

créant ainsi un courant électrique continu entre les électrodes métalliques déposés de

part et d’autre de la structure (voir Figure 1.2).

I.1.1.2 Les parametres de la cellule solaire

Une cellule solaire exposée aux rayonnements solaires, peut étre modélisée par le cir-
cuit de la figure 1.3.

Dans les faits, il existe plusieurs facteurs de perte de la conversion photovoltaique au
sein d’'une cellule solaire. Ces pertes sont généralement dues a la nature du matériau et a
la technologie utilisée pour la réalisation de la cellule. On peut entre autres citer les pertes
par effet Joule dues a la résistivité des différents contacts et celles des couches. Cette ré-

sistivité est modélisée par une résistance série (Rg). Cette derniere doit étre idéalement la
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FIGURE 1.4 — Schéma électrique équivalent d’une cellule photovoltaique. Rg est la résistance série du
circuit. Rgy, est la résistance parallele du circuit (shunt).

plus faible possible afin de limiter son influence sur les performances de la cellule solaire
(dans le cas idéal, Rg = 0). La présence de tout courant de fuite causé par les recombi-
naisons et les défauts dans la structure est traduite par une résistance parallele ou shunt
(Rsp). Celle-ci doit étre idéalement la plus élevée possible (dans le cas idéal, Rgy, = 00).
Enfin les recombinaisons des porteurs dans la zone de charges d’espace sont traduites
par un coefficient d’idéalité 3 (n) supérieur a I'unité. En tenant compte de tous ces para-

metres, on obtient alors le circuit électrique de la figure 1.4.

D’autres facteurs peuvent également engendrer des pertes non négligeables du ren-

dement de conversion d'une cellule photovoltaique. Citons par exemple :

— Labsorption partielle des photons incidents : les photons incidents d’énergie infé-
rieure au gap du semi-conducteur (hy < Eg) ne peuvent générer de paires €électron-
trou et sont donc perdus.

— Les pertes par thermalisation : un photon incident d’énergie supérieure au gap
(hy > Eg) ne génere qu'une seule paire électron-trou; I'excés d’énergie est transféré
sous forme de chaleur dans le matériau.

— Les pertes dues a la réflexion des rayonnements lumineux incidents a la surface :

seule une partie du rayonnement solaire est absorbée, I'autre partie étant réfléchie.

— Les pertes dues a la couverture partielle de la surface de la cellule par les contacts

métalliques de la face avant.

D’apres la figure 1.4, Le courant I issu de la cellule peut étre exprimé en fonction de la

tension appliquée V, de maniere générale, avec I'expression suivante [7] :

3. Facteur empirique qui est égale a 1, pour une jonction idéale et prend une valeur comprise entre 1 et
2, lorsqu’on tient compte des courants de recombinaison dans la jonction.
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FIGURE L5 - Caractéristiques courant-tension I(V) (en trait plein) et puissance (en trait discontinu)
d’'une cellule solaire.
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ou Iy est le courant de saturation, n est le coefficient d’idéalité de la diode, Ky est

le constante de Boltzmann, T représente la température de la cellule et g est la charge

électronique élémentaire.

Les grandeurs physiques importantes de la cellule solaire découlent de sa caractéris-

tique courant-tension, I(V), représentée sur la figure 1.5).

— La tension de circuit-ouvert, notée V¢, tension maximale aux bornes de la cellule
a courant nul (I = 0), elle dépend essentiellement de la température de la cellule et

du spectre de I'éclairement.

— Le courant de court-circuit, noté I, est le courant circulant dans la cellule a ten-
sion nulle (V = 0); il dépend principalement de I'intensité de la lumiere et de la

surface de la cellule.

— Le facteur de remplissage (facteur de forme), noté FF, désigne le rapport entre puis-

sance maximale fournie (P,,;) sur le produit Icc Vco. Il est toujours inférieur a 1.

— Le point de puissance maximale, P,,, obtenu pour un courant et une tension opti-

maux (I, V).

Le rendement de conversion (1) de la cellule est défini par le rapport entre la puis-
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sance maximale (P,,) et la puissance du rayonnement solaire incident (P;;) sur la cellule

photovoltaique [7] :

_ Pm _ FF.Igc.Veo

n= - et MY (1.2)
Pin Pin
Avec
nKgT I
Veo = —2— x ln(li’“ + 1) (1.3)
0

I.1.1.3 Lerayonnement solaire

L'énergie solaire exploitée ici par les cellules solaires présente un spectre d’émission
comparable a celui d'un corps noir a 5800K. Hors de 'atmosphere, le rayonnement so-
laire a une puissance moyenne de 1,37kW/ m2. Cependant, en traversant I’atmosphere,
une partie de cette énergie est absorbée par diverses molécules dans I’atmosphere telles
que I'oxygene, 'ozone ou encore le dioxyde de carbone. Au niveau de la surface terrestre,
le rayonnement solaire a une puissance maximale d’environ 1kW/m?. Le spectre solaire
obtenu a la surface de la terre est donc fonction de la composition de 'atmosphere et

surtout de I"épaisseur d’atmosphere traversée par le rayonnement.

Afin de caractériser les différents spectres solaires incidents, on a défini le parametre
AM (Air Mass) caractérisant la couche atmosphérique parcourue par le rayonnement. En
dehors de 'atmosphere, on a le spectre AMO, utilisé pour les applications spatiales. Au ni-
veau de I’équateur, le rayonnement traverse une épaisseur d’atmosphere, on a le spectre
AM1. Lorsque le rayonnement fait un angle de 60° par rapport al’équateur, on ale spectre
AM2. On définit le spectre AM 1.5 pour un rayonnement faisant un angle de 41,8" par rap-
port a I’équateur correspondant a un rayonnement traversant 1,5 fois I'épaisseur de la
couche atmosphérique [8]. Dans ces conditions, I'intensité du rayonnement est norma-
lement inférieure 2 1000W/m? (environ 827W/m?), un facteur de normalisation est donc
appliqué afin de faire passer l'intensité du spectre 2 1000W/m?. Le spectre AM1.5 sert
aujourd’hui de norme pour les tests standardisés des cellules solaires. C’est ce que nous

utilisons donc dans ce travail de these.
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I.1.1.4 Delacellule au module

Une seule cellule photovoltaique (PV) constituerait un générateur électrique de tres
faible puissance pour, par exemple une application domestique. Afin d’augmenter la ten-
sion et/ou le courant, un grand nombre de cellules sont connectées en série et/ou en
paralléle, encapsulées entre deux feuilles de résine et recouvertes d'un verre et d'un film
étanche, pour former les modules photovoltaiques. Ces modules, ou panneaux solaires,
sont ensuite assemblés pour constituer des systemes photovoltaiques, qu’il s’agisse de

grandes fermes solaires ou de petites installations.

Dans un montage en série, les cellules sont traversées par le méme courant. La tension
totale du module correspond a la somme des tensions délivrées par chacune des cellules.
Dans un montage en parallele, le courant total correspond a la somme des courants gé-

nérés par chacune des cellules. La tension reste la méme pour toutes les cellules.

La caractéristique courant-tension d'un panneau solaire est semblable a la courbe
courant-tension d'une cellule de base. Par conséquent, tout ce qui est valable pour une
cellule solaire reste aussi valable pour un panneau solaire. On prendra juste le soin de ne
connecter en série que des cellules identiques ayant la méme densité de courant et de ne
connecter en parallele que des cellules ayant la méme tension. En effet, un branchement

de cellules non identiques peut gravement détériorer les performances de I'’ensemble.

I.1.2 Les filieres photovoltaiques

Différentes technologies sont aujourd’hui utilisées dans la filiere photovoltaique. La
figure 1.6 extraite de [2] présente les évolutions des rendements des différentes filieres.
Nous pouvons observer qu’a ce jour, les plus hauts rendements sont obtenus avec les
cellules III-V multijonction sous concentration, tandis que les plus faibles rendements

sont obtenus avec les cellules solaires organiques.

I.1.2.1 Les filieres a base de silicium cristallin

Le silicium est actuellement, et de loin, le matériau le plus utilisé pour la fabrication
des cellules solaires. Pres de 93 % de la production mondiale des panneaux solaires est a
base de silicium. Le silicium présente principalement deux avantages :

- Son abondance. Il est le deuxieme élément le plus abondant sur notre planéte apres
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FIGURE L6 — Evolution en laboratoire du rendement des cellules photovoltaiques [2].

B Silicium multicristallin (75%)

B Silicium monaocristallin (24,5%)

B Silicium amorphe (0,5%)

FIGURE 1.7 - Production photovoltaique mondiale, pour la technologie silicium (2015) [2].

I'oxygene, autant dire qu’il est quasiment inépuisable.
- Technologie mature. Les technologies mises en ceuvre sont en effet, depuis plusieurs

dizaines d’années déja, bien maitrisées.

La répartition des différentes technologies de cellules solaires photovoltaiques a base
de silicium est représentée sur la Figure 1.7. On distingue donc trois familles dans la fi-
liere silicium : les cellules monocristallines, les cellules multicristallines, et les cellules

amorphes.
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a) Les cellules au silicium monocristallin

Le silicium monocristallin (mono-Si), est un matériau composé d'un seul cristal par-
faitement homogeéne. Les cellules solaires issues de ce silicium ont une couleur caracté-
ristique qui est généralement gris-noir métallique.

Les avantages de cette technologie sont : une production des panneaux solaires pres-
que optimale. Les cellules monocristallines offrent les meilleurs rendements (16 a 25 %) [3].
Les panneaux solaires a base de silicium monocristallin présentent une bonne durée de
vie (30 ans [9]).

Les inconvénients sont : un cott de production élevé, les panneaux sont donc chers a
la vente, un rendement plus faible sous un faible éclairement et une baisse du rendement
quand la température augmente; par conséquent une production faible dans les régions

chaudes.

b) Les cellules au silicium multicristallin

Contrairement au silicium monocristallin, le silicium multicristallin (mc-Si) est com-
posé de plusieurs domaines cristallines de tailles variées et orientés de maniére aléatoire
dans le matériau. Les cellules solaires multicristallines ont donc un aspect non uniforme
et sont de couleur bleue.

Cette technologie a comme avantages : un cott de production moins élevé que pour
les cellules monocristallines. Les panneaux ont également une bonne durée de vie. Le
rendement est correct, méme par temps nuageux.

Son principal inconvénient est justement son rendement de conversion qui est lége-

rement inférieur a celui des cellules au mono-Si. Il est compris entre 14 et 21% [3].

c) Les cellules au silicium amorphe

Les cellules solaires au silicium amorphe (a-Si) sont obtenues a partir d'un dépot de si-
licium. Ce dernier peut étre déposé sur différents substrats comme du plastique, du verre
ou encore sur du métal. Les cellules solaires présentent une couleur grise.

Elles ont comme avantage un procédé de fabrication moins cotiteux car il est realisé
a basse température et utilise moins de matériau que le silicium cristallin. En effet le a-Si
possede un coefficient d’absorption beaucoup plus élevé que le silicium cristallin. C’est

ce qui permet d’avoir des cellules avec des couches de I’ordre du micron d’épaisseur et qui

14



CHAPITRE 1. CELLULES PHOTOVOLTAIQUES INGAN A HAUT RENDEMENT

permet de réduire significativement les cotits de production [10]. C’est une technologie
tres utilisée pour alimenter des petits objets du quotidien comme des calculatrices ou des
montres solaires. Elles ont aussi ’avantage de fonctionner a faible luminosité et peuvent
donc produire du courant méme a l'intérieur d'une habitation

Elles présentent comme inconvénient un rendement de conversion faible (environ

13%) par rapport aux autres technologies et une faible durée de vie des panneaux solaires.

I.1.2.2 Les couches minces

Comme son nom l'indique, cette filiere se base sur l'utilisation des couches minces
dont les épaisseurs sont de I'ordre de quelques centaines de nanometres a quelques mi-
crometres. Cela est permis par une absorption bien plus importante dans ces matériaux
si on les compare au silicium. Cette diminution des épaisseurs présente plusieurs avan-
tages. Elle permet, tout d’abord, de réduire considérablement la quantité de matiéres pre-
mieres utilisées, et aussi d’ouvrir de nouvelles applications. On peut classer cette filiere en
trois catégories : les couches minces inorganiques, les couches minces organiques et les

couches minces a base de matériaux III-V.

a) Les couches minces inorganiques

Les principaux matériaux utilisés pour cette catégorie de couches minces sont : le
tellurure de cadmium (CdTe), le CIGS (Cuivre Indium Gallium Sélénium) et le silicium
amorphe (a-Si). Ces cellules en couches minces représentaient, en 2016, environ 5% de la

production photovoltaique [2].

Les cellules a base de CdTe sont en plein développement et elles occupent, depuis
2009, une part importante du marché des cellules en couches minces avec des rende-
ments qui atteignent les 21% pour une cellule et 18,6% pour un module photovoltaique
[3]. Les inconvénients majeurs de cette technologie sont la toxicité du cadmium et la ra-

reté du tellure.

Les cellules a base de CIGS sont généralement sous forme d’'une hétéro-jonction de
type CIGS(p)/CdS(n)/ZnO(n) dans les dispositifs a plus haut rendement. Les rendements
records obtenus avec cette technologie sont de I'ordre de 21% pour une cellule, 17,5%

pour un module et environ 13,5% pour les modules industriels [3].
Les cellules a base de a-Si ont comme avantages de fonctionner avec un éclairement
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faible, comme a l'intérieur d'une maison mais affichent un rendement assez faible par
rapport aux autres. Les rendements records obtenus sont : 13,6% pour une cellule et

10,5% pour un module [3].

L'un des principaux avantages de ces cellules en couches minces est 'utilisation de
substrats légers et flexibles. Cela ouvre de nouvelles applications, notamment dans le do-
maine de I’habitat, comme par exemple le placement de cellules photovoltaiques sur de

grandes toiles a coller sur les murs ot les toitures, pour générer de I'électricité.

b) Les couches minces organiques

Les cellules photovoltaiques organiques sont constituées d’'une ou plusieurs couches
minces de semi-conducteurs organiques. Ces cellules sont encore au stade du labora-
toire et présentent déja de nombreux avantages notoires : une réduction drastique des
colts de fabrication, un faible impact environnemental et une grande flexibilité d’utilisa-
tion. Leur développement a grande échelle est aujourd’hui freiné par la faible durée de vie
des cellules et les faibles rendements qui les rendent difficilement compétitives avec les
autres technologies. Les rendements maximaux actuels sont de I'ordre de 11% pour une
cellule et environ 9% pour les modules [3]. Les applications visées sont principalement
des usages couvrant de grandes surfaces sur substrats flexibles et également des usages
comme |'électronique grand public, le transport, les panneaux publicitaires et dans le ba-

timent.

Un autre domaine de recherche sur le solaire, plus récent, concerne les cellule pho-
tovoltaique a base de pérovskites. Il s’agit d'un type de cellule photovoltaique qui com-
prend un élément chimique ayant une structure de pérovskite, le plus souvent un hybride
organique-inorganique de plomb ou un halogénure d’étain, dans sa couche active. C’est
une nouvelle technologie pleine de promesses, mais elle se heurte également a des ver-
rous tres importants, comme leur mauvaise résistance al’eau. Actuellement le rendement

record obtenu en laboratoire est de 19,7% [11].

c) Les couches minces a base de matériaux I11-V

A coté de toutes ces filieres, on trouve aussi celle des matériaux I1I-V, trés performante.
Les semi-conducteurs III-V sont des matériaux composés d’'un ou plusieurs éléments de

la colonne 11T et de la colonne V du tableau périodique de Mendeleieyv, tels que I'arséniure
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de gallium, arséniure d’indium, nitrure de gallium, antimoniure de gallium ou des alliages
ternaires tels que In,Gag -y As. Ils présentent généralement une haute mobilité électro-
nique et une bande interdite directe. Apres le Silicium, ce sont les deuxiemes matériaux

semi-conducteurs les plus utilisés dans I'industrie des semi-conducteurs.

Les cellules solaires III-V sont essentiellement utilisées pour les systemes multijonc-
tion dans le but d’augmenter le rendement de la cellule solaire, en superposition de mul-
tiples cellules ayant des bandes d’énergie interdites différentes permettant ainsi une ab-
sorption plus large du spectre solaire. En effet, comme la composition de I'alliage III-V
détermine son énergie de bande interdite, on peut donc plus facilement concevoir une
cellule multijonction avec différentes bandes interdites. La premiére jonction doit avoir
une largeur de bande interdite pour absorber les photons les plus énergiques (UV) et
rester transparente aux autres. La seconde jonction est adaptée pour les photons moins
énergiques et ainsi de suite. C’est une technologie, a |'origine, utilisée pour des applica-
tions spatiales avant le développement aujourd’hui, des modules photovoltaiques pour

les applications terrestres.

Ces cellules multijonctions peuvent certes donner des meilleurs rendements mais ils
ont aussi des cofits de fabrication élevés, ce qui limite leur application au niveau spatial
et militaire. Afin de diminuer ces cofits, on utilise pour cette technologie, des cellules so-
laires sous forte concentration lumineuse. Cela consiste a capter le rayonnement solaire
grace a une serie de dispositifs optiques (lentilles ou miroirs) pour le concentrer sur une
cellule solaire de faible surface. La concentration varie de 2 a plus de 1000 fois la puissance
lumineuse émise par le soleil. Elle s’exprime en unité dite "soleil"("sun") qui indique par
combien la densité de puissance incidente du soleil est multipliée. Comme le montre la fi-
gure 1.6 page 13, le rendement maximal des cellules a base de silicium est d’environ 25%,
et peut atteindre 28% pour les cellules sous concentration, alors que les cellules multi-

jonctions a base de III-V approchent les 46% de rendement sous concentration [3].

Les cellules solaires a base de matériaux III-V répondent alors aux deux principales

problématiques de recherche de la filiere photovoltaique, a savoir :

— Laugmentation du rendement de conversion des cellules photovoltaiques, avec no-
tamment la conception de nouvelles structures et I'utilisation de cellules multijonc-

tions, ce qui permet une meilleure exploitation du spectre solaire et une augmenta-
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tion de la densité de courant produite.
— La baisse des cofits de fabrication des cellules photovoltaiques, par l'utilisation de

cellules en couches minces.

Cette these se positionne donc sur ce type de matériaux, notamment sur le Nitrure de

Gallium et d’Indium (InGaN) que nous décrivons dans la partie suivante.

Nous avons, dans la figure 1.8 ci-dessous, représenté quelques exemples d’applica-

tions de cellules solaires photovoltaiques.

FIGURE 1.8 — Quelques exemples d’applications de cellules solaires photovoltaiques :

a) Avion 100% solaire du projet Solar Impulse, qui a bouclé un tour du monde en 2016 [12].

b) Panneaux solaires flottants dans le réservoir du parc industriel d'Okegawa (japon), la centrale
devrait produire environ 1,2 MW par an [13]. ¢) Trongon routier de 1 km recouvert de panneaux
photovoltaiques en Normandie (France) [14]. d) Batterie nomade solaire, pour smartphone, produit
par InfinityPV, une société Danoise, utilisant des cellules solaires organiques imprimées [15].
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[.2 Le Nitrure de Gallium Indium (InGaN)

Dans cette deuxiéme partie, nous allons présenter le nitrure de galium-indium (In-
GaN). Ce matériau est un semi-conducteur faisant partie des composés III-N, c’est-a-dire,
composés d’azote et d'un ou plusieurs éléments de la colonne III (bore, gallium, alumi-
nium, indium, etc.) du tableau périodique de Mendeleiev. C’est un alliage entre le nitrure
d’indium (InN) et le nitrure de gallium (GaN). Nous allons donc décrire les propriétés de
ces deux semi-conducteurs binaires, pour ensuite décrire les propriétés de I'alliage ter-
naire résultant. Les nitrures d’élément III présentent de nombreuses difficultés technolo-
giques comme I'absence de substrat en accord de maille pour I'epitaxie? et la difficulté
d’obtenir le dopage de type P. Dans cette partie, nous passerons donc en revue certaines
de ces difficultés, ensuite nous présenterons le potentiel d'InGaN pour le photovoltaique

et I'état de I’art dans ce domaine.

I.2.1 Les propriétés structurales

I.2.1.1 Lastructure cristallographique

Les nitrures-III cristallisent principalement dans la structure zinc-blende ou wurt-
zite. La structure zinc-blende est une structure cubique alors que la structure wurtzite est
une structure hexagonale [16]. Ces deux types de structure sont constitués de deux sous-
réseaux interpénétrés, I'un étant formé par des cations d’éléments I1I (B3, AI3*, Ga3*,1n3* -
...) et Pautre par les anions atomes d’azote (N°7). D’un point de vue cristallin, ces deux
structures sont donc relativement proches; la phase hexagonale de direction cristallogra-
phique [0001] differe de la phase cubique de direction [111] uniquement par la séquence

d’empilement des plans cristallins (voir Figure 1.9).

Dans ce travail de recherche, nous allons uniquement considérer la structure wurtzite
qui est thermodynamiquement la plus stable, contrairement a la structure cubique qui
est métastable [16]. Cependant la structure wurtzite est non-centrosymétrique. En effet
les barycentres de deux sous-réseaux d’anions et de cations formant la structure ne se

superposent pas, créant ainsi une polarisation interne dans le matériau.

4. Technique pour faire croitre une couche de matériau cristallin sur un substrat.
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FIGURE L9 - Structures crisatllines et les séquences d'empilement des plans cristallins du GaN . (a)
structure wurtsite, (b) structure zinc-blende [17].

I.2.1.2 Lapolarisation

La non superposition des barycentres des charges positives avec celui des charges né-
gatives dans les structures wurtzites a des conséquences importantes sur les propriétés de
polarisation. Deux types de polarisations sont ainsi observés dans les nitrures d’éléments
II1, 'une existant a I’équilibre (la polarisation spontanée), '’autre sous ’action d'une contr-

ainte extérieure (la polarisation piézoélectrique).

En I'absence de toute contrainte extérieure dans une couche de nitrure de structure
wurtzite, celui-ci peut présenter une polarisation spontanée. Cette derniere s’explique
par le fait que la structure wiirtzite n’est pas symétrique par rapport au plan (0001). En
effet, lors de la croissance d'une couche GaN, par exemple, il peut y avoir deux arrange-
ments possibles des atomes de gallium et d’azote. Dans la direction de croissance [0001],
la derniere couche atomique déposée sera composée d’atomes de gallium, on dit que
I'on a une polarité gallium ou face Ga [18]. Inversement, dans la direction de croissance
[0001], la derniére couche atomique déposée sera composée d’azote, on dit alors qu'on a

une polarité azote ou face N (Voir figure 1.10).

En somme, la polarisation spontanée va entrainer une séparation spatiale des por-

teurs de charges, créant ainsi une accumulation de charges aux interfaces qui peut chan-
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FIGURE I.10 - Polarisations Ga et N pour le GaN hexagonal.
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FIGURE I.11 — Génération de la densité surfacique de charge (o) par la polarisation spontanée dans
un cristal GaN wurtzite polarité gallium.

ger les propriétés électriques du matériau (Figure 1.11).

Pour le nitrure de gallium indium (InGaN), la polarisation spontanée (P;,) est mo-
délisée par une interpolation quadratique reliant les valeurs des Psp des deux éléments
binaires qui le composent (InN et GaN) et la composition d’indium (x) avec un parametre

de courbure b = 0,038C/m? [19]. On a donc I’expression suivante.

P;,(InGaN) = x x Py, (InN) + (1 - x) x Py, (GaN) — b x x x (1 - x), (L.4)

ol x est la concentration en indium dans In,Ga;_«N, b est le parameétre de cour-
bure, P;,(InGaN) est la polarisation spontanée de In,Ga;—xN, P, (InN) et Ps, (GaN) sont
les polarisations spontanées de InN et GaN respectivement. Leurs valeurs sont reportées

dans le tableau I.1.

InN GaN
Vurgaftman Bernardini | Vurgaftman Bernardini
etal. [20] etal. [21] etal. [20] etal. [21]
-0,042 -0,032 -0,034 -0,029

P, (C/m?)

TABLEAU .1 — Valeurs de la polarisation spontanée pour le GaN et I'InN.
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Outre la polarisation interne, la déformation de la maille cristalline sous I'effet d'une
contrainte (tension ou compression) entraine I'apparition d’'une polarisation piézoélec-
trique (P,;) dans le matériau [21]. Cette polarisation est définie comme la création d'un
champ électrique suite a la déformation de la maille. Cette déformation est généralement
due au désaccord de maille entre le matériau et le substrat lors de la croissance épitaxiale.
Leffet inverse existe également, a savoir la création de déformations mécaniques lors-

qu’on applique un champ électrique dans le matériau.

Comme la polarisation spontanée, la polarisation piézoélectrique trouve essentielle-
ment son origine dans la non centrosymétrie de la structure cristalline et la nature forte-
ment ionique des liaisons chimiques. Cependant, elle n’est pas orientée forcément dans
la méme direction que la polarisation spontanée. Sa direction dépend de la nature de la
déformation, si le matériau subit une déformation en compression ou une déformation
en tension. La polarisation piézoélectrique va donc, selon sa direction, renforcer ou affai-

blir la polarisation spontanée.
Pour l'alliage InGaN, la polarisation piézoélectrique peut étre calculée a partir d'une
interpolation linéaire (loi de Vegard) du type [19] :
P,i(InGaN) = xP,;(InN) + (1 — x)Pp;(GaN), (I.5)

ou x est la concentration d'indium dans In,Ga;—xN, P,;(InGaN) est la polarisation
piézoélectrique deInyGa; —xN, P; (InN) et P,; (GaN) sontles polarisations piézoélectriques

de InN et GaN.

La polarisation piézoélectrique dépend de la déformation du parametre de maille et

peut s’exprimer par la relation suivante [21] :

as—ap
ag

P, =2x « (e31 - 13+ e33) (L6)
4 ¢33 ’ '

ol a; est le parametre de maille du substrat et ay, celui de la couche épitaxiée. e31 et

e33 sont des constantes piézoélectriques, c13 et ¢33 sont des constantes élastiques [GPa].

Les valeurs des parametres piézoélectriques et élastiques du GaN et de I'InN sont re-

portées dans le tableau 1.2, on peut remarquer que la valeur de cette expression (e31 —

% x e33) est toujours négative. Le signe de la polarisation piézoélectrique des nitrures
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e33 (C/m?) e31(C/m?» c¢13(GPa) ¢33 (GPa)
InN [22] 0,81 -0,41 94 200
[23] 0,97 -0,57 92 224
GaN [22] 0,67 -0,34 100 392
[23] 1,27 -0,35 106 398

TABLEAU 1.2 — Parametres piézoélectriques et élastiques du GaN et de I'InN.

(a) (b)

‘Bpil l FS'P ﬁpiT »l«P ,sp

trtttttttibt ittt o+ + 4+t o+ 4+t
Substrat Substrat
Contrainte en tension Contrainte en compression

FIGURE L 12 - Orientation de la polarisation piézoélectrique et de la polarisation spontanée d’'une
couche d’InGaN polarité Gallium contrainte en tension a) et contrainte en compression b).

d’éléments III dépend donc du signe de I'expression (as — ag). Si as > ap, 1a structure est
en tension sur son substrat, P,,; est négative. Si a; < dy, structure en compression, P,; est

positive.

La polarisation totale (P;,47.) du matériau InGaN est alors la somme des polarisations

spontanée et piézoélectrique :

Piotate =Psp + Ppi. 1.7)

Considérons une couche d’'InGaN de polarité gallium élaborée sur un substrat. Deux
cas de figure peuvent se présenter : dans le cas ou la couche d’InGaN est en tension, la
polarisation spontanée et la polarisation piézoélectrique seront de méme sens et la pola-
risation totale dans le matériau se verra augmenter. Par contre, si la couche d’'InGaN est
en compression,les deux polarisations seront de sens opposés et la polarisation totale va

diminuer (Figure 1.12).

Cette polarisation du matériau peut interférer dans le comportement d'une cellule
solaire selon l'orientation et I'intensité de la polarisation, et avoir, selon les cas, un effet

néfaste ou bénéfique sur les performances photovoltaiques.
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I.2.1.3 Les propriétés optiques du matériau

Les propriétés optiques d'un matériau recouvrent les propriétés dues a I'interaction
du matériau avec la lumiere. Il s’agit essentiellement de I'indice de réfraction et du coef-

ficient d’absorption du matériau, parametres essentiels dans le cas de cellules solaires.

La définition de l'indice de réfraction d'un matériau est donnée par un nombre com-

plexe qui s’écrit sous la forme :

ni(A) =n(A) —ik(A), (1.8)

ou n est la partie réelle de I'indice de réfraction, A est la longueur d’onde et k le coef-

ficient d’extinction qui traduit I’absorption.

Lindice de réfraction d'un matériau dépend de la longueur d’onde de la lumieére d’ex-
citation. Pour InGaN, il peut étre estimé par une interpolation quadratique reliant les va-

leurs de I'indice du InN et du GaN avec un parametre de courbure [24].

Le coefficient d’absorption est un parametre important pour les cellules solaires décrit
notamment par la partie imaginaire de I'indice de réfraction (k). Il permet de déterminer
la profondeur de pénétration du rayonnement et I’épaisseur de matériau nécessaire. L'ab-
sorption va ainsi déterminer la fraction de photons absorbés et donc la quantité de paires

électron-trou photogénérés.

Si un faisceau de lumiere d’intensité I; tombe sur le matériau, une fraction de cette
intensité (I;) sera transmise a l'intérieur. Pour une couche de semi-conducteur d’épais-
seur (d), 'intensité transmise (I;) peut étre décrite par la relation suivante (loi de Beer-

Lambert) :

I;(A) =1;(A) x exp(—a(A)d). (1.9)

Ou A est lalongueur d’onde et a le coefficient qui est lié au coefficient d’extinction (k)
par la relations suivante :
4nk(N)

a(A) = N (I.10)

Concernant 'alliage InGaN, Hori et al. [25] ont montré les variations des coefficients
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FIGURE 113 — Courbes d'absorption de couches d’InGaN élaborées avec différentes compositions
d’indium; a) avec des fortes concentrations d’indium, b) avec des faibles concentrations d’indium
[25].

d’absorption dans InGaN pour différentes compositions d’'indium (Figure1.13). Les études
précédentes ont aussi montré que l’alliage InGaN a un coefficient d’absorption (de I'ordre
de 10° cm™1) dix fois plus élevé que celui du silicium monocristallin. Ce qui fait de I'alliage
InGaN un matériau de choix pour la fabrication de cellules photovoltaiques en couches

minces.

I.2.2 Les propriétés électriques

I.2.2.1 Lexpression dugap del'In,Ga;_,yN

Comme les autres nitrures, la principale caractéristique d’'InGaN, pour laquelle il est
largement étudié est sa bande d’énergie interdite (gap) directe [26]. Cette derniere peut
étre exprimée selon la loi de Vegard modifiée qui relie les valeurs des bandes interdites
de InN et du GaN. InN et GaN sont tous deux des matériaux a gap direct. On parle de
semi-conducteur a gap direct lorsque le maximum de la bande de valence est aligné au
minimum de la bande de conduction dans I'’espace des vecteurs d’onde des électrons.
Inversement, on parle de semi-conducteur a gap indirect lorsque le maximum de bande
de valence et le minimum de la bande de conduction se situent a des valeurs distinctes

dans I’espace des vecteurs d’onde.

Apres plusieurs années de controverse, la structure de bande de I'InN est maintenant
bien établie avec une bande d’énergie interdite de 0,7 eV [27]. Pour GaN, la bande d’éner-

gie interdite est de 3,42 eV [27].
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La loi de Vegard utilisée pour déterminer le gap d’InGaN est une loi empirique indi-
quant que les valeurs des propriétés d'un alliage (bande d’énergie interdite, parametre
de maille, constantes élastiques, etc.) peuvent étre déterminées par une interpolation li-
néaire des valeurs des propriétés de ses composants. Cependant, pour le gap d'InGaN, les
valeurs mesurées ne sont pas en totale adéquation avec les valeurs obtenues avec l'inter-
polation linéaire, on introduit alors un parametre de courbure dans I’expression afin de
suivre les données expérimentales. Le gap d'InGaN est donc donné par une loi de Vegard

avec un parametre de courbure[27-29] :

EVGaN _ x BN 4 (1 — RSN _ x 1(1 - ), (L.11)

ol EJ'5“N estla bande d'énergie interdite d' InGaN, Ey"N et EZ“N sont les bandes d’éner-
gie interdites d'InN et GaN, x est la concentration d’indium dans In,Ga;-,)N et b le pa-

rametre de courbure.

Il faut noter que les mesures de la bande interdite d'InGaN n’ont été faites que pour
des gammes limitées de composition en Indium et qu’il existe une disparité importante
des valeurs du parametre de courbure (b) reportées dans la littérature. Cette disparité
peut étre attribuée a plusieurs facteurs : la valeur du gap d’'InN considérée, la méthode de

mesure du gap d’'InGaN, ou encore !'effet des contraintes.

[.2.2.2 Les phénomeénes de recombinaison

Le fonctionnement d'une cellule solaire est basé sur la création et la séparation des
paires électron-trou par absorption de la lumiere et sous I’action d’'un champ électrique.
Néanmoins, il existe toujours des recombinaisons de ces paires électron-trou limitant les
performances de la cellule. Dans un matériau semi-conducteur, un mécanisme de recom-
binaison donné est caractérisé par un taux de recombinaison, représentant le nombre de
recombinaisons par unité de temps et par unité de volume. Il existe trois principaux mé-
canismes : les recombinaisons radiatives, les recombinaisons Shockley-Read-Hall et les

recombinaisons Auger.

a) Recombinaisons radiatives

La recombinaison radiative ou bande a bande, correspond a la transition d’un élec-

tron de la bande de conduction vers la bande de valence. Elle s’accompagne de I"émis-
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FIGURE I.14 — Mécanisme de recombinaison radiative
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FIGURE I.15 — Mécanisme de recombinaison Schokley-Read-Hall (SRH)

sion d'un photon d’énergie proche de celle du gap du matériau (processus inverse de la
photogénération) [30] (voir Figure 1.14).
Ce type de recombinaison est un processus fréquent dans les semi-conducteurs a gap

direct tels que les nitrures [31]. A noter qu'’il est a la base de la photoluminescence et des

LEDs.

b) Recombinaisons Shockley-Read-Hall (SRH)

Le mécanisme de recombinaison Shockley-Read-Hall (SRH) est schématisé sur la fi-
gure 1.15. Ce mécanisme fait intervenir un défaut localisé dans la bande interdite du ma-
tériau qui peut étre un centre recombinant pour les porteurs libres [30]. Les défauts de
ce type sont prépondérants dans les matériaux nitrures et ce mécanisme jouera donc un

role important dans le fonctionnement des cellules solaires basées sur ces matériaux.

c) Recombinaisons Auger

Le mécanisme de recombinaison Auger est représenté sur la figure 1.16. Il s’agit aussi

d’'une recombinaison bande a bande, mais contrairement a la recombinaison radiative,
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FIGURE .16 — Mécanisme de recombinaison Auger

Al O3 6H-SiC GaN AIN
Parametre de maille a (300 K) 4,76 3,08 3,19 3,1
Déssacord parametrique/GaN -16% -3,4% 0% -2,40%
Coeff. d’expansion thermique (x1076/K) | 5,8 4,46 5,6 2,9

TABLEAU 1.3 — Caractéristiques physiques des substrats utilisés pour la croissance du GaN [34].

I'énergie libérée est transmise a un troisieme porteur qui se retrouve excité dans un niveau
supérieur de la bande de conduction. Le troisieme porteur peut ensuite se thermaliser en
émettant un ou plusieurs phonons. A noter que ce phénomene existe aussi avec les trous
dans la bande de valence [30].

Ce type de recombinaison est peu probable dans les matériaux a grand gap tel que le

GaN et donc peu probable dans InGaN riche en gallium.

[1.2.3 Lélaboration d’'InGaN

I.2.3.1 Le substrat pour ’hétéroépitaxie

L'élaboration d'InGaN est un point critique pour le développement des cellules so-
laires a base de ce matériau. Aujourd’hui il est tres difficile de fabriquer une couche mas-
sive d'InGaN. Elle est donc déposée en film mince sur un substrat. Cependant InGaN
souffre d'un manque de substrat en accord de maille pour la croissance épitaxiale. Une
couche tampon est alors utilisée pour adapter les parametres du substrat et de la couche
d'InGaN déposée. Les substrats traditionnellement utilisés sont le saphir (Al,O3) et le car-
bure de silicium (SiC), avec une couche tampon de GaN ou d’AlIN [32, 33]. Le tableau 1.3

résume les principales caractéristiques de ces substrats.

Le nitrure I'aluminium (AIN) a été aussi étudié pour la croissance d’'InGaN. Cepen-
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dant, il est également tres difficile a fabriquer en couches épaisses. Enfin, d’autres sub-
strats comme le silicium [35] ou le verre pourraient étre utilisés comme substrat pour des
composants InGaN malgré leur structure tres différente, grace a leur faible cofit et leurs

diverses applications [36].

Tous ces substrats possedent des parametres de maille et des coefficients d’expansion
thermique éloignés de ceux de la couche tampon de GaN, induisant ainsi une densité
élevée de défauts structuraux qui sont principalement des dislocations qui impactent tres

fortement les performances d’une cellule solaire [37].

Deux techniques d’épitaxie sont utilisées pour la croissance des nitrures-I1I notam-
ment InGaN : I'épitaxie en phase vapeur aux organométalliques (MOVPE) et I'épitaxie
par jet moléculaire (MBE). Cette dernieére s’effectue sous un vide trés poussé et consiste
a envoyer les éléments qui constituent le matériau par jets de molécules sur un substrat
chauffé. La technique MBE permet d’avoir de meilleures qualités cristallines, cependant
la croissance est beaucoup plus lente. C’est pour cela que c’est la technique MOVPE qui
est la plus utilisée pour la croissance des nitrure-III car possédant de grandes vitesses
de croissance. Cette technique consiste a déposer I'élément a épitaxier, sous forme d’or-
ganométallique sur le substrat par 'intermédiaire d'un gaz vecteur. Pour |'épitaxie des
composés contenant du Gallium, comme GaN, la source organométallique utilisée le plus

souvent est le triméthylgallium (Ga(CHs)s) avec I'hydrogene comme gaz vecteur [38].

[.2.3.2 Lépaisseur critique

Lors de la croissance épitaxiale d'un matériau sur un substrat et ce, pour un faible
désaccord des parametres de maille entre le matériau et le substrat, il existe une épais-
n z

seur dite "épaisseur critique" a partir de laquelle la contrainte contenue dans la couche

devient trop importante et la couche se relaxe pour réduire I'énergie emmagasinée.

Pour une couche épitaxiée d’épaisseur inférieure a I'épaisseur critique, la couche se
déforme élastiquement pour adapter son parametre de maille a celui du substrat (épi-
taxie pseudomorphe). Inversement, pour une couche épitaxiée supérieure a I’épaisseur
critique, la couche se relaxe. En effet, 'énergie élastique emmagasinée étant trop grande,
la couche se relaxe pour reprendre ses parameétres de maille initiaux, en générant des dis-

locations dans la matériau [39]. L'épaisseur critique dépend donc fortement du désaccord
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de maille entre la couche épitaxiée et son substrat,

Différentes études ont été réalisées pour mesurer 1'épaisseur critique de relaxation
(h¢) de InGaN sur GaN en fonction de la composition d’indium [40-43]. Il existe cepen-
dant, une grande disparité des mesures due aux différents procédés et conditions de crois-

sance et aux différents modeles théoriques utilisés.

I.2.3.3 Défauts structuraux

Les couches de nitrure épitaxiées présentent une quantité importante de défauts struc-
turaux. IIs ont une incidence directe sur les propriétés électriques du semi-conducteur et
des composants associés. Ces défauts peuvent étre classés en deux catégories : les défauts
ponctuels (les lacunes, les anti-sites, les impuretés par substitution, les défauts intersti-
tiels) et les défauts étendus qui sont généralement des dislocations dues au substrat en

désaccord de maille [44].

John L. Lyons et al.[45] ont décrit les propriétés des différents types de défauts (la-
cunes, défauts interstitiels, les anti-sites) présents dans InGaN ainsi que leur interaction
avec les impuretés. Ils ont présenté dans la figure 1.17, les courbes représentant I’énergie
de formation des différents défauts en fonction du niveau de Fermi dans les conditions
de croissance riche gallium. Le niveau de Fermi égal a 0 eV représente le haut de la bande
de valence (conditions de fort dopage P) et le niveau de Fermi situé a 3,4 eV (gap du GaN),

représente le bas de la bande de conduction (conditions de fort dopage N).

Ces résultats montrent que les lacunes d’azote (V) sont statistiquement présentes
dans GaN et que les lacunes de gallium sont plutét présentes dans le cas d'un dopage P.
Dans le cas de I'InN, les travaux de Janotti et al. [46], repris sur la figure 1.18, ont montré
que ce sont les lacunes d’azote (V) qui sont présentes, tout comme dans GaN, et seront
majoritaires dans les couches InN de type P. Les autres défauts (les lacunes d’indium, les
interstitiels, les anti-sites) possédent des énergies de formations plus élevées et sont donc

moins favorables dans InN.

Feng-Qi et al. [47] ont, eux aussi, calculé les énergies de formations des défauts ponc-
tuels dans InN de type wurtzite en considérant différentes conditions de croissance. Ils

ont montré que dans les conditions riches en azote (N/In>1), ce sont les atomes d’azote
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FIGURE I.17 — Energie de formation des défauts natifs dans GaN sous conditions riches en azote en
fonction du niveau de Fermi. Ep = 0 correspond au maximum de la bande de valence [45].

interstitiels qui sont les plus favorables et dans les conditions riches en Indium (N/In<1),
les lacunes d’azote (Vi) ont des énergies de formation bien plus faibles que les autres

défauts.

Ainsi, comme dans GaN, on peut remarquer que les lacunes d’azotes ont un role im-
portant dans les défauts natifs de InN. InGaN étant |’alliage ternaire de ces deux éléments
binaires(InN, GaN) et faute d’études expérimentales spécifiques dans I'’ensemble de la
gamme de composition d'indium, on peut alors supposer que InGaN présente les mémes

types de défauts natifs.

En plus des défauts ponctuels, il apparait dans InGaN, lors de la croissance du maté-
riau, une forte concentration de dislocations due a l'utilisation de substrats fortement
désaccordés. Pour le GaN par exemple, les densités de dislocations observées sont de
'ordre de 10® a2 10'%cm™2 [48, 49]. Le désordre provoqué dans le matériau par ces nom-
breuses dislocations, mais aussi par les fortes concentrations d’indium, va se traduire
par une densité d’états relativement importante dans la bande interdite [50]. Parmi ces
états, on distingue les queues de bande, définies comme étant des états localisés en bords
de bandes de conduction et de valence dont la largeur reflete 'importance du désordre
au sein du matériau. Nous discuterons un peu plus loin de leur influence sur les perfor-

mances d’une cellule solaire.
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FIGURE I.18 - Energie de formation des défauts natifs dans InN sous conditions riches en indium en
fonction du niveau de Fermi. Ep = 0 correspond au maximum de la bande de valence [46].

I.2.3.4 Le dopage résiduel dans les nitrures

Les nombreux travaux de caractérisation électrique par effet Hall ont montré un do-
page de type N résiduel (non-intentionnel) dans les nitrures avec une concentration d’élec-
trons qui dépend des conditions d’élaboration des couches [51, 52]. Ce dopage résiduel a
été attribué aux défauts telles que les lacunes d’azote [26, 53, 54] ou encore a des impu-
retés incorporées durant I’élaboration, telles que I'oxygene ou le silicium [55]. La nature
exacte de ce dopage résiduel reste encore a déterminer et sa dépendance avec les condi-
tions d’élaboration rend son étude difficile. Limpact de ce dopage non-intentionnel est
bien entendu tres important pour le composant et la cellule solaire notamment, en par-
ticulier lorsqu’il s’agit d’élaborer des couches de nitrures dopées P ou des couches intrin-

seques.

1.2.3.5 Ledopage

Les cellules solaires comme quasiment tous les composants électroniques ont comme
élément de base une jonction entre une couche de semi-conducteur de type P et une
couche de semi-conducteur de type N (jonction PN). Il est donc important d’avoir de
bons dopages (type N et P) afin d’obtenir des dispositifs efficaces. Nous avons vu pré-
cédemment que les nitrures sont intrinsequement de type N. Ceci fait que le dopage de

type N est relativement facile a obtenir et que le dopage de type P est plus compliqué a
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atteindre.

Le dopage de type N dans les nitrures est couramment réalisé avec le silicium. La solu-
bilité du silicium dans le GaN par exemple, est de 'ordre de 102°cm™3, il est donc adapté
au dopage des nitrures, et le dopage N du GaN est actuellement bien maitrisé. L'énergie
d’activation du silicium n’est pas déterminée précisément, elle est généralement donnée

entre 10 et 30meV.

Le dopage de type P reste toujours un défi majeur pour le développement des nitrures.
En effet, du fait du caractere intrinseque de type N des nitrures (InN, Gan et InGaN), il
faut dans un premier temps compenser les électrons en exces présents dans le matériau,
avant d’arriver a créer un exces de trous [56]. Le dopage P est généralement obtenu en in-
corporant du magnésium (Mg) comme accepteur avec un procédé complexe d’activation
a haute température. Les résultats expérimentaux donnent une valeur limite a 'incor-
poration du Mg de quelques 10'%cm™3 dans le GaN hexagonal avec une concentration
de trous plus faible du fait de la forte énergie d’activation des impuretés Mg. Au-dela, la

morphologie est dégradée [57].

[.2.4 Cellules solaires a base d’'InGaN

Depuis une dizaine d’années déja, plusieurs études ont été menées sur différentes
structures de cellules solaires a base d'InGaN. Ceci, comme nous 'avons déja souligné,
grace a sa large couverture spectrale accordable couvrant une gamme d’énergie entre 0,7
eV a 3,4 eV et un coefficient d’absorption élevé. Nous allons donc voir dans cette partie,
I'état de I'art des cellules solaires a base d'InGaN, d’abord en présentant les structures
simples de type PN et PIN qui ont été explorées d’abord et ensuite les structures com-

plexes. Un tableau (I.4) résumera a la fin I’état de I'art des cellules solaires a base InGaN.

I.2.4.1 Cellules solaires a simple jonction

Les structures de cellules solaires PIN ® hétérojonctions a base d'InGaN ont été large-
ment étudiées ces dernieres années. Lun des premiers travaux sur les cellules solaires a
été celui de Jani et al. [58] en 2007. Ils ont fabriqué par MOVPE et étudié une cellule solaire

ajonction PIN en double hétérojonction avec une composition d'indium de la couche In-

5. Structure composée d'une couche intrinseque (I) intercalée entre une couche dopée P et une couche
dopée N
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GaN de 0,05. IIs ont rapporté un Vco de 2,4 V, un Icc de 3,7mA/cm? et un FF de 0,78.
Méme si le rendement n’a pas été précisé et ne peut étre calculé du fait d'un manque de

données surI’éclairement dans cet article, le Vo élevé montre le potentiel de ce matériau.

Dans la méme période, une équipe de 'université de Californie a Santa Barbara [59],
a réalisé une autre étude sur structure de cellule solaire PIN a hétérojonction fabriquée
aussi par MOVPE. La composition d’'indium de la couche InGaN est 0, 12. La structure est
sous éclairement AMO et elle fournit les performances suivantes : un Vco de 1,81V, un
Icc de 4,2mA/cm? et un FF de 0,753. A partir de ces données, on détermine le rendement
de la cellule qui est de I'ordre de 4,1% si on considere que I'éclairement AMO utilisé est
standard. Dans cet article, les auteurs ont montré que le rendement quantique externe °
de la cellule peut étre amélioré en optimisant le contact métallique interdigité face avant
(couche P). IlIs ont donc montré que pour un espacement des contacts de 25um le ren-
dement quantique externe est de 51% alors que pour un espacement de 166pum le rende-
ment quantique est de 63% ce qui améliore les performances de la cellule. On voit donc

bien ici I'importance d’optimiser I’espacement des contacts métalliques qui permet en

effet de réduire le taux d’ombrage sur la face avant de la cellule solaire.

En 2014, Cakmak et al. [60] ont également étudié une structure PIN avec une couche
InGaN a composition d'indium graduée réalisée par MOVPE (voir figure 1.19). Ils ont étu-
dié trois échantillons. La composition d'indium varie de 0,088 a 0,071 dans I’échantillon
A,de 0,157 a0,071 dans’échantillon B et de 0,266 a 0,151 dans1’échantillon C. Les mesure
ont été effectuées sous un éclairement AM1.5 et ils ont montré que c’est I’échantillon B
qui pressente les meilleurs performances avec un Vg de 0,25V, un Icc de 6mA/cm? et un
FF de 0,391 donnant un rendement de conversion de 0,66%. Cependant, les deux autres
échantillons présentent presque les mémes performances; I’échantillon A présente un

rendement de 0,41% et I’échantillon C présente un rendement de 0,22%.

Ces dernieres années, une partie des études sur les structures a hétérojonction a concerné
les puits quantiques InGaN/GaN. Le but avec ce genre de structures est d’essayer d’amé-
liorer la qualité cristalline de la couche active a base d'InGaN de la cellule. En 2011, Asgari
et al. [61] ont simulé une structure P-(MQW)-N sous éclairement AM1.5 et ont obtenu un

rendement n = 35% avec une composition d'indium optimale de la couche active de 0, 63.

6. Rapport entre le nombre d’électrons collectés et le nombre de photons incidents.
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FIGURE 1.19 - Schéma de la structure de cellule solaire PIN étudiée par Cakmak et al. [60].
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FIGURE 1.20 - Schéma de la structure de cellule solaire a puits quantiques étudiée par Zheng et al. et
les caractéristiques électriques de la cellule solaire [62].

En 2016, une autre équipe, Zheng et al. [62] ont, quant a eux, élaboré une structure a puits
quantiques (GaN-MQWs-GaN) (voir Figure 1.21). La cellule sous éclairement AM1.5G pré-
sente un Vo de 1,9V, un Icc de 1,6 mA/cm? et un FF de 0,746, donnant un rendement M

=2,3%.

Pour ces deux études, le rendement obtenu expérimentalement reste trés en deca de
ce qui est prévu théoriquement. Ceci peut s’expliquer par le fait que la modélisation ana-
lytique des phénomenes physiques réalisée par Asgari et al. [61] est loin d’étre réaliste.
En effet dans leur simulation, les auteurs n’ont pas considéré un certain nombre de phé-
nomenes physiques, notamment les défauts structuraux, ou encore les phénomenes de

polarisation et de recombinaisons présents dans les matériaux.

Dernierement, en 2017, Liu et al. [63] ont étudié deux structures de cellules solaires a

puits quantiques InGaN/GaN, I'une avec une composition d’indium de 0,14 (cellule A) et
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FIGURE 121 — Schéma de la structure de cellule solaire a puits quantiques InGaN/GaN étudiée par
Liuetal [63].

I'autre avec une composition d’indium de 0,19 (cellule B). La cellule A présente un ren-
dement de conversion de 3,56% et pour la cellule B, le rendement de conversion est de
1,04%. Les auteurs ont montré que cette différence est sirement due a la qualité cristal-
line. Avec moins d’'indium, la cellule A posséde probablement une meilleure qualité cris-
talline que la cellule B. En effet, 'augmentation de la composition d’'indium entraine une

dégradation de la qualité cristalline du fait de 'augmentation des défauts structuraux.

Des études ont également été menées sur des structures a homojonction. En 2009,
I’équipe de Zeng et al. [64] ont étudié une structure cellule solaire homojonction PIN
a base d’'InGaN réalisée par MOVPE. IIs ont évalué I'influence du contact ohmique au
niveau de la couche P en utilisant deux types de contact : un contact ohmique semi-
transparent et un contact ohmique en grille. Ils ont montré que les dispositifs avec contacts
semi-transparents ont un FF plus élevé (0,69) que les dispositifs avec des contacts en
grille (57.6%). En revanche c’est avec ces derniers qu'ils obtiennent les meilleures per-
formances : un Vg de 2,36 V et un Icc de 1,71 mA/cm?. Ce qui indique que les contacts
ohmiques en grille permettent de faire passer une plus grande partie des photons inci-

dents que les contacts ohmiques semi-transparent.

En 2013, Islam et al. [65] ont élaboré par MOVPE une structure homojonction N*P
avec une composition d’'indium dans les couches InGaN de 0, 16. Ils ont obtenu, sous
éclairement AM1.5, les performances suivantes : un Vcg de 1,4V etun Icc de 0,25 mA/cm?.
Pour améliorer les performances de la cellule, le dispositif est ensuite fabriqué sur un sub-
strat de GaN épais avec une incorporation en indium de 0, 25. Cette fois-ci, ils obtiennent
un Vco de 1,5 V et un Icc de 0,5 mA/cm?. En effet, 'augmentation de la composition

d’indium entraine une diminution de la bande d’énergie interdite et permet une amélio-
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FIGURE .22 — Schéma de la strucuture PIN homojonction étudiée par Doolittle et al. [66].

ration du photocourant. Cependant, cela entraine également une détérioration de la qua-
lité cristalline de la couche InGaN épitaxiée. Laugmentation de 1'épaisseur de la couche

GaN a donc permis d’améliorer la qualité cristalline de cette couche.

Des simulations numériques sur des cellules InGaN homojonctions ont aussi été réa-
lisées. En 2014, Doolittle et al. [66] ont simulé une structure PIN sous éclairement AM1.5.
IIs ont étudié 'effet de la concentration d'indium dans la couche intrinseéque. Le rende-
ment optimal obtenu est de 17% pour une couche intrinseque de 500 nm d’épaisseur
avec une composition d'indium de 55%. Ceci montre que le rendement optimal des cel-
lules solaires a base d'InGaN s’obtient avec de tres fortes teneurs en indium dépassant les

50%.

[.2.4.2 Cellules solaires a multijonction

Pour la technologie multijonction a base d'InGaN, des études ont également été réa-
lisées sur différentes structures de cellules solaires. En 2008, Zhang et al. [67] ont simulé
une cellule solaire multijonction a base d'InGaN. C’est une structure composée de deux
jonctions : la premiére avec une composition d'indium de 0,48 et la seconde avec une
composition d’'indium de 0, 73. IIs obtiennent un rendement de conversion de 35, 1%. Ce-
pendant, la jonction tunnel qui devrait relier électriquement les deux sous-cellules n’a
pas été considérée dans cette étude, ce qui expliquerait en grande partie ce trés haut ren-
dement. De plus, dans leur démarche de modélisation, le rendement quantique interne
est égal au rendement quantique externe; aucune perte de photons n’est donc considé-

rée. Les phénomeénes de recombinaison, les phénomeénes de polarisation et les défauts

37



CHAPITRE 1. CELLULES PHOTOVOLTAIQUES INGAN A HAUT RENDEMENT

Anti-reflecting

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

FIGURE 1.23 — Schéma de la cellule solaire a double-jonction simulée par Zhang et al. [67].
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FIGURE .24 — Schéma de la cellule solaire multijonction proposée par Young et al. [68].

structuraux ne sont pas pris en compte non plus et le coefficient d’absorption est consi-
déré constant en composition d'indium et en longueur d’onde dans toute la structure.
La modélisation utilisée par Zhang et al. [67] est donc peu réaliste, ce qui conduit a des

performances surestimées.

En 2014, Young et al. [68] ont élaboré par MOVPE, une structure multjonction avec
une couche de puits quantiques InGaN/GaN (Figure 1.24). IIs ont utilisé un revétement
optique a large bande pour améliorer I'absorption de la lumiere. La structure sous éclai-
rement AMO, fournit un rendement de 3,33% avec un V¢g de 2,26 V et un Igc de 2,97

mA/cm?.

L'alliage InGaN est également étudié pour réaliser des structures hétérojonctions In-
GalN/Si. Hsu et al. [69] ont montré par simulation, qu’il est possible d’atteindre les 31% de
rendement avec un gap d’'InGaN autour de 1,65 eV et une épaisseur de silicium de 20 pm.

La structure est une double jonction : une jonction PN a base d'InGaN connectée en série
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avec une autre jonction PN a base de silicium. L'étude ne tient pas compte de la jonction

tunnel reliant les deux jonctions.

Dans le tableau 1.4, nous avons résumé ’état de I’art concernant les différentes struc-
tures de cellules solaires a base d'InGaN. Pour chaque type de structure, nous avons re-

porté les caractéristiques électriques de la cellule ou le rendement obtenu.

Année| Structures Performances Réalisation Ref.

Cellules solaires a hétérojonction a base d'InGaN

2007 | InGaN/GaN (1 soleil) Veo = 2,4V, Igc =3,8mA/cm? MOVPE [58]
2008 | InGaN/GaN (AMO) Vco = 1,81V, Icc =4,2mA/cm? MOVPE [59]
2009 | Schottky/InGaN/GaN Vco =0,91V, Icc=7mA/cm? MOVPE [70]
2014 | InGaN/GaN (AM1.5G) Vco = 0,25V, Icc=6mA/cm? MOVPE [60]

Cellules solaires P-(MQW)-N a hétérojonction a base d'InGaN

2010 | P-(MQW)-N (AM1.5) n=2,9% MOVPE [71]
2011 | P-(MQW)-N (AM1.5) n=35%. Simulation [61]
2011 | P-(MQW)-N (AM1.5) Vco =1.89V, Icc=1.06mA/cm?>  MOVPE [72]
2011 | P-(MQW)-N (150 soleil) n=2,23% MOVPE [73]
2016 | P-(MQW)-N (AM1.5G) n=2,3% MOVPE [62]
2017 | P-(MQW)-N (AM1.5G) n=3,56% MOVPE [63]
Cellules solaires a homojonction a base d'InGaN
2009 | InGaN homo (AM1.5) Vco =2,24V, Igc =1,40mA/ cm? MOVPE [74]
2009 | InGaN homo (AM1.5) Vco =2,36V, Icc=1,71mA/cm?>  MOVPE [64]
2013 | InGaN homo (AM1.5) Vco = 1,5V, Igc =0,5mA/cm? MOVPE [65]
2014 | InGaN homo (AM1.5) n=17% Simulation [66]

cellules solaires multijonction a base d'InGaN

2008 | InGaN/Si (AM1.5) n=31% Simulation [69]
2008 | InGaN homo (AM1.5) n=35,1% Simulation [67]
2014 | InGaN/GaN MQW (AMO0) | n=3,33% MOVPE (68]

TABLEAU 1.4 - Etat de Uart de cellule solaire a base d'InGaN. MOVPE : épitaxie en phase vapeur aux
organométalliques.
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I.2.4.3 Objectifs de la these

L'état de I'art des cellules solaires a base d'InGaN montre que ce matériau possede
des atouts indéniables pour la réalisation de cellules solaires a haut rendement. Toute-
fois, toutes les études expérimentales de différentes cellules solaires a base d'InGaN pré-
sentent des rendements bien en dessous des rendements théoriques que I’on pourrait at-
tendre avec cette technologie. Ces faibles performances traduisent principalement trois
difficultés : la difficulté de réaliser le dopage de type B la difficulté d’incorporation de I'in-
dium dans InGaN et la difficulté de réaliser des contacts ohmiques au niveau des couches

de dopage de type P.

En vue de contribuer au développement de la technologie InGaN, notre travail est axé
sur des simulations numériques de structures cellules solaires dans le but d’en étudier
les propriétés, d’en optimiser les performances et de concevoir de nouvelles structures.
Ceci grace notamment a des simulations numériques rigoureuses basées sur les mesures

expérimentales, afin d’expliquer les désaccords abordés ici.

Les simulations numériques permettent de prédire les performances d'une cellule so-
laire avec une facilité de modification des parametres de la cellule a moindre cofit. Cela
permet par conséquent de tester des structures innovantes plus facilement. C’est donc
évidemment un atout majeur pour valider les structures cellules solaires avant d’effec-
tuer des tests physiques. Ce qui permet de limiter le nombre de prototypes a fabriquer,

permettant ainsi de faire des économies d’argent et de temps.

Dans ce travail de thése, nous allons non seulement simuler des structures cellules so-
laires conventionnelles, mais également des nouvelles structures permettant de contour-
ner certaines difficultés technologiques actuelles, comme celles liées a I’élaboration de la

couche P

Par ailleurs, afin de connaitre les performances optimales de chaque structure de cel-
lule solaire, ces derniéres sont optimisées au moyen de méthodes rigoureuses d’optimi-
sation. C’est une démarche d’optimisation multivariée que nous verrons plus en détail

dans le chapitre qui suit et qui a été utilisée ici pour la premiere fois dans ce domaine.
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Conclusion du chapitre

Dans ce premier chapitre, nous avons présenté le principe de fonctionnement phy-
sique d'une cellule solaire et les différentes filieres photovoltaiques. Puis nous avons vu
les propriétés des nitrures d’éléments III, plus particulierement d’'InGaN. Nous avons pris
connaissance de ses avantages (bande interdite directe couvrant une grande partie du
spectre solaire, coefficient d’absorption élevé) et également de ses inconvénients (phé-
nomenes de polarisation, concentration de défauts importante, dopage de type P diffi-
cile, croissance épitaxiale difficile). Enfin, nous avons présenté I'état de I'art des cellules
solaires a base d’'InGaN et les objectifs de la theése. Nous allons maintenant voir, dans le
deuxieme chapitre, comment nous modélisons et optimisons les différentes structures de

cellules solaires étudiées dans ce travail de thése.
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II.1 Modélisation et simulation numérique

La simulation numérique de structures cellules solaires est un outil d’analyse et d’étude
incontournable pour le développement de la technologie photovoltaique. Elle permet de
prédire les comportements et les performances des cellules solaires avant leur fabrication
et de visualiser des phénomenes physiques difficilement observables intervenant dans le
fonctionnement du composant, tels que les phénomeénes de photogénération et de re-
combinaison des porteurs et la distribution du champ électrique. En outre, la modéli-
sation et la simulation numérique des cellules solaires permettent de réduire considé-
rablement les cycles d’élaboration, de définir des objectifs technologiques précis afin de
minimiser les cotits de développement. Pour ce faire, il est trés important que les modeéles
physiques utilisés, soient les plus réalistes possibles. Ces modéles doivent donc rigoureu-

sement reposer sur des parameétres expérimentaux réels.

Dans ce second chapitre, la premiere partie est consacrée a la présentation des mo-
deles physiques utilisés pour décrire les structures de cellules solaires. La deuxieme partie
est consacrée a la description des méthodes permettant de les optimiser. Enfin, dans la
derniere partie, les outils informatiques utilisés pour la simulation et I'optimisation des

structures de cellules solaires seront présentés.

I1.1.1 Modele dérive-diffusion

Il existe un certain nombre de modeles physiques utilisés pour décrire le transport des
porteurs de charges (électrons et trous) dans les semi-conducteurs. Ces modeles sont ba-
sés généralement sur la résolution de I’équation de transport de Boltzmann. Cette equa-
tion décrit I'évolution de la fonction de distribution des porteurs de charges (f) qui dé-
pend de la position dans I'espace r, du vecteur d’'onde k et du temps ¢ : f(r, k, t) [75-77].
Cette équation s’écrit :

of of

E
—+v.Vrf+%.ka:(—

(II.1)
ot at)Collisions

ou f représente la fonction de distribution, une notation simplifiée pour f(r, k, 1). g
est la charge électronique élémentaire. E est le champ électrique. & est la constante de

Planck réduite. v représente la vitesse des porteurs.
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e Leterme % : traduit la variation de la fonction de distribution dans le temps.

e Le terme v.V, f : traduit 'influence des phénomenes de diffusion qui sont propor-

tionnels aux gradients de concentration des porteurs.

e Le terme %.Vk f : traduit 'action des forces extérieures imposées aux particules
comme le champ électrique.

of
e Leterme (E)Couisions

charges et les collisions des porteurs avec les impuretés et les défauts cristallins.

: traduit les interactions et les collisions entre les porteurs de

Dans le cas ot le systéme est aI’équilibre thermique correspondant a la température T
(aucune force n’est appliquée), la fonction de distribution est donnée par I'équation II1.2.

On dit que le systeme obéit a la statistique de Fermi-Dirac [75].

1

1 +exp(8k_BETF)

fle)= (11.2)

ol Er est le niveau de fermi et kg est la constante de Boltzmann. f(€) représente la

probabilité qu’'un état électronique disponible d’énergie € soit occupé par un électron.

Dans le cas ot la différence e —Ep est trés supérieure a kg T, I’équation (I1.2) se simplifie
en constatant que le terme en exponentiel est largement supérieur a 1. La fonction de

distribution devient donc:

Er— 8) (IL3)

(e) =ex (
f P\ ot

Ici, on dit que le systeme obéit a la statistique de Boltzmann [78, 79]. Ainsi, pour dé-
terminer la répartition des porteurs de charges sur les niveaux d’énergie permis dans le

matériau, on peut utiliser soit la statistique de Fermi-Dirac (équation II.2) soit la statis-

tique de Boltzmann (équation I1.3).

La statistique de Boltzmann s’applique dans le cas ou la différence € — Er est sensible-
ment supérieure a kgT. C’est typiquement dans le cas ol le niveau de dopage est "faible"
ou "moyen". Dans le cas de semi-conducteurs fortement dopés, la statistique Fermi-Dirac

s’applique.

Trouver la solution de cette équation (Equation II.1) a toujours été un domaine de re-

cherche particulierement important de la physique des semi-conducteurs. Il existe prin-
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cipalement deux approches pour résoudre cette équation : 'approche stochastique par le

modele Monte-Carlo [80] et 'approche déterministe par le modele dérive-diffusion.

Dans ce travail de these, le logiciel de simulation utilisé pour la modélisation des struc-
tures de cellules solaires est basé sur le modele dérive-diffusion et la statistique de Fermi-
Dirac pour décrire la répartition des porteurs de charges dans le matériau. Ce modéle,
comme son nom I'indique, tient compte de la dérive due au champ électrique appliqué au
dispositif et du transport de charges causé par le gradient de concentration des porteurs
dans la structure [81]. Il est largement utilisé dans le domaine de la recherche et du dé-
veloppement industriel pour la modélisation des dispositifs a base de semi-conducteurs.
Nous allons voir ici, dans un premier temps, les équations fondamentales de ce modele

puis nous présenterons le simulateur utilisé, dans la derniere partie de ce chapitre.

Le modele dérive-diffusion permet de résoudre une forme simplifiée de I'’équation de
Boltzmann. Les équations mises en jeu dans ce modele sont les suivantes : ’équation
de Poisson, les équations de continuité (ou équations de conservation du courant) et les

équations de transport.

II.1.1.1 Léquation de poisson

L'équation de Poisson permet d’établir un rapport entre les variations du potentiel

électrostatique ¢ et la densité volumique de charge électrique [22, 82] :

div(EeVe) = —p (I1.4)

ou € désigne la permittivité absolue du matériau, qui peut étre exprimée par le produit
de sa permittivité relative multipliée par la permittivité du vide selon la formule [5] : € =
€, x €9. p est la densité volumique de charge, elle se calcule en tenant compte de toutes
les charges qui existent en un point du semi-conducteur (électrons, trous, charges fixes,
impuretés ionisées). Le champ électrique est obtenu a partir du potentiel électrique par

la relation suivante [83] : E = —grad®

II.1.1.2 Les équations de continuité

Les équations de continuité décrivent les variations temporelles des densités de charge

(électrons, trous), elles sont définies par les équations [22, 82] :
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0 1 —

o Zdiv], +G,-R, (IL.5)
ot g

op | E—

Ou n et p sont les concentrations des électrons et des trous, ], et J, sont les densités
de courant d’électrons et de trous, G, et G, sont les taux de génération des électrons et
des trous et R, et R, sont les taux de recombinaison des électrons et des trous, lesquelles

ont eux mémes des expressions complexes, liées notamment a I’éclairement.

II.1.1.3 Les équations de transport

Le déplacement des porteurs de charges se fait soit sous |'effet d'un champ électrique
soit sous l'action d’'un gradient de concentration de porteurs de charges. Sous 'action
d'un champ électrique, on a un courant appelé courant de dérive (ou courant de conduc-

tion) proportionnel au champ électrique, défini par la relation suivante [22, 82] :

Jn=n.q.unE (IL7)
J,=p.guyE (IL8)

Ou E est le champ électrique et p, et y, les mobilités respectivement des électrons

et des trous.

Sous l'action d'un gradient (variation spatiale) de la densité des porteurs, le mouve-
ment de ces derniers s’effectue des régions a forte concentration vers les régions a faible

concentration. On a un courant qui porte le nom de courant de diffusion [22, 82] :

J»=q.D,Vn (IL9)

J,=-q.D,Vp (IL.10)

Ou D, et D, sont les constantes de diffusion des électrons et des trous. Elles sont

définies par la relation d’Einstein [22, 82, 84] :

47



CHAPITRE II. MODELISATION ET OPTIMISATION

ksT
Dy =——u, (IL.11)
q
ksT
D, = B7pp (IL.12)

ol kg désigne la constante de Boltzmann et T la température.

En faisant la somme de ces deux types de courants (courant de dérive et diffusion),
nous aboutissons a I’expression suivante de la densité de courant totale pour les électrons

etles trous [22, 82] :

Jp = n.q.u, E +4.D,Vp (IL.13)

J,=p.qg.u,E —q.D,Vp (IL.14)

Ces équations sont résolues directement au sein du simulateur. Cependant, nous de-
vons aussi spécifier les modeles physiques utilisés que nous présenterons dans la par-
tie suivante. Certains de ces modeles sont directement renseignés dans le simulateur,

d’autres sont programmés a part et intégrés ensuite dans le simulateur.

II.1.2 Les modélisations physiques

Dans la section précédente, nous avons présenté le modele dérive-diffusion utilisé
pour décrire la dynamique des porteurs de charges et les statistiques utilisées pour décrire
leurs densités. Dans cette section, nous allons présenter les différents modeles physiques
décrivant les comportements des porteurs de charges dans le matériau. Les modeles pour
la mobilité de porteurs, celui du coefficient d’absorption et celui décrivant I'indice de
réfraction sont programmeé a part puis intégrés dans le simulateur. Les autres modéles tels
que ceux permettant de définir les différents types de recombinaison sont directement

renseignés dans le simulateur.
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Parametres InN GaN

U1 [cm?/Vs] 1982,9 295
H1plem?/Vs] 3,0 3,0
U2n[cm?/Vs] 10885 1460
Hoplem?/Vs] 340 170

S 0.7439 3,08

5, 2,0 2,0

N e =3) 1,0 x 107 7,7x10'6
NS [cm™3) 8,0 x 107 1,0x10'8

TABLEAU [I.1 - les parametres utilisés dans les équations (I1.15 et 11.16) pour modéliser les mobi-
lités des électrons et des trous [27, 86, 87]. En l'absence de données expérimentales, les valeurs des
parametres o, B et y sont prises égale a 1.

II.1.2.1 Les modeles physiques utilisés
a) Les modéeles de mobilité

La mobilité des porteurs de charges caractérise leur capacité a se déplacer efficace-
ment dans le matériau. Elle dépend de nombreux parametres tels que la température, le
dopage, ou encore les collisions des porteurs entre eux ou avec les impuretés. Le modele
que nous utilisons est un modele analytique et empirique proposé par Caughey et Tho-
mas [85] dans lequel sont pris en compte a la fois le champ électrique et la température.

La mobilité des électrons p, et celle des trous p, sont données par les relations suivantes :

5 T \%n
T % H2n 0 _Hln(goo)
I1.15
Hn Pln(goo) ( )
(Ncntsl ﬂ)
T % Hop(55) " — Mip (505)
szulp(ﬁ) N » (300 ) » (300) (IL.16)

Z

519
14| —N
(NCPIIK(L)YP )

300
oi1 N est la concentration totale du dopage, T la température, a, f, Y, 8, pi2, p; et Nt
sont des parametres empiriques. Leurs valeurs sont rapportées dans le tableau II.1.
Les parametres d'InGaN, lorsqu’ils ne sont pas disponibles expérimentalement, sont
estimés a partir d'une interpolation linéaire (loi de Vegard) entre les valeurs expérimen-

tales de InN et de GaN.
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Composition d’'indium C D

1 0.69642 0.46055
0.83 0.66796 0.68886
0.69 0.58108 0.66902
0.57 0.60946 0.62182
0.5 0.51672 0.46836
0 3.52517 -0.65710

TABLEAU 1.2 — Valeurs de C et D de l'équation (I.17) rapportées par Brown et. al. dans [27].

b) Le coefficient d’absorption

Le coefficient d’absorption est un parametre qui influence directement la densité de
courant délivrée par la cellule et donc son rendement. Pour décrire I’absorption dans In-

GaN, nous utilisons un modele empirique défini par la relation suivante :

o) = 105/C (Epn — Eg) + D (Ep — Bg)? (IL.17)

ou E,, est I'énergie du photon incident et Eg est ’énergie de la bande interdite pour
une composition d'indium donnée. Les valeurs de C et D, sont obtenues a partir des me-
sures expérimentales rapportées dans [27] et résumées dans le tableau I1.2. Leur dépen-
dance ala composition d'indium x est approchée par un ajustement polynomial de degré

4 pour C et quadratique pour D :

C = 3.525-18.29x+40.22x> —37.52x> +12.77x*
D = -0.6651+3.616x—2.460x°
c) Lindice de réfraction

Lindice de réfraction est calculé en utilisant le modéle d’Adachi donné par I'expres-

sion suivante [88] :
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A

E,n E,n
—— |2~ 1+ 22 1--221 +B (IL.18)
() Eg Eg
Eg

ol Eg est la largeur de la bande interdite, Ej, est I'énergie du photon incident. A et B

n(Epn) =

sont des parametres empiriques dépendant de la composition d’'indium dans le matériau.
Pour InN, nous avons : AN = 13,55 et B”N = 2,05. Pour GaN, nous avons : AN =9 31
et BON = 3,03. Les valeurs de InGaN sont obtenues a partir d’'une interpolation linéaire

entre les valeurs de InN et de GaN [86] :

AGaN =13 55x+9,31(1 - x) (IL.19)
BN =2 05x+3,03(1 — x) (11.20)
d) Les modeles de génération et recombinaison des porteurs

Pour la modélisation des pertes dans la structure, nous prenons en compte les recom-
binaisons Shockley-Read-Hall (SRH) [89]. Dans ce modele, les recombinaisons se font par
I'intermédiaire des défauts dont le niveau d’énergie se situe dans la bande d’énergie in-

terdite. Elles sont définies par I’expression suivante [30, 90] :

np—n?

T [+ niexp (5] +Tnl[p+niexp(%)] (I.21)

Rsru =

oll n et p sont respectivement, les concentrations d’électrons et des trous. n; est la
concentration des porteurs intrinseques. E;,, estla différence d’énergie entre la position
énergétique du défaut et le niveau de Fermi intrinséque. k la constante de Boltzmann et
enfin T la température. T, et T, sont les durées de vie des électrons et des trous définis en

fonction des concentrations des dopants [90, 91] :

.
Th= T” (I1.22)
e
0
.
T, 2 (IL.23)
N olta
1+ —N‘%{H’ )

ot ¥ et 1P sont les durées de vie de référence des porteurs (électrons et trous) in-
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dépendants de la densité de défauts. N;,;,; est la concentration totale des impuretés de
dopage et de défauts. N3 et N3¥ sont des constantes définissant les concentrations de
défauts recombinants pour les électrons et les trous, respectivement. Leurs valeurs sont

rapportées dans le tableau II.3.

Nous intégrons aussi dans les simulations numériques les phénomeénes de recombi-
naisons radiatives. En effet, ce type de recombinaison est fréquent dans les semi-conducteurs

a gap direct [31]. Il est défini par I’expression suivante [30, 90] :

Ryaq =P(np—n3) (I1.24)
Ou P désigne le coefficient de recombinaison radiative.

Bien que moins fréquents par rapport aux autres, les phénomenes de recombinaison
Auger sont eux aussi pris en compte. Sur la figure I1.1, nous avons présenté la variation de
ces trois phénomenes de recombinaison dans une cellule solaire PN a base d'InGaN sous
éclairement AM1.5. On peut voir que ce sont les recombinaisons radiatives qui sont majo-
ritaires suivies des recombinaisons SRH. Le type de recombinaison Auger est minoritaire

dans InGaN. Il est défini par la relation suivante [30, 90, 92] :

RAuger = Cn(l?l’l2 - nnlz) + Cp(np2 - pnf) (I1.25)

Ou C, et C,, sont des coefficients de recombinaison Auger. Leurs valeurs pour InN et
GaN sont données dans le tableau I1.3. Les mécanismes de tous ces types de recombinai-

son définis ici, sont expliqués dans la partie 1.2.2.2 page 26 du chapitre I.

I1.1.2.2 Les propriétés électriques d’'InGaN

En raison d’'un manque de données expérimentales, les propriétés électriques de In-
GaN sont-elles aussi déduites a partir d'une interpolation linéaire (loi de Vegard) entre les
valeurs de InN et GaN excepté pour la bande d’énergie interdite (Eg) et I'affinité électro-
nique (x). Ces dernieres sont obtenues a partir d'une loi de Vegard avec un parametre de
courbure, b, (loi de Vegard modifiée). Pour Eg, b est pris égal a 1,43 eV [28, 29] et pour ¥,
b est pris égal a 0,8 eV [96].

Laffinité électronique est donc donnée par :
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1028

®—@ Recombinaisons Auger
F| ¢— Recombinaisons SRH

A—A  Recombinaisons radiatives
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N N N N N N
= N w EN w o

Taux de recombinaison (em3s1)

20 ‘ ‘ i i
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Profondeur (um)

FIGURE IL 1 — Variations des différents taux de recombinaison a travers une structure PN a base
d’InGaN sous éclairement AM1.5.

Parametres InN GaN

T91[s] 1,0x107° 1,0x107°
)[9) 1,0x 1079 1,0x1079

NSRH[cm =3 5,0 x 1016 5,0 x 1016

N em™) 5,0 x 10'6 5,0x 106

Blcm3/s] 2,0x 10710 1,1x1078

Cplcmb/s] 1,5x% 10730 1,0 x 10730
Cp(cm®/s] 1,5x107% 1,0 x 1073

TABLEAU I1.3 - Valeurs des parametres de différents phénoménes de recombinaison pour InN et GaN.
Les valeurs correspondantes a InGaN sont obtenues par une interpolation linéaire (loi de Vegard)
entre les valeurs de InN et GaN [93-95].
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Croissance | Gap InN (eV) X Couche InGaN b (eV)
MBE 0,77 0,0<x<0,5 | Relaxée 1,43 [97]
MOVPE 0,675 0,15<x<0,19 | Relaxée 1,65 (98]
0,64 20,77 Relaxée 2,87 [99]
MBE 0,0<x<0.25
0,74 20,87 Contrainte 1,32 [99]
MOVPE 0,799 0,0<x<1,0 | N.R. 2,8 [100]

TABLEAU [I.4 — Différentes valeurs des paramétres de courbure (b) reportées dans la littérature. x
représente la composition d'indium dans In,Gag-xN. MOCVD : épitaxie en phase vapeur aux or-
ganométalliques, MBE : épitaxie par jets moléculaires, N.R. : Non Renseigné.

XGaN = x N (1 — x)xCN -~ 0,8x(1 - x) (I1.26)

etla bande d’énergie interdite par :

EIgnGaN — x.EIgI’lN + (1 _ x)EgGaN _ 1,43x(1 — x) (1127)

InGaN InN GaN

ou X est I'affinité électronique d’InGaN. x"™" et sont les affinités électro-
niques de InN et GaN, respectivement. EJ’““N est la bande d'énergie interdite de InGaN.
Elg”N et EgaN sont les bandes d’énergie interdites de InN et GaN, respectivement. x est
la concentration d’'indium dans InyGa(;-x)N. Nous avons rassemblé dans le tableau I1.5
les propriétés électriques de InN et de GaN. Nous pouvons noter pour le parameétre de
courbure de la bande d’énergie interdite, une disparité des valeurs reportées dans la lit-
térature. Plusieurs facteurs peuvent expliquer cette disparité : la valeur théorique du gap
de InN considérée, la méthode de mesure du gap de InGaN, I'état de contrainte de la
couche InGaN ou encore la treés grande incertitude lorsqu’il est estimé avec uniquement

des points a faible x (composition d’indium), ce qui est souvent le cas. (voir tableau 11.4).
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InN GaN
Bande d’énergie interdite (Eg) [eV] 0,7 3,42
Affinité électronique (x) [eV] 5,6 4,1
Densité d’états effectives de labande de 9,1 x 107 2,3x1018
conduction (N,) (cm™3)
Densité d’états effective de la bande de 5,3 x 10%° 4,6 x 1019
valence (N,) (cm™3)
Masse effective des électrons, ni, 0,11my 0,20my
Masse effective des trous, my, 0,65my 0,80my
Permittivité électrique (€) 15,3 8,9

TABLEAU IL.5 — Quelques valeurs des propriétés électriques du GaN et de InN a 300K [28, 101, 102].

II.2 Laméthodologie d’optimisation

II.2.1 Les différentes méthodes d’optimisation

Lobjectif de la simulation numérique dans ce travail doctoral, est 'optimisation des
cellules solaires. Optimiser un dispositif consiste a identifier une configuration optimale,
ou un optimum de fonctionnement de ce dispositif. Dans notre cas, il s’agit de détermi-
ner les performances optimales de différentes cellules et de mettre en évidence les para-
metres qui impactent le plus fortement ces performances. Notre démarche de modélisa-

tion consiste en trois étapes :

1) Identifier les variables d’optimisation, c’est-a-dire les parametres de la cellule so-

laire sur lesquels il est possible d’agir afin d’améliorer ces performances.
2) Trouver les méthodes d’optimisation adaptées a notre probléme.

3) Décrire les contraintes précisant les valeurs que les parameétres d’ optimisation peuvent

prendre.

On distingue différents types et approches d’optimisation : 'optimisation paramé-
trique, la méthode de force brute et I'optimisation avec des méthodes mathématiques

plus sophistiquées, que nous avons utilisées.

95



CHAPITRE II. MODELISATION ET OPTIMISATION

II.2.1.1 Loptimisation paramétrique

Loptimisation paramétrique est la plus couramment utilisée pour optimiser les cel-
lules solaires. Elle consiste a faire varier I'un des parametres physico-géométriques a la
fois et a observer son influence sur les performances du dispositif.

Elle permet donc surtout de mettre en évidence I'influence d'un parameétre donné que
I’on veut optimiser pour maximiser les performances d'un dispositif. Dans le cas de I'op-
timisation du rendement d’une cellule solaire, elle permettrait, par exemple, de connaitre
I'influence des parameétres physiques et géométriques de la cellule, permettant ainsi de
connaitre la valeur optimale du rendement en fonction de chaque parametre et sa sen-
sibilité par rapport a ces différents parametres. L'intérét de ce type d’optimisation réside
dans le fait que I'influence de chaque parametre sur le rendement de la cellule est facile-

ment visualisable et ainsi permet de classer ces parameétres selon leur degré d’influence.

Pour un ensemble de parametres donné de la cellule solaire, la valeur optimale du
rendement est obtenue en ne variant a la fois qu'un seul parameétre de la cellule. Zhang
et al. [103] ont simulé et optimisé une cellule solaire PN a base d’'InGaN, en optimisant
les épaisseurs et les dopages de différentes couches. Ils ont d’abord optimisé les dopages
en fixant de maniere arbitraire les épaisseurs. Ensuite, a partir des valeurs optimales des
dopages, ils ont optimisé les épaisseurs. Cependant, par rapport au rendement de la cel-
lule, le dopage optimal d'une couche dépend étroitement de son épaisseur. Donc, ici, la
démarche ne permet pas de trouver leurs optimums en les optimisant séparément. Le
résultat obtenu par ces auteurs est donc aléatoire, dépendant du fait du choix initial des

valeurs arbitraires des épaisseurs.

Doolittle et al. [66] ont, quant a eux, optimisé le rendement d'une structure PIN a base
d’'InGaN, en optimisant, pour la couche I, son épaisseur et sa concentration d’indium
séparément. Dans cette étude, ils ont également montré que la tension de circuit ouvert
(Vco) de la cellule dépend de I'épaisseur de la couche I et de la concentration d’indium.
Par conséquent, ces deux parametres sont interdépendants. On peut donc avancer que le
fait d’'optimiser ces deux parametres séparément ne permet pas de trouver leur optimum

al’égard du rendement de la cellule.

Nous voyons donc de manieére évidente, que pour réaliser une optimisation paramé-

trique, il est nécessaire que les valeurs des parametres d’optimisation évoluent de ma-
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niere indépendante les unes des autres. Pour une structure de cellule solaire, presque tous
les parametres (physiques et géométriques) sont interdépendants. De ce fait, optimiser le
rendement, en ne faisant varier qu'un seul parametre a la fois n'est donc physiquement
pas justifié et entrainerait ainsi une forte incertitude dans I’estimation du rendement op-
timal. En effet, 'optimisation d’'un parametre va probablement modifier la valeur du ren-

dement projetée sur les autres parametres, et donc fausser I'optimum calculé auparavant.

Loptimisation paramétrique est malheureusement I'approche quasiment uniquement
utilisée pour optimiser le rendement des structures de cellule solaire. Nous venons cepen-

dant de voir qu’elle ne permet pas d’accéder au rendement optimal de la cellule solaire.

I1.2.1.2 Laméthode de la force brute

La méthode de la force brute est basée sur une optimisation globale qui consiste a
tester, une a une, toutes les combinaisons possibles des parametres d’optimisation selon
un pas d’échantillonnage donné. Ensuite, on va choisir parmi toutes ces combinaisons
celle donnant le meilleur rendement de la cellule. Le nombre de solutions possibles et
le temps de calcul requis augmentent donc exponentiellement avec le nombre de para-

metres d’optimisation.

Supposons que I'on veuille optimiser le rendement d’une cellule solaire en optimi-
sant juste 4 parametres de la cellule. Si chaque parametre varie 10 fois dans un intervalle
donné, le nombre de calculs qui sera effectué sera égal a 10%. Dans notre cas, une seule
simulation d’une structure de cellule solaire simple peut prendre environ 5 minutes sur
I'un des serveurs de calcul utilisés durant ce travail, ce qui représente environ 1 mois de si-
mulation. Pour ’optimisation de 5 parameétres, il faudrait environ 10 mois. C’est donc une
méthode qui donne plus de chance de trouver le rendement optimal et simple a mettre
en ceuvre, mais qui nécessite un temps de calcul prohibitif a mesure que le nombre de

paramétres augmente.

Le choix qui a été fait au cours de cette these, est de mettre en place une stratégie
dédiée a I'optimisation de structures de cellules solaires avec des temps de calcul raison-
nables et en tenant compte de 'interdépendance des parametres d’optimisation. C’est
une nouvelle approche pour 'optimisation des cellules solaires qui permet d’explorer ef-

ficacement et intelligemment le jeu de parametres d’optimisation, méme dans le cas d'un
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grand nombre de parametres, afin de mettre en évidence plus rapidement la solution op-
timale recherchée. Il s’agit d'une nouvelle approche dans la communauté des cellules so-
laires. Cependant, elle est au contraire bien connu dans d’autres communautés, comme

celle du Machine Learning par exemple.

II.2.2 Notre approche : 'optimisation multivariée

Notre approche pour optimiser les structures de cellules solaires est basée sur une op-
timisation multivariée. Cela consiste a chercher les extrema (les minima et les maxima)
d’'une fonction objectif en fonction de plusieurs variables de la fonction selon une mé-
thode mathématique rigoureuse. Dans notre cas, la fonction objectif est le rendement de
conversion de la cellule solaire. Il s’agit donc ici, d’'optimiser le rendement de la cellule
en fonction de plusieurs parametres physiques et géométriques de la cellule. Nous avons
ainsi choisi des parametres sur lesquels il est possible d’agir afin d’améliorer le rendement

de la cellule tels que les épaisseurs et les dopages de différentes couches de la cellule.

Pour parvenir a cet objectif, nous avons con¢u un programme d’optimisation en re-
courant a I'emploi d’algorithmes mathématiques d’optimisation rigoureuse développés
par la communauté scientifique, existant dans la littérature et librement utilisables. Il
existe en effet de nombreuses bibliothéques de programmes d’optimisation incluses au
sein de différents logiciels de calcul comme MatLab, Mathematica, ou SciPy. C’est ce der-
nier que nous utilisons dans ce travail de these. Il est libre et gratuit et contient plusieurs
modules pour 'optimisation. Nous allons donc voir dans cette partie, les différentes mé-
thodes d’optimisation que I'on peut y trouver et le choix des méthodes utilisées pour ce

travail.

I1.2.2.1 Les méthodes mathématiques d’optimisation

Les méthodes d’optimisation peuvent étre classées en deux catégories : celles avec des
algorithmes d’optimisation qui permettent de résoudre des problémes avec contraintes et
celles avec des algorithmes de résolution des problemes d’optimisations sans contrainte.
Sachant que maximiser une fonction objectif (f) revient a la minimisation de I-f, tous
les algorithmes qui sont présentés ici ont pour objectif de rechercher les minima de la

fonction objectif de n variables x;, ..., x;. Soit le probleme d’optimisation suivant [104] :
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min f(xy,..., X,)
X1.-9Xn

Résoudre ce probléme revient a chercher le point (x7, ..., x;,) € IR" vérifiant :

min f(xy,..., Xp) = f(x7], ..., X},)
X1y Xn

Le point (x],..., x;) représente le minimum local de la fonction. En effet, toutes les
méthodes de minimisation que nous allons voir ici ne permettent de trouver que des mi-
nima locaux de f(xi,..., x,), contrairement aux méthodes dites globales qui permettent
donc de trouver les minima absolus de la fonction objectif [104]. Ces méthodes de mini-
misation sont des méthodes dites de "descente" qui, pour un point donné de I’algorithme

k+1
1

(x{c, ...,x,lg) a l'étape k, font en sorte qu’a I'étape (k + 1) le point (x ,...,xﬁ“) donne une

valeur plus petite a la fonction f, soit [104, 105] :

k+1 k+1 k k
FE e x ™) < FX] ey X)

Il s’agit d’algorithmes itératifs qui, a partir de parametres initiaux choisis dans I'espace

de recherche, cherchent itérativement a améliorer le critere de la fonction objectif.

I1.2.2.1.1 Loptimisation sans contraintes

On distingue plusieurs méthodes numériques pour résoudre les problémes d’optimi-
sation sans contraintes implémentées dans la bibliotheque de programmes d’optimisa-

tion de Scipy [106].

La méthode du gradient conjugué (CG) : cette méthode est basée sur un algorithme
de gradient conjugué non linéaire proposé par Polak-Ribiere [107] qui est une variante
de la méthode Fletcher-Reeves décrite dans [108]. L'algorithme utilise la direction de re-
cherche successives dj dite direction conjuguée, pour minimiser la fonction objectif f.
Suite a une recherche de minimum dans une direction donnée, la direction conjuguée
correspond a une recherche orthogonale a la direction initiale a partir du minimum trouvé.
Dans le cas de I'algorithme de Polak-Ribiere, la direction de recherche successive al’étape

k est donnée par [105, 109] :
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IV f(xi)]1?

dip,=V + _
=V e

Lalgorithme de Polak-Ribiere reprend le principe de 'algorithme de Fletcher-Reeves

en modifiant simplement la formule définissant la direction de recherche successive par :

(V) =V (xe-) Vo)
IV f ()12

di =V f(xg) +

La méthode CG repose surtout sur la résolution des problémes quadratiques. Cepen-

dant, rien n’interdit de 'utiliser pour les problemes non linéaires [105, 109].

La méthode de Newton : L'idée principale de cette méthode consiste a simplifier le
probléme, c’est-a-dire remplacer un probleme difficile par un autre plus simple. Par exem-
ple, comme une équation non linéaire est difficile a résoudre, on va la remplacer par une
équation linéaire [109]. C’est une méthode qui fonctionne trés bien lorsque le calcul de la
hessienne de f (V2 f(xx)) est facile. Cependant, a chaque itération, il faut calculer expli-
citement la matrice hessienne. La direction de recherche successive dj appelée direction

de Newton est donnée par la formule suivante [105, 109] :

dy = =V f(x) "'V f(xp)

Le point faible de la méthode est donc le fait que chaque itération nécessite le calcul de
la matrice hessienne, une information qui n’est toujours pas disponible en pratique. Dif-
férentes méthodes ont été donc développées pour 'améliorer, notamment les méthodes

dites quasi-Newton et les méthodes de Newton tronquées.

La méthode BFGS : c’est une méthode mise au point par Broyden, Fletcher, Goldfarb
et Shanno (BFGS) [110] dite quasi-Newton car elle se base sur le raisonnement de la mé-
thode Newton [111]. Comme toutes les méthodes quasi-newton, le principe est d’éviter le
calcul de la matrice hessienne qui est parfois problématique a trouver et de calculer a la
place une approximation de cette derniere qui dépend tout simplement du gradient de la
fonction. La méthode BFGS propose donc de remplacer la hessienne de f (V2 f(xx)) par

une matrice Hy définie par [109]

Hydp = =V f(xk)
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La direction de recherche successive appelée direction de quasi-Newton, est donc

donnée par I'équation suivante, équivalente a I'équation de Newton [109] :

di = -H 'V f(xp)

Laméthode de Nelder-Mead : c’est une méthode d’optimisation basée surI’algorithme
de John Nelder et Mead publiée en 1965. C’est une méthode numérique rapide ne néces-
sitant pas de calcul de gradient de la fonction objectif, mais elle peut bien str étre uti-
lisée sur des fonctions différentiables [112]. Cette méthode appelée également méthode
du simplex exploite le concept de simplexe !. La méthode consiste 2 effectuer un essai a

chaque sommet du simplex (n dimension). Les points sont triés de tel sorte que

fa) = flxe) <. < fxp+1).

Le plus mauvais des ces points (x,+1) est ensuite éliminé et remplacé par un point
meilleur situé dans une autre direction (d). Cette derniere est déterminée en calculant le

centre de gravité x, du simplex formé par les autres points, elle est donnée par [109] :

d = xC +xn+1.

Lopération peut se faire a pas fixe ou a pas variable, ce qui conduit plus généralement

a la valeur optimale [113].

La méthode de Powell : c’est une méthode qui réalise des minimisations unidimen-
sionnelles suivant des directions conjuguées sans calculer le gradient de la fonction [114].
C’est également une méthode quasi-Newton, 'idée est donc d’imiter |’algorithme de New-

ton tout en évitant de calculer la hessienne de la fonction objectif .

La méthode Newton-CG : cette méthode est un couplage entre les méthodes itéra-
tives de Newton et du gradient conjugué (CG) [115]. Elle est également appelée méthode
de Newton tronqué et utilise la méthode CG pour déterminer la direction de recherche

successive.

1. Figure géométrique a n dimensions
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II.2.2.1.2 Loptimisation sous contraintes

Une des limites des méthodes sans contraintes que ’on vient de voir, tient a la notion
de parametre borné. En effet, il arrive trés souvent que certains parametres d’ optimisation
ne soient valides que dans un certain intervalle. Par exemple, dans notre cas, les épais-
seurs de couches de la cellule ne peuvent pas étre négatives. Introduire des contraintes
dans un probléme d’optimisation permet donc d’interdire les valeurs non-réalistes des
variables d’optimisation. Le probleme peut avoir des contraintes d’égalité, soit le pro-

bleme

min  f(xy,..., X,)
(X140, X)=0

ou des contraintes de bornes inférieures et supérieures, soit le probleme d’optimisa-

tion suivant :

min fxy, ..., Xp)
li<(x1,.0Xn)<u;

ou l; # u;, pour touti=1,...,n [109]. On distingue également plusieurs algorithmes

d’optimisation sous contraintes [106].

La méthode L-BFGS-B (Low-storage Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno Bound-cons-
trained) : c’est une méthode faisant partie de la famille des méthodes quasi-newton tres
proche de la méthode BFGS. En effet, c’est une extension de cette derniere permettant de
résoudre les probléemes avec contraintes avec une quantité limitée de mémoire d’ordina-
teur. Elle est destinée a des problemes de grande taille dans lesquels les informations sur

la matrice hessienne sont difficiles a obtenir [116].

La méthode COBYLA (Constrained Optimization BY Linear Approximation) : c’est une
méthode basée sur des approximations linéaires successives de la fonction objectif, ne
requérant donc pas la dérivée de cette derniere. Elle est décrite par Michael JD Powell dans
[117]. Les approximations linéaires sont réalisées au moyen d’'un simplexe (n dimensions)

de n+1 points dans une région de confiance a chaque itération.

La méthode TNC (Truncated Newton with Constraints) : elle utilise I'algorithme de

Newton tronqué avec des contraintes. Il s’agit d'un algorithme a convergence quadra-
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tique, qui permet aussi de se passer du calcul de la dérivée de la fonction objectif [118].
Elle est tres similaire a la méthode Newton-CG et se differe de ce dernier par le fait que

chaque parametres d’optimisation peut étre contraint sur un intervalle [106].

La méthode SLSQP (Sequential Least SQuares Programming) : il s’agit d'un algorithme
séquentiel des moindres carrés utilisant aussi la méthode quasi-newton et une variante
de la méthode BFGS. C’est une version mise a jour du programme d’optimisation non-

linéaire SLSQP réalisé par Dieter Kraft [119].

I1.2.2.2 Le choix des méthodes

Les méthodes d’optimisation présentées précédemment ne donnent qu'un bref apercu
des tres nombreuses méthodes que I'on peut trouver dans la littérature. Le choix d'une
méthode adaptée a la problématique traitée est généralement tres difficile. Car si on a vu
qu’il existe plusieurs méthodes d’optimisation, il n’existe pas de méthodes d’optimisation
parfaite pour tous les types des problémes d’optimisation. En effet, aucun algorithme ne
peut logiquement prétendre étre meilleur que les autres en termes de performances sur
tous les types de problemes. Il faut donc chercher en fonction du probleme, la méthode
la mieux adaptée. Ce choix va bien évidemment étre conditionné par les propriétés et
la nature de la fonction objectif : convexité, linéarité, ou encore I'existence ou non de

contraintes.

Dans ce travail de these, nous nous intéressons a ’'optimisation des rendements de
conversion de différentes structures de cellules solaires. L'objectif est de réaliser une op-
timisation assurant de trouver le rendement optimal de la cellule. Lapproche consiste a
faire simultanément varier plusieurs parametres physiques et géométriques de la cellule
solaire afin de trouver le jeu de parametres donnant le meilleur rendement de conversion

de la cellule.

Pour mener a bien ce probleme, nous avons réalisé plusieurs tests de différentes mé-
thodes d’optimisations présentées ci-dessous, en optimisant le rendement en fonction
de quatre parametres (les dopages et les épaisseurs de la couche P et N) d’ une structure
de cellule solaire a jonction PN. Pour pouvoir comparer les différentes méthodes, nous
avons considéré pour chaque test, les mémes intervalles d’optimisation et les mémes pa-

rametres initiaux (voir tableau I1.6). L'évaluation a principalement porté sur trois criteres :
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Parametres d’optimisation | N,(cm™) d,(um) Ng(cm™3) | dp(um)

Intervalles d’optimisation | [10'®-10'9] | [0,01-0,10] | [10'6~10%°] | [0,1—-1,0]

Parameétres initiaux 1,0.1017 0,05 1.10Y7 0,50

TABLEAU II.6 — Parametres et intervalles d’optimisation, ainsi que les parametres initiaux pour l'op-
timisation d'une structure de cellule solaire PN. N, et d), désignent respectivement le dopage et
Uépaisseur de la couche P et Ny et d,, désignent, respectivement, le dopage et l'épaisseur de la couche
N.

la convergence de l'algorithme, le respect des intervalles d’optimisation et le temps de

calcul nécessaire a I’obtention du rendement optimal.

Toutes les méthodes mettent environ 5 a 10 minutes pour une simulation. En effet, la
durée d’'une simulation dépend surtout du programme de simulation qui est identique
pour toutes les méthodes. En revanche, le temps de convergence dépend de la méthode
d’optimisation utilisée. Ceci va dépendre essentiellement de deux facteurs; la durée des
simulations et le nombre d’itérations nécessaire a I'optimisation du rendement. Bien en-
tendu, nous avons intérét a ce que ce temps de convergence soit le plus faible possible afin
de trouver 'optimum du rendement en un minimum d’itérations. Nous avons regroupé

sur la tableau I1.7 les temps de convergence de quelques méthodes.

A partir de ces tests, nous nous sommes vite rendu compte que les méthodes d’ optimi-
sation sans contraintes sont assez lentes et donnent la plupart du temps des parametres
optimaux hors des intervalles d’optimisation, ce qui peut conduire a des parametres phy-
siques et géométriques irréalisables. La figure I1.2 présente les profils d’optimisation du
rendement avec les méthodes BGFS et Nelder-Mead (optimisation sans contraintes) en
fonction du nombre d’itérations. Loptimisation avec la méthode BFGS a nécessité en-
viron 30 heures de simulation pour 165 itérations. Celle avec la méthode Nelder-Mead
a nécessité environ 18 heures de simulation pour 122 itérations. Nous avons regroupé
sur le tableau I1.7 les nombres d’itérations et les temps de convergence de ces deux mé-
thodes. Les rendements optimaux obtenus avec ces deux méthodes présentent au moins
un parametre optimal se trouvant hors intervalle d’optimisation. Pour la méthode BFGS
I’épaisseur optimale de la couche N est de 1,3 pum alors que nous avons fixé la limite supé-
rieure de I'intervalle d’optimisation a 1,0 pm. Pour la méthode Nelder-Mead les dopages

optimaux de la couche N et P sont respectivement de 8,4.10° cm3 et 1,4.10%° cm™3, des
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FIGURE II.2 - Profils d'optimisation du rendement de la cellule solaire PN avec des méthodes d’op-
timisation sans contraintes. Les rendements a 0% correspond a des valeurs physique irréalisables
comme des épaisseurs de couches négatives.

valeurs qui dépassent également les limites des intervalles d’optimisation respectifs. On
remarque également tout au long de 'optimisation, des rendements nuls qui sont obte-

nus avec des épaisseurs de couches négatives hors intervalles d’optimisation.

Les méthodes d’optimisation sans contraintes ne permettent donc pas de respecter
les limites physiques et géométriques de la cellule solaire. Par conséquent, I'’espace de re-
cherche de I'optimum devient tres vaste, c’est pourquoi les méthodes mettent beaucoup

plus de temps a trouver I'optimum.

Concernant les méthodes d’optimisation sous contraintes testées, a savoir COBYLA,
L-BFGS-B, TNC et SLSQP seule la méthode COBYLA ne permet pas de parvenir a un résul-
tat satisfaisant. En effet, comme pour les méthodes sans contraintes, certains parametres
optimaux obtenus présentent des valeurs qui sont hors intervalles d’optimisation. Ceci
est dii au fait que, contrairement aux trois autres méthodes (L-BFGS-B, TNC et SLSQP),
la méthode COBYLA n’est pas une méthode bornée. C’est-a-dire que la méthode ne tient
pas compte des contraintes de bornes (min, max) imposées par le probleme. Sur la figure
I1.3, nous avons présenté les profils de d’optimisation du rendement de la cellule PN avec
les méthodes SLSQP, L-BFGS-B et TNC. Ces trois méthodes respectent bien les contraintes
(intervalles d’optimisation) et obtiennent le méme rendement optimal avec presque les
meémes parametres optimaux. Nous avons regroupé sur le tableau II.7 les nombres d’ité-

rations et les temps de convergence de ces différentes méthodes.
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FIGURE I1.3 - Profils d'optimisation du rendement de la cellule solaire PN avec des méthodes d’opti-

m

isation sous contraintes.

Optimisation sans contraintes

Optimisation sous contraintes

Méthodes d’optimisation | BFGS Nelder-Mead SLSQP | L-BFGS-B TNC
Nombre d’itération 165 122 30 60 62
Temps de convergence (h) | 30 18 4 9 7

TABLEAU II.7 — Nombre d'itérations et temps de convergence estimé pour l'optimisation du rende-
ment d'une structure de cellule solaire a jonction PN. Optimisation du rendement en fonction de
quatre parameétres de la cellule avec différentes méthodes d’optimisation.
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La méthode SLSQP est la plus rapide comme le montre la figure 11.3, avec un temps de
convergence d’environ 4 heures pour 30 itérations. C’est aussi celle qui converge le mieux,
pour n'importe quel jeu de parametres initiaux , comme on le voit sur la figure I1.4. Nous
avons sur cette figure, présenté deux profils d’optimisation avec deux conjectures initiales
différentes : un point avec un rendement initial de 14,43 % et un autre avec un rendement

initial de 9,24 %, et on peut voir que les deux profils convergent vers un méme optimum.

La méthode L-BFGS-B présente également des résultats de convergence satisfaisants

avec un temps de convergence d’environ 9 heures nécessitant 60 itérations.

La méthode TNC présente un temps de convergence d’environ 7 heures nécessitant
62 itérations. La méthode est donc plus rapide par rapport a la méthode L-BFGS-B méme
si elle nécessite plus d’itérations. Cela montre donc que les simulations durent moins de
temps avec la méthode TNC qu’avec la méthode L-BFGS-B. Cependant, la méthode TNC
diverge trés souvent par rapport aux autres. En effet, soit la méthode converge au bout
d’'une soixantaine d’itérations (pour I'optimisation de 4 parametres) soit elle diverge. Ceci
dépend des parametres initiaux; la méthode diverge si les parametres initiaux ont des

valeurs trées éloignées de leurs valeurs optimales.

Nous avons donc choisi pour ce travail de these d’utiliser ces trois méthodes (SLSQP,
L-BFGS-B, TNC) pour 'optimisation des structures de cellule solaire. Afin de nous assurer
que la valeur obtenue est le rendement optimal de la cellule solaire, toutes les cellules
sont optimisées plusieurs fois au moyen de ces trois différentes méthodes, et on vérifie
si toutes les optimisations conduisent a la méme valeur optimale du rendement de la

cellule.
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FIGURE I1.4 — Profils d’optimisation du rendement de la cellule solaire PN avec la méthode SLSQP
en considérant deux points initiaux différents : un point avec un rendement initial de 14,43 % et un
autre un avec un rendement initial de 9,24 %.

I[1.3 Lamise en ccuvre

Dans cette partie, nous allons voir quels sont les outils utilisés pour modéliser et op-
timiser les structures de cellules solaires. L'approche développée ici consiste a utiliser un
certain nombre de logiciels : un logiciel commercial pour la simulation et un logiciel libre
pour 'optimisation. Ensuite, un couplage fort est réalisé entre les logiciels afin de per-

mettre les échanges entre le simulateur et ’optimiseur.

I1.3.1 Loutil de simulation Atlas™ (SILVACO™)

Loutil de simulation utilisé dans cette thése est le logiciel Atlas™ appartenant aux fa-
milles des logiciels de la société SILVACO™ (Silicon Valley Corporation). Ce dernier fait
référence a un ensemble de logiciels permettant la modélisation physique et les proces-
sus de fabrication (gravure, dépot, dopage, épitaxie...) des composants a base de semi-
conducteurs. Atlas permet de prédire le comportement électrique et fournit aussi des
informations sur la distribution interne des variables associées au fonctionnement du
dispositif telles que, le champ électrique, le potentiel, les concentrations des porteurs de
charges, etc., autant de données extrémement importantes pour une meilleure concep-

tion et optimisation des procédés technologiques.

Les simulations sont basées sur la résolution des équations de dérive-diffusion pré-

sentées dans la partie précédente. La structure simulée est maillée et chaque point du
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FIGURE IL.5 — Fichiers d’entrée et de sortie d’Atlas [120]

maillage (nceuds) a des propriétés qui lui sont associées telles que le type et le profil de
dopage, la concentration des dopants ou encore le type de matériau. Par conséquent, les
grandeurs physiques comme le champ électrique, le potentiel, etc. peuvent étre calcu-
lées pour chaque nceud. Le choix du maillage est donc trés important pour I'obtention de

bons résultats.

I1.3.1.1 Le mode de fonctionnement

Le simulateur Atlas fonctionne principalement avec deux fichiers d’entrée et trois fi-
chiers de sortie (voir figure I1.5). Le fichier d’entrée (Structure Files), est le fichier conte-
nant les commandes pour 'exécution d’Atlas et ’autre fichier d’entrée (Command File),
est le fichier permettant de définir la structure qui sera simulée. Concernant les fichiers de
sortie, le fichier Runtime output donne la progression et les messages d’erreur et d’aver-
tissement au fur et a mesure de la simulation, le fichier Log Files stocke toutes les carac-
téristiques électriques du dispositif et enfin le fichier Solution Files permet de stocker les

données 2D ou 3D concernant la structure en un point donné [120].

Les deux derniers fichiers de sortie (Log Files et Solution Files) sont traités par I'outil
de visualisation TonyPlot qui permet de visualiser les résultats des simulations (structure

du composant, caractéristiques électriques et toutes les autres grandeurs physiques).

Lenvironnements DevEdit est un éditeur graphique qui permet d’éditer la structure
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FIGURE II.6 — Les différents outils de SILVACO

(dopage, maillage, les types de matériaux)

ATHENA permet de simuler les processus de fabrication du composant effectués en

salles blanches.

Lenvironnements DeckBuild permet d’écrire les commandes a exécuter et de visua-
liser 'exécution du code en temps réel. On peut également y définir la structure et son

maillage.

En somme, ces outils de SILVACO peuvent étre classés en deux catégories : les simula-
teurs (Athena et Atlas) et les outils interactifs permettent de communiquer avec les simu-

lateurs (DeckBuild, DevEdit et TonyPlot) (figure 11.6).

I1.3.1.2 Lordre de commandes d’Atlas

Le programme de simulation d'un dispositif se fait en plusieurs étapes précises dont
il faut soigneusement respecter 1’ordre (voir figure 11.7), faute de quoi le programme ne

s’exécutera pas. Les commandes fondamentales des différentes étapes sont les suivantes :
1. Définition de la structure.
e MESH : cette commande permet de créer le maillage de la structure.
* REGION : permet de définir les différentes régions d'un matériau.
e ELECTRODE : permet d’'indiquer |’endroit et les noms des électrodes.
e DOPING : permet de spécifier les concentrations et les profils des dopages.

2. Spécification des modeles et des matériaux
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MATERIAL : pour définir le matériau utilisé

MODELS : pour la définition des modeles physiques utilisés.

CONTACT : pour indiquer les attributs physiques d'une électrode.

INTERFACE : permet de définir les parametres d’interface.
3. Sélection de la méthode numérique

e METHOD : pour indiquer la méthode numérique a utiliser pour résoudre les

équations aux dérivées partielles.
4. Spécification des solutions
* LOG : permet de sauvegarder dans un fichier toutes les caractéristiques élec-
triques du dispositif.

e SOLVE : cette instruction vient toujours apres LOG, elle permet de chercher

une solution pour un ou plusieurs points de polarisation.
* SAVE: permet de sauvegarder les informations d'un point de maillage dans un
fichier de sortie.
5. Analyses des résultats

* EXTRACT : permet d’extraire les valeurs des parametres enregistrés dans les

différents fichiers.
e TONYPLOT : permet d’afficher graphiquement les résultats.
Pour les dispositifs optoélectroniques comme les cellules solaires, une autre com-

mande (BEAM) tres importante doit étre déclarée au niveau 4 des groupes de commande.

Elle permet de définir le faisceau lumineux incident sur le dispositif.

Afin de permettre I'optimisation des cellules solaires, le programme de simulation doit
étre associé a une démarche d’optimisation. Cette association permettra d’avoir un outil

complet "simulation-optimisation", pour simuler et optimiser les dispositifs.

II.3.2 Le programme d’optimisation

Durant ce travail de these, nous avons utilisé un outil d’optimisation qui avait été dé-
veloppé au laboratoire en 2012 et 2013 dans le cadre du projet "Simulation et optimisa-

tion de cellules solaires" de I'’équipe "Matériaux fonctionnels". Ce programme utilise le
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FIGURE II.7 - Ordre des commandes dans un programme Atlas

langage de programmation Python. C’est un langage a la fois simple d’utilisation et puis-
sant. Il permet de bénéficier d'un ensemble de librairies spécialisées dans de nombreux

domaines.

Ce programme utilise la librairie SciPy, une librairie regroupant un ensemble de mo-
dules pour la programmation scientifique. Certains de ces modules sont cités ci-dessous
[121] :

e scipy.integrate : un module pour les calculs d’'intégrales.

e scipy.interpolate : un module utilisé pour interpoler des fonctions.

* scipy.optimize : un module pour I'optimisation

e scipy.fftpack : un module pour calcul des transformées de Fourier.

e scipy.signal : un module pour le traitement de signal.

e scipy.linalg : un module pour I'algebre linéaire.

* scipy.ndimage : un module pour le traitement d'images.

C’est plus particulierement le module scipy.optimize que est utilisé pour I'optimisa-
tion des structures de cellules solaires. Le module regroupe tous les algorithmes d’optimi-

sation présentés dans la partie 11.2.2.1. Il contient principalement deux types de fonctions
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Programme de simulation

Atlas
Simulation du composant

Il

Programme d’optimisation

Python

Optimisation du composant

FIGURE IL.8 - schéma illustrant le couplage du programme de simulation et d'optimisation.

permettant de minimiser une fonction : la fonction scipy.optimize.minimize_scalar, pour
minimiser une fonction scalaire d'une seule variable et la fonction scipy.optimize.minimize,
pour minimiser une fonction scalaire d'une ou plusieurs variables. Voulant optimiser si-
multanément plusieurs parametres du dispositif, c’est donc la fonction scipy.optimize.minimize
qui nous sera utile.

Comme nous l'avons indiqué plus haut (dans la partie 11.2.2.1), seulement trois mé-
thodes d’optimisation s’averent pertinentes pour les structures étudiées : la méthode L-
BFGS-B, la méthode TNC et la méthode SLSQP. Ces méthodes ont été utilisées grace a
ce programme d’optimisation qui, en pratique, supporte toutes les autres méthodes in-
cluses dans le module scipy.optimize. Le choix des méthodes étant fonction des structures
étudiées.

Le programme d’optimisation gere aussi I’échange des données entre le programme
de simulation et les algorithmes d’optimisation. Pour des raisons de lisibilité, le programme

d’optimisation est découpé en plusieurs parties dont notamment :

* Un module d’interface qui permet de définir la méthode d’optimisation, les para-
metres d’optimisation, les intervalles d’optimisation ainsi que les parametres ini-
tiaux. Ces derniers sont choisis de maniere aléatoire dans I'espace de recherche. A
chaque itération, les valeurs des parametres d’optimisation sont directement com-

muniqués au programme de simulation (Atlas).

* Un module contenant le programme principal (optimiseur), dans lequel, on défi-
nit entre autres le rendement de la cellule (fonction objectif), calculé a partir des
parametres significatifs de la cellule solaire communiqués par le programme de si-

mulation.
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e Un module permettant la sauvegarde des différents résultats sur plusieurs fichiers
regroupés dans un méme dossier. Citons notamment un fichier permettant de suivre
I’évolution du rendement en fonction des différents parametres d’optimisation. Nous
utilisons ensuite Matplotlib, une autre librairie de Python, qui permet le tracage et
la visualisation des données, en lieu et place de TonyPlot, peu adapté a cette facon

d’utiliser Silvaco.

Afin de bien controler certains modeles physiques utilisés, ces derniers sont program-
més a part. De cette maniére, il est possible d’utiliser des modeles empiriques, permet-
tant ainsi d’avoir des résultats beaucoup plus réalistes. Il s’agit principalement du modeéle
pour la mobilité des porteurs, du modele pour le coefficient d’absorption et du modele
pour l'indice de réfraction du matériau. Les modeles en question sont implémentés en

langage C et intégrés dans le programme de simulation (voir figure I1.9).

Le choix de parametres d’optimisation est trés important. Ainsi, dans notre travail de
thése, puisque nous portons notre attention sur I'optimisation du rendement de conver-
sion de la cellule solaire, nous nous intéressons aux parametres de la cellule susceptibles
d’influencer de maniere significative le rendement. Ainsi, nous optimisons principale-
ment les différentes épaisseurs de couches de la cellule, les concentrations des différents
dopages, les compositions d'indium et les travaux de sortie des métaux pour les contacts
métalliques de type Schottky. En outre, pour que I'algorithme d’optimisation fonctionne
comme prévu, les parametres d’optimisation devraient avoir des plages de variation si-
milaires. Par conséquent, ils sont normalisés a leur valeur maximale. Cependant, pour les
concentrations de dopage, la quantité significative est le log9(N4), la normalisation doit

donc étre de type logarithmique.

Le programme d’optimisation présente plusieurs avantages. Tout d’abord, il permet
d’avoir un temps de réponse tres rapide, puisqu’aucun fichier intermédiaire n’est utilisé
lors des différents échanges des données. De plus, ce couplage permet de bénéficier d'un
ensemble d’algorithmes mathématiques trés efficaces pour l'optimisation multivariée.
Par ailleurs, grace au module d’interface, nous pouvons facilement accéder a n'importe
quel parametre d’optimisation, et le modifier, sans toucher le programme de simulation.
Enfin, ¢’est un programme qui ne dépend pas de la méthode d’optimisation utilisée. Ainsi,

nous avons également la possibilité de changer la méthode d’optimisation sans pour au-
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FIGURE II.9 — schéma illustrant les différents programmes utilisés pour la simulation et l'optimisa-
tion des structures de cellules solaires.

tant modifier 'optimiseur.

Le programme propose d’utiliser les méthodes d’optimisation mathématique présen-
tées précédemment associées a des fonctions d’analyse et de traitement des données is-
sues du simulateur (Atlas). Ce programme avait été concu et développé au laboratoire
pour la simulation et a 'optimisation de structures de cellules solaires et utilisé dans
cette thése pour cet objectif. Néanmoins, il peut tres bien étre adapté pour I'optimisation

d’autres dispositifs.

Conclusion du chapitre

Pour conclure, ce chapitre nous a permis de présenter, dans un premier temps, le mo-
dele dérive-diffusion utilisé dans cette these pour la modélisation des phénomenes de
transport de charges dans les semi-conducteurs. Aussi, nous avons pu observer les diffé-
rentes approches utilisées actuellement pour optimiser les structures de cellules solaires,
et avons présenté, par la méme occasion une nouvelle méthode, qui consiste a une op-
timisation multivariée des cellules solaires. Par la suite, étant donné le nombre impor-

tant de méthodes d’optimisation existant dans la littérature, nous avons réalisé plusieurs
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tests d’optimisation afin de choisir les méthodes adaptées au mieux a notre probléme.
Enfin, nous avons présenté le programme d’optimisation développé au laboratoire pour
les cellules solaires InGaN et qui associe les méthodes d’optimisation mathématique et le

simulateur Atlas.
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CHAPITRE III. CONCEPTION DE NOUVELLES STRUCTURES PHOTOVOLTAIQUES A
BASE D’INGAN

III.1 Cellule solaire sans couche P

Dans ce nouveau chapitre, nous présentons I’étude de nouvelles structures de cellules
solaires. Certains des enjeux technologiques majeurs dans la réalisation des cellules so-
laires a base d’InGaN sont la difficulté de réaliser le dopage de type P et la maitrise des
procédés de fabrication des contacts métal-semi-conducteur, particulierement dans le
cas d'une couche dopé P [122, 123]. Afin de palier donc ces probléemes liés a la couche
P, nous avons simulé et optimisé les performances de structures de cellules solaires sans
la couche P (structure Schottky). Il s’agit de structures dans lesquelles la jonction PN est
remplacée par une jonction métal-semi-conducteur. En effet, nous avons vu dans la sec-
tion I.1.1 du chapitre I que pour créer un courant électrique a partir d'une cellule solaire, il
faut dissocier les paires électron-trou photogénérées et les collecter dans un circuit élec-
trique extérieur avant leurs recombinaisons au sein du matériau semi-conducteur. La sé-
paration des paires électron-trou se fait généralement par la création d'une barriere de
potentiel dans le semi-conducteur, cela par le biais d'une jonction PN, mais également
par le biais d’'une jonction métal-semi-conducteur. Cette approche nous a été suggérée
par 'optimisation elle méme lors de I'optimisation des structures PN. Elle avait en effet
tendance a suggérer 'utilisation de couches P ultra fines, a la limite basse imposée. Nous

avons donc testé la solution consistant a la supprimer purement et simplement.

III.1.1 Le contact métal/semi-conducteur

Le contact entre une couche métallique et un semi-conducteur peut se comporter dif-
féremment selon la structure des bandes d’énergie a I'interface [5, 124]. En effet, il peut se
comporter soit comme un contact Schottky, soit comme un contact ohmique. Le contact
Schottky permet I’établissement d'une barriere de potentiel dont I'origine est une zone
de charge d’espace (ZCE) dans le semi-conducteur. Le contact ohmique est, quant a lui
trés important pour pouvoir réaliser I'interconnexion électrique des différents dispositifs

d’un systeme électronique [5].

I11.1.1.1 Le travail de sortie d’'un matériau

Le type de contact métal-semi-conducteur est déterminé par rapport a la différence

entre le travail de sortie du métal (gd,,) et le travail de sortie du semi-conducteur (qos)
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FIGURE III.1 - Définition du travail de sortie et de lUaffinité électronique : a) pour un métal, b) pour
un semi-conducteur.

Eléments Cr Au Pt

Travail de Sortie (eV) 4,6 4,8 5,65

TABLEAU III. 1 — Travaux de sortie de certains métaux et a fort travail de sortie [125, 126]

[5]. Le travail de sortie est I'énergie minimum nécessaire pour extraire un électron du
matériau depuis le niveau de Fermi d’énergie E. Il est donc défini comme étant la diffé-
rence d’énergie entre le niveau du vide (NV) et le niveau de Fermi du métal ou du semi-
conducteur. Cependant, pour un semi-conducteur, g¢; n’est pas une constante physique
du matériau. En effet, gd; dépend du niveau de Fermi qui, lui, dépend du dopage. Ainsi
pour un semi-conducteur, c’est plutot’affinité électronique, gx (différence d’énergie entre
le niveau de vide et le bas de la bande de conduction (Ec)) qui est plus représentative (fi-

gure III.1).

Le travail de sortie d’'un métal est donc donné par : g, = NV —Eg et I'affinité électro-
nique est donnée par: gx = NV—E¢ [5]. Dans les tableaux III.1 et II.2, nous avons rapporté
respectivement, les travaux de sortie de certains métaux et I'affinité électronique de InN

et de GaN.

Eléments InN GaN

Affinité électronique (eV) 5,6 4

TABLEAU II1.2 — Affinités électroniques de InN et de GaN. Celle de InGaN est obtenue avec une in-
terpolation linéaire entre les valeurs de InN et de GaN avec un paramétre de courbure (b=0,8 eV)
[27, 66].
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FIGURE II1.2 — Diagramme des bandes d’énergie, cas ott b, < : a) avant contact, b) apres contact.

Considérons maintenant le cas d'un semi-conducteur de type N :

* lorsque ¢, <ds, le niveau énergétique des électrons a I'interface du métal est plus
grand que celui du semi-conducteur, les électrons vont donc passer du métal vers
le semi-conducteur jusqu’a I'alignement des niveaux de Fermi (équilibre thermo-
dynamique). Il apparait donc a la surface du métal, un déficit d’électrons et une
accumulation d’électrons dans le semi-conducteur. Il en résulte une courbure des
bandes d’énergie du coté du semi-conducteur qui se manifeste vers le bas et le

contact ainsi obtenu est ohmique (voir figure I11.2).

e lorsque ¢, >ds, les électrons du semi-conducteur a I'interface, possédent une plus
grande énergie que ceux du métal et vont donc diffuser vers ce dernier jusqu’a I'ali-
gnement des niveaux de Fermi. Ce mouvement d’électrons fait apparaitre une ac-
cumulation d’électrons a l'interface du métal et une zone de charge d’espace qui
s’étend coté semi-conducteur. Comme pour une jonction PN, un champ électrique
s’établit et équilibre les forces de diffusion des porteurs. Cette fois-ci, la courbure
des bandes d’énergie se manifeste vers le haut et le contact ainsi obtenu est un

contact Schottky (voir figure I11.3).

III.1.1.2 La cellule solaire Schottky

La conversion photovoltaique provient de la séparation des porteurs photogénérés
par le biais d'une zone de charge d’espace (ZCE) dans le matériau. Cette ZCE peut étre
créée par une jonction PN mais aussi, comme nous venons de le voir par une jonction
métal-semi-conducteur. La cellule solaire Schottky est basée sur cette derniére avec un

semi-conducteur de type N dans le cas ou ¢,,,>b;. La ZCE ainsi créée s’étend dans le semi-
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FIGURE II1.3 — Diagramme des bandes d’énergie, cas ot &, >d; : a) avant contact, b) apres contact.

conducteur et sa largeur dépend de la hauteur de la barriere de potentiel qui s'oppose au

passage des électrons du métal vers le semi-conducteur donnée par :

qds =qbm—qgx (I1L.1)

Plus g¢pp augmente et plus la largeur de la ZCE augmente. Sachant que les perfor-
mances de la cellule dépendent, entre autres, de la largeur de la ZCE, nous pouvons ai-
sément constater qu’il faudra envisager |'utilisation d'un métal ou alliage a fort travail de
sortie. Ainsi, le métal envisagé ici, pour nos structures de cellules solaires, est le platine.
Dans la littérature les mesures expérimentales donnent des valeurs dont la variation se
situe entre 5,6 a 6,35 eV [127-129]. Cette disparité des travaux de sorties est due a la ré-
action d’adsorption de certains éléments chimiques (O, Au, Ag, halogenes) sur le platine
[127, 130]. Gossenberger et al. [130] ont montré que I’absorption du fluor permettrait par
exemple, d’atteindre un travail de sortie supérieur a 7 eV. D’autres matériaux pourraient
étre envisagés pour la réalisation du contact et notamment le graphene qui fait I'objet
d’'un intense travail de recherche [131] mais son travail de sortie (= 4.6 eV) [132] ne per-

met pas de réaliser le contact Schottky sur InGaN.

Lorsque la cellule est éclairée, les photons d’énergie supérieure a la bande d’énergie
interdite du semi-conducteur vont créer des paires électron-trou qui sont ensuite sépa-
rées par le champ électrique interne créé dans la ZCE. Toutefois, il est nécessaire que
la couche métallique utilisée soit suffisamment fine pour permettre la pénétration du
rayonnement solaire dans le semi-conducteur. Le transport du courant est di principa-
lement aux porteurs majoritaires (les électrons), on parle alors d'un dispositif a porteurs

majoritaires, contrairement a la jonction PN, ou ce sont les porteurs minoritaires qui in-
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FIGURE II1.4 - Cellule solaire Schottky a base d’'InGaN.

terviennent.

III.1.2 Simulation et optimisation d’'une cellule solaire Schottky

III.1.2.1 Les performances de la cellule

Nous avons mené une étude complete d'une structure de cellule solaire Schottky a
base d'InGaN. La figure I11.4 présente une vue schématique de la cellule. Elle est consti-
tuée d’'une couche métallique de 5 nm en contact intime avec une couche d'InGaN dopée
N dont la concentration des dopants et I'épaisseur seront optimisées. En pratique, toutes
les structures étudiées dans cette these peuvent étre réalisées en utilisant les méthodes
classiques de croissance sur un substrat tel que le saphir avec une couche tampon de
GaN fortement dopé N entre le substrat et la cellule [32, 33]. Les métallisations ohmiques
de type N sont réalisées en surface de la couche de GaN fortement dopée pour assurer
un bon contact. Les contacts ohmiques en face avant sont réalisés en transverse avec le
contact Schottky. La structure est ensuite mise sous un éclairement AM1.5 qui est I'éclai-
rement standard de tests d’évaluation des cellules solaires photovoltaiques. Il correspond

a une puissance lumineuse incidente de 1000W/m? et une température de 25°C.

Nous avons optimisé simultanément quatre parametres de la structure : le dopage

de type N (Ng ) de la couche InGaN, son épaisseur (d}), la concentration d'indium dans
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InyGan-xN (x) et le travail de sortie (W) de la couche métallique.

Ces parametres doivent cependant étre contraints dans des intervalles de variation
dans lesquels ils sont significatifs notamment en termes physiques et technologiques
(voir tableau I11.3). La composition d’indium, les épaisseurs de couche et le travail de sor-
tie sont normalisés a 1. Pour le dopage, il est normalisé logarithmiquement (log10) a sa

valeur maximale.

Nous avons choisile dopage de type N, entre un dopage résiduel minimal de 10'6cm =3

et un dopage maximal de 10'°cm 3. Nous avons alors, N, € [1016 —10'%] cm 3.

La valeur minimale de I'épaisseur de la couche InGaN a été prise a 100 nm, ce qui
garantit 'absorption d'une partie importante des longueurs d’ondes du spectre. Sa va-
leur maximale est de 1 pm. Nous avons alors, d, € [0,1—1,0] um. La valeur maximale de
I’épaisseur est naturellement contrainte par I'intervalle de composition d’indium choisi :
plusla composition d'indium dans InGaN est grande (sur un substrat de GaN), plus1’épais-

seur maximale réalisable sera faible.

La variation de la concentration d’indium dans In,Gag-x)N est autorisée sur toute la

gamme des concentrations : x € [0 —1].

Enfin, pour le travail de sortie du métal, nous avons choisi de le contraindre entre les

forts travaux de sortie de métaux et alliages existants. Nous avons donc, Wy € [5,1 —-6,3] eV.

Le programme d’optimisation doit donc trouver le quadruplet optimal (Ng; dp,; x; W)
donnant le rendement de conversion maximal de la cellule solaire. Le rendement (1)) op-
timal ainsi obtenu est de 18,2% avec les parameétres d’ optimisation suivants :

(Ng; dn; x; Wp) = (6,5.10%cm=3; 0,86um; 0,56; 6,3eV). Nous avons rapporté dans le
tableau II1.3, toutes ces valeurs ainsi que celles des parametres significatifs de la cellule
qui sont : la tension de circuit ouvert (Vcp), le courant de court-circuit (Icc) et le fac-
teur de remplissage (FF). La figure IIL.5 représente les caractéristiques courant-tension et

puissance-tension de la cellule solaire obtenus avec les parametres optimaux.

Ces résultats montrent la pertinence d'une telle approche qui permet de se passer de
la couche P (qui est trés problématique actuellement) et avoir une cellule solaire avec des

performances comparables aux structures avec couche P . Un point essentiel d'une telle
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Parametres d’optimisation Ng(cm™3) dn(um) X We(eV)
Intervalles d’optimisation [10'%-109 | f[0,1-1,0] |[0-1] | [51-6,3]
Paramétres optimaux 6,5.1016 0,86 0,56 6,3
Vco(V) Icc(mA/cm?) | FE(%) (%)
Parametres significatifs de la cellule €0 ce ° e
0,863 26,80 78,82 18,2

TABLEAU II1.3 — Les paramétres et intervalles d’optimisation, les parametres optimaux et les para-
metres significatifs de la cellule solaire Schottky. Vco est la tension de circuit ouvert, Icc, le courant
de court-circuit et FE le facteur de remplissage.
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FIGURE IIL.5 — Caractéristiques courant-tension et puissance-tension de la cellule solaire Schottky

obtenus avec les parameétres optimaux.

structure viendrait du choix de la couche métallique. En effet, cette derniére couvre la

face d’éclairement de la cellule. Un dép6t d’'une couche épaisse ferait obstacle a I'absorp-

tion des rayonnements solaires. D’ou 'utilisation d'une fine couche de 5nm qui permet

d’avoir une couche semi-transparente qui laisse passer une grande partie des photons

incidents. Cette épaisseur a été choisie aprés une étude de 'impact de I'épaisseur, du

spectre d’absorption et de la résistance spécifique du contact sur les performances de la

cellule solaire. En outre, comme le montre ’optimisation, cette couche doit avoir un tra-

vail de sortie le plus élevé possible (6,3eV) afin de garantir les 18,2% de rendement de la

cellule.
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III.1.2.2 Limpact des parameétres sur le rendement

Apres avoir obtenu les performances optimales de la cellule solaire, nous avons estimé
I'impact des différents parameétres sur le rendement, notamment celui de la composition

d’indium et du travail de sortie.

I11.1.2.2.1 Lavariation de la composition d’'indium

Dans un premier temps, nous avons étudié I'impact de la composition d'indium dans
le matériau. La figure II1.6 représente la variation du rendement en fonction de la compo-
sition d'indium pour différents travaux de sortie du métal. Les autres parametres d’opti-
misation sont maintenus a leurs valeurs optimales. Pour un travail de sortie donné, I'aug-
mentation de la composition d’'indium entraine un maximum du rendement qui croit
avec I'augmentation du travail de sortie. Cette variation du rendement est due aux varia-
tions opposées du Igc et du V. En effet, dans la figure II1.6, nous avons représenté les
caractéristiques courant-tension pour différentes compositions d’indium, nous pouvons
observer que I’augmentation de la composition d'indium entraine une augmentation du
Icc et en méme temps une diminution du V. Ceci est di au fait que 'augmentation de
la composition d’indium provoque des modifications de I'ensemble des parametres de
la couche active, notamment, le spectre d’absorption et la largeur de la bande d’énergie

interdite. Laugmentation du Icc est donc due a 'amélioration de I'absorption de la lu-
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miere tandis que la diminution du Vg est due au rétrécissement de la bande d’énergie

interdite.

La composition d'indium dans InGaN revét d'une importance primordiale pour les
performances de la cellule solaire. La composition optimale pour cette structure se situe

autour de 0,56 (Eg = 1,54eV) pour un travail de sortie de la couche métallique de 6,3eV.

I11.1.2.2.2 Lavariation du travail de sortie du métal

La figure I11.8 représente la variation du rendement en fonction du travail de sortie du
métal, W, pour différentes compositions d’indium, x. Les autres parametres d’optimi-
sation sont maintenus a leurs valeurs optimales. L'augmentation du travail de sortie du
métal conduit a un élargissement de la zone de charge d’espace (ZCE) , augmentant ainsi

le champ électrique dans la jonction, comme le montre la figure II1.10.

Nous avons représenté dans la figure II1.9, les caractéristiques courant-tension pour
différents travaux de sortie du métal. Nous pouvons constater que lorsque le travail de
sortie augmente et donc la ZCE, le Vo augmente et dans une moindre mesure, le FF

aussi, ce qui explique 'augmentation des performances de la cellule.

Comme la composition d’indium, le travail de sortie du métal a un impact important
sur les performances de la cellule solaire Schottky. I doit en effet, étre le plus élevé pos-
sible comme le montre les figures II1.6 et II1.8. Par ailleurs, sur la figure II1.8, on voit que
pour une composition d’'indium donnée, il existe un seuil minimal du travail de sortie au-
dela duquel le rendement devient nul. En effet, 'augmentation de la composition d’in-
dium entraine une augmentation de l'affinité électronique. Ceci se traduit par une dimi-
nution de la hauteur de barriere de potentiel (¢pp) entre la couche métallique et la couche
d’'InGaN, ce qui peut changer le contact Schottky en contact ohmique. Par exemple, pour
une composition d’'indium de 0,6, le seuil se situe a 5,4eV. Une couche métallique avec
un travail de sortie inférieur a 5,4eV ne peut donc pas permettre de réaliser un contact
Schottky. Le contact ainsi formé est ohmique. Il devient Schottky pour les travaux de sor-

tie supérieurs a 5,4eV.

I11.1.2.2.3 Leffet de la couche interfaciale
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N*(em™) | 1.10%em™ | 3.10"cm™ | 5.10"%cm™3
Vo (V) 0,96 0,97 0,92
Icc(mAcm?) 23,34 23,07 22,63
FF (%) 79,2 79,0 54,04
n(%) 17,74 17,67 11,25

TABLEAU I11.4 - Tension de circuit ouvert (Vco), courant de court-circuit (Icc), facteur de remplissage
(FF) et le rendement pour différentes concentrations de dopage de la couche interfaciale (N 2 ). Les
parametres d'optimisation sont maintenus a leurs valeurs optimales.

Le contact Métal-Nitrure-III présente potentiellement une fine couche interfaciale qui
peut étre due a plusieurs facteurs : une irradiation ionique, un traitement thermique tel
que le recuit, la diffusion interfaciale des porteurs, les phénomeénes de polarisation du
matériau ou encore les défauts de surface [133]. Nous pouvons modéliser cela par une
fine couche interfaciale fortement dopée , avec, d'une part, une concentration de 1’ordre
de 10%cm™3 lorsqu’elle est induite par une une irradiation ionique a haute énergie [134]
et d’autre part, une concentration d’environ 5.10'8cm™3, lorsqu’elle est induite par les dé-
fauts natifs [135]. Nous avons donc modélisé une fine couche de 5 nm dopée N entre la
couche métallique et la couche InGaN. Nous avons ensuite fait varier son dopage entre
107cm™3 et 10°°cm ™2 afin d’étudier I'impact de cette couche sur le rendement de la cel-

lule.

La figure II1.11 représente la variation du rendement en fonction de la concentration
de dopage de la couche interfaciale. Le rendement optimal obtenu (18,2%) reste prati-
quement inchangé pour les dopages inférieurs a 4.10'%cm™3. Au-dela de ce dernier, le
rendement commence a diminuer et passe a 11,25% pour un dopage de 5.10'%cm™3. On
observe donc un effet de seuil 2 4.10'%cm ™3, au-dessous duquel le rendement de la cellule
diminue considérablement. En effet, les forts dopages de la couche interfaciale affectent
les caractéristiques courant-tension de cellule, entrainant ainsi une diminution du FF

3 comme le

qui passe de 79% a 54% lorsque le dopage passe de 1.10"%cm™3 4 5.10%cm~
montre le tableau II1.4. Le controle de la qualité des interfaces Métal/InGaN est donc fon-
damental, afin de garantir de bonnes performances de la cellule. La concentration des

charges piégées a I'interface doit étre maintenue a un niveau inférieur a2 5.10'%cm3.

Comme on vient de le voir, la cellule solaire Schottky peut étre une bonne alternative
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FIGURE IIl.11 - Variation du rendement en fonction de la concentration de dopage de la couche
interfaciale. Les parametres d'optimisation sont maintenus a leurs valeurs optimales.

pour éviter le dopage de type P des cellules solaires a base d'InGaN. Le rendement opti-
mal de 18,2% obtenu est comparable a ceux obtenus avec les différentes technologies de
cellules solaires en couches minces [3]. Cependant, avec moins de couches et, par consé-
quent, moins de matériau, cette nouvelle technologie devrait étre relativement simple et
moins cofiteuse a fabriquer. En outre, on pourrait facilement utiliser la technologie InGaN
pour les LED, une technologie déja bien établie. Toutefois, une composition d’indium de
I'ordre de 0, 56 est difficile a atteindre aujourd’hui. C’est ’objectif de beaucoup de travaux
de recherche [32, 136]. Ainsi, lorsqu’on ramene la composition d’'indium dans des pro-
portions réalisables, par exemple a 0,4 le rendent de la cellule reste aux alentours de 13%.
De la méme maniere, lorsque 1'on diminue le travail de sortie du métal jusqu’a 6,0eV, le
rendement de la cellule reste supérieur a 13% comme nous pouvons le voir sur la figure
I11.8. Cette étude a fait 'objet d'une publication dans la revue Materials Science in Semi-

conductor Processing [137].

I11.1.3 Nouvelle structure MIN

I11.1.3.1 Performances de la cellule

Nous allons voir dans cette partie, les performances d'une autre nouvelle structure de
cellule solaire basée également sur un contact Schottky, que nous avons nommé "struc-
ture MIN" (Métal/InGaN-I/InGaN-N). La structure est inspirée de la structure PIN sans
couche P, Elle est donc composée d'une fine couche métallique, d'une couche InGaN in-
trinseque et d'une couche InGaN dopée N (figure I11.12). La couche métallique possede

une épaisseur de 5 nm, quant aux épaisseurs et les dopages des autres couches, elles vont
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FIGURE II1.12 - Structure de la cellule solaire MIN a base a base d’'InGaN.

étre optimisés. En pratique, Il n’est pas possible d’avoir une couche InGaN parfaitement
intrinseéque. Ainsi, la couche I sera donc une couche légerement dopée N car I’alliage In-
GaN est intrinsequement de type N [51, 52]. L'objectif d'une telle structure est d’élargir la
ZCE qui va s’étendre tres largement dans la couche I du fait de sa tres faible concentration
en dopants [3]. Ainsi, avoir une ZCE suffisamment grande permettra d’avoir I'essentiel des
paires électron-trou créé dans cette zone, et par conséquent, d’augmenter le photocou-

rant.

Pour cette structure, nous avons optimisé simultanément six parametres de la cellule
solaire : le travail de sortie du métal, la composition d'indium dans InGaN x, le dopage de
la couche I (N;), I'épaisseur de la couche I (d;), le dopage de la couche N (N,) et I'épais-
seur de la couche N (d,). Lépaisseur de la couche I a été permise entre 0,1 et 1,0 um :
d; € [0,1-1,0] um. Le dopage de la couche I est permis entre 10'*cm™3 et 10!"cm™3 :
N; € [1014 - 1017] cm™3. Nous avons choisi, pour ce dopage intrinséque, une valeur trés
faible par rapport a celle rapportée dans la littérature [138] afin d’avoir une plage d’inter-
valle un peu plus grande et ainsi identifier ot se situe vraiment I’optimum. Pour les autres

parametres, nous avons considéré les mémes intervalles d’optimisation que ceux définis

pour 'optimisation de la structure Schottky (voir tableau II1.5)

Ici, le programme d’optimisation doit trouver le sextuplet optimal (N;; L;; Ng; dp; x; W)
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tenus avec les parametres optimaux.

Parameétres d’optimisation | N;(cm™>) d;(um) Ng(cm™) d,(um) X W(eV)

Intervalles d’optimisation | [10'*-10'7] | [0,1-1,0] | [10'6—-10'%] | [0,1-1,0] |[0-1] | [5,1-6,3]

parametres optimaux 6,1.10'6 0,61 3,6.107 0,83 0,60 6,30

Veo(V) Icc(mA/cm?) | FF(%) n(%)
0,835 30,29 78,39 19,8

Parametres significatifs de la cellule

TABLEAU IIL.5 — Les paramétres et intervalles d’optimisation, les parametres optimaux et les para-
metres significatifs de la cellule solaire MIN. Vo est la tension de circuit ouvert, Icc, le courant de
court-circuit et FE le facteur de remplissage.

donnant le rendement de conversion maximal de la cellule solaire. Le rendement (1) op-
timal ainsi obtenu pour cette structure est de 19,8% avec les parametres d’optimisation
suivants :

(Ni; di; Ng; dn; x; Wp) = (6,1.10'%cm™; 0,61um; 3,6.10'"cm™; 0,83um; 0,60; 6,30eV).
Toutes ces valeurs ainsi que celles des parametres significatifs de la cellule sont rappor-
tées dans le tableau I11.5. La figure I11.13 représente les caractéristiques courant-tension et
puissance-tension de la cellule solaire obtenus avec les parametres optimaux. La cellule

présente un point de fonctionnement optimal de 19, 8mW/cm?.

En raison de I'absence d'une couche P, la zone de charge d’espace s’étale uniquement
dans la région I. Le champ électrique résultant est présenté sur la figure I11.14. Comme
pour une jonction PN, le champ électrique présente une amplitude maximale aux jonc-
tions. Il est beaucoup plus important a I’équilibre thermodynamique (V = 0,0V) que hors
équilibre, par exemple aV = V. En effet a V = Vg la jonction se comporte comme pola-

risée en direct, le champ électrique externe induit va s’opposer au champ interne d’ou la
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génération a travers la structure. binaison a travers la structure.

diminution de ce dernier. La figure II1.15 présente le taux de photogénération de porteurs
dans la structure. Nous observons un taux trées élevé tout pres de la couche métallique
qui diminue et tend vers zéro tres rapidement. Cette diminution est due a un taux de re-
combinaison qui est également plus élevé (voir figure I11.16) a cause des faibles durées
de vie (temps moyen entre la création d'une paire électron-trou et sa recombinaison) des
porteurs minoritaires dans I'InGaN qui est de I'ordre de la nanoseconde (correspondant
a une longueur de diffusion de 'ordre de quelques centaines de nanometres) [139] [95].
En guise de comparaison, le silicium possede des durées de vie qui peuvent atteindre les
millisecondes (correspondant a des longueurs de diffusion qui peuvent atteindre le milli-

metre) [139].
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III.1.3.2 Fiabilité des performances

La principale différence entre la structure Schottky que nous avons vu précédemment,
et la structure MIN, est la présence d'une couche intrinseque dans la structure MIN. Nous
avons donc étudié I'influence de cette couche intrinseéque sur les performances de la cel-
lule solaire. Dans la figure I11.17, nous avons analysé la variation du rendement de la cel-
lule en fonction de I'épaisseur de la couche I (d;), alors que dans la figure I11.18, c’est la

variation du rendement en fonction du dopage I, pour différent d;.

La valeur optimale de I'épaisseur I, comme la montre la figure I11.17, est d’environ
0,60 um. Laugmentation de I'épaisseur va en effet, améliorer 'absorption des photons
a condition que la longueur de diffusion des porteurs minoritaires soit relativement su-
périeure a I'épaisseur de la couche. Cet optimum obtenu est donc un compromis entre
I'augmentation de I'épaisseur et la longueur de diffusion des porteurs minoritaires. La fi-
gure II1.18 rapporte la valeur optimale du dopage I qui est de I'ordre de 6.10'*cm™ pour

différentes épaisseurs de couche.

Comme pour la structure Schottky, le principal avantage de la structure MIN est |’ab-
sence d'une couche InGaN dopée P tres difficile a réaliser. La figure I11.19 présente les ca-
ractéristiques courant-tension de la cellule solaire Schottky et celles de la structure MIN
obtenues avec les parametres optimaux. Nous pouvons facilement apercevoir que c’est la

structure MIN qui présente les meilleures performances avec un rendement optimal de
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FIGURE III.19 — Caractéristiques courant-tension de la cellule solaire MIN et de la cellule Schottky
(Schot) obtenues avec les parameétres optimaux.

19,8% contre 18,2% pour la structure Schottky. Si nous observons de maniére plus fines
ces performances, nous pouvons constater que la structure MIN possede le meilleur I¢c,
en revanche, son Vg est légerement inférieur a celui de la structure Schottky. Ceci est dit
a la différence de la composition d’'indium : la structure Schottky a une composition d’in-
dium optimale de 0,56, inférieure a la valeur optimale pour la structure MIN (0,6). Ceci
induit aussi une différence de la hauteur de barriere. Cette augmentation de la compo-
sition d'indium entraine une diminution du Vo a cause du rétrécissement de 1'énergie
de la bande interdite et en méme temps le Icc augmente en raison de ’amélioration de

I’absorption des photons.

L'autre avantage important de la structure MIN par rapport a la structure Schottky re-
pose sur les intervalles de tolérance des différents parametres optimaux. En effet, il est
important pour chaque parametre optimal, de connaitre I'intervalle de tolérance dans le-
quel il peut varier sans pour autant dégrader les performances de la cellule. Nous avons
donc effectué une étude de tolérance sur chaque parametre optimal qui consistait a défi-
nir un intervalle dans lequel le parametre peut varier tout en gardant le rendement de la
cellule a plus de 90% de sa valeur maximale. Les autres parametres d’optimisation sont,

cependant maintenus a leurs valeurs optimales.

Comme le montre le tableau III.6, les intervalles de tolérance des parametres opti-
maux de la structure MIN sont plus larges que ceux de la structure Schottky. Ceci est di
a une augmentation des degrés de liberté des parametres de la structure MIN par la pré-

sence de la couche I, qui est tres importante pour la fabrication de la cellule. Par exemple,
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N;i(cm™3) d;i(um) Ng(cm™3) dy(pm) X Wy (eV)
6,5.1016 0,86 0,56 6,3
Schottky
[1,0.10'6-3,0.10'"] | [0,53—1,00] | [0,50—0,72] | [6,15—6,30]
6,1.10'° 0,61 3,6.10'7 0,83 0,60 6,30
MIN

[1,0.10*—1,0.10'7] | [0,10—1,00] | [1,8.10¢—1,0.10'°] | [0,10—1,00] | [0,48—0,72] | [6,10—6,30]

TABLEAU II1.6 — Intervalles de tolérance pour chaque parametre optimal de la cellule solaire. Chaque
intervalle correspond a l'ensemble des valeurs que peut prendre le parametre tout en gardant le
rendement de la cellule a plus de 90% de son maximum. Les autres parametres d'optimisation sont
maintenus a leurs valeurs optimales.

pour la structure Schottky, I'intervalle de tolérance de I'épaisseur de la couche N (d},)
est de [0,53 - 1,00] um, alors que pour la structure MIN, il est de [0,10 - 1,00]um, c’est
ce qui confere a la structure MIN une tolérance de fabrication plus large que la struc-
ture Schottky. Pour le dopage N (N), la structure Schottky a un intervalle de tolérance de
[1,0.10'6 - 3,0.10'"]cm 3, alors que, pour la structure MIN, I'intervalle de tolérance est de
[1,8.10% - 1,0.10'%]cm™3. Ces forts dopages possibles sur la structure MIN, permettraient
d’élaborer directement les contacts ohmiques a tres faible résistance sur la couche InGalN
[140], I'un des défis majeurs pour la réalisation des cellules solaires a base de nitrure-III

[141].

II1.2 Les cellules solaires conventionnelles

Limmense majorité de cellules solaires photovoltaiques est réalisée a partir d'une
jonction PN ou PIN conventionnelle. Aprés avoir étudié les performances de nouvelles
structures de cellule solaire a base d'InGaN, nous allons ici les comparer avec les struc-
tures conventionnelles a base d'InGaN. Par ailleurs I'optimisation de ces dernieres et sur-
tout leurs réalisations pratiques est une étape primordiale pour le développement de la
prochaine génération de cellules solaires; les cellules solaires multijonctions. Ces struc-
tures PN et PIN conventionnelles sont tout simplement les composantes de base des cel-
lules solaires multijonctions a haut rendement [103] que nous verrons dans le chapitre

suivant.
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FIGURE II1.20 - Cellule solaire PN a base d’'InGaN.

III.2.1 Loptimisation des structures PN et PIN

I11.2.1.1 Lastructure PN

La structure modélisée est présentée sur la figure I11.20. Elle est composée d'une couche
InGaN dopée P et une couche dopée N. Comme toutes les autres structures, elle peut étre
réalisée en utilisant une couche tampon de GaN fortement dopée N entre le substrat et la

cellule [32, 33].

Nous avons pour cette structure, optimisé simultanément cinq parametres pertinents
de la structure : les concentrations de dopage de la couche P (N) et de la couche N (N),
les épaisseurs de couche (d,, dy) et la composition d’indium (x) qui est la méme par-
tout. L'InGaN étant trés absorbant, avec un coefficient d’absorption extrémement élevé
de l'ordre de, 10°cm™! [142], une tres fine couche P est suffisante pour absorber une
grande part du spectre solaire. Nous avons donc autorisé I'épaisseur de la couche P entre
0,01 et0,10 um: dj € [0,01 —0,10] um . Pour les autres parametres, nous avons considéré
les mémes intervalles d’optimisation que ceux définis pour I'optimisation des structures

précédentes (voir tableau II1.7).

Apres 'optimisation de la structure, nous obtenons un rendement optimal de la cel-

lule de 17,8% avec les parametres d’optimisation suivant :
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Parametres d’optimisation | N,(cm™3) dp(um) Ng(em™3) dp(um) X
Intervalles d’optimisation | [10'6-10'%] | [0,01-0,10] | [10'®—10'] | [0,1-1,0] | [0—1]
Parametres optimaux 1,0.109 0,01 3,9.1016 1,00 0,56
VeoV) | Icc(mAlcm?) | FE(%) (%)
Parametres significatifs de la cellule €0 cc ° e
0,855 26,75 77,85 17,8

TABLEAU III.7 — Les parametres et intervalles d'optimisation, les parametres optimaux et les para-
metres significatifs de la cellule solaire PN. Vo est la tension de circuit ouvert, Icc, le courant de
court-circuit et FE le facteur de remplissage.

Spectre solaire
AM1.5

Ohmiiue

InGaN |

Ohmiiue _ Ohmiiue

FIGURE II1.21 — Cellule solaire PIN a base d'InGaN.

(Ng; dp; Ng; dn; %) = (1,0.10%cm™3; 0,01pm; 3,9.10'%cm™3; 1,00pm; 0,56), regroupés

avec les parametres significatifs de la cellule dans le tableau II1.7.

I11.2.1.2 La structure PIN

La structure étudiée est présente sur la figure I11.21, nous pouvons observer qu’elle se
différencie de la structure PN par une couche InGaN supplémentaire (intrinseéque) pris
en sandwich entre la couche P et la couche N. Le nombre de parameétres d’optimisation
est donc plus élevé que pour la structure PN. Nous avons optimisé simultanément sept
parametres de la structure : les épaisseurs des différentes couches, leurs dopages et la
composition d'indium. Leurs intervalles d’optimisation sont regroupés dans le tableau

I11.8.
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Parametres d’optimisation Nga(cm™3) dy(um) N;(cm™3) di(um) Nga(ecm™3) dp(um) X
Intervalles d’optimisation | [10'®-10'9] | [0,01-0,10] | [10'6~10'"] | [0,01-0,10] | [10"—10'%] | [0,1-1,0] | [0—1]
Valeurs optimaux 1,0.10"9 0,01 5,8.10'6 0,54 5,0.10'7 0,50 0,59
Veo (V) Icc(mA/cm?) | FF(%) (%)
Parametres significatifs de la cellule € ce i e
0,875 27,36 79,39 19,0

TABLEAU II1.8 - Les intervalles d’optimisation et les parametres optimaux ainsi que les performances
de la cellule solaire PIN.

Le programme d’optimisation a fourni le septuplet optimal suivant : (Ng; dj; N;;
di;Ng; dy; x) = (1,0.10%cm™3; 0,01pum; 5,8.106cm™3; 0,54um; 5,0.1017cm™3; 0, 50um;
0,59), avec un rendement optimal de la cellule de 19,0%. Ces valeurs ainsi que celles des

parametres significatifs de la cellule sont regroupées dans le tableau III.8.

III.2.2 Comparaisons des performances

III.2.2.1 Comparaison entre la structure PN et PIN

Nous avons présenté sur la figure I11.22, les caractéristiques courant-tension de deux
structures obtenues avec les parametres optimaux. Nous constatons que I’on obtient avec
la structure PIN, des performances légérement supérieures a celles obtenues dans la struc-
ture PN, avec un rendement de 19,0% pour la PIN contre 17,8% pour la PN. L'écart de
performance entre les structures s’explique par le fait fait que I'on ait, pour la structure
PIN, un Igc et un Vo un peu plus élevés que pour la structure PN. En effet, comme
pour la structure MIN, la couche intrinseque de la structure PIN permet d’avoir une plus
grande ZCE et améliorer ainsi la génération des paires électron-trou. Laugmentation du
Icc est donc due a 'augmentation de la concentration des porteurs photogénérés et celle
du Vo a 'augmentation de la largeur de la ZCE. En outre, nous avons également réalisé
une étude de tolérance sur tous les parametres optimaux de deux structures; rapportée
dans le tableau II1.9. On voit dans ce tableau, que les plages de tolérance pour le dopage et
I’épaisseur de la couche N sont plus larges dans la structure PIN que dans la structure PN.
Ce qui confere a la structure PIN un avantage supplémentaire considérable pour la réa-
lisation pratique de la cellule. Pour I'épaisseur de la couche N, la structure PIN possede
un intervalle de tolérance de [0,01 - 1,00]um, presque deux fois plus large que celui de
la structure PN ([0,48 - 1,00]um). Pour le dopage, la structure PIN permet de réaliser des

3

forts dopages sur la couche N, jusqu’a 1, 0.109¢cm™3, sans modifier, de maniére considé-
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@@ PN:1=17,8%; Icc=26.75mA/cm?; Voo = 0,855V
|| & PIN:1=19,0%; Icc =27, 36mA/cm?; Voo = 0,875V
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8
Tension (V)

FIGURE III.22 - Caractéristiques courant-tension de la cellule solaire PN et de la cellule PIN obtenues
avec les parameétres optimaux.

Na(cm™3) dy(um) N;i(cm™) di(um) Ng(cm™3) dp(um) x
N 1,0.10 0,01 3,9.10'6 1,00 0,56
(4,4.10' —1,0.10'%] | [0,01-0,04] [1,0.10'6-3,5.10'7] | [0,48-1,00] | [0,50-0,72]
PIN 1,0.10% 0,01 5,8.106 0,54 5,0.10'7 0,50 0,59
(5,9.10'6 —1,0.10'%] | [0,01-0,04] | [1,0.10'*-1,0.10'7] | [0,18-1,00] | [1,9.10'¢—1,0.10'9] | [0,10—1,00] | [0,47-0,71]

TABLEAU II1.9 - Intervalles de tolérance pour chaque paramétre optimal de la cellule solaire. Chaque
intervalle correspond a l'ensemble des valeurs que peut prendre le parametre tout en gardant le
rendement de la cellule a plus de 90% de son maximum. Les autres parametres d'optimisation sont
maintenus d leurs valeurs optimales.

rable les performances de la cellule et facilitant ainsi la réalisation de contacts ohmiques

au niveau de cette couche [140].

I11.2.2.2 Comparaison des structures Schottky avec les structures PN/PIN

Les cellules solaires Schottky et MIN a base d'InGaN ont montré des résultats tres en-
courageants pour le développement de la technologie de cellules solaires photovoltaiques
a base d'InGaN. Cette étude a surtout permis de montrer que les difficultés liées a 1'éla-
boration d'une couche InGaN dopée P peuvent étre évitées. En effet, nous avons montré
que les structures sans couche P (Schottky et MIN) présentent des performances légere-
ment supérieures a leur équivalent avec couche P (PN et PIN). Les structures PN et PIN
présentent respectivement, des rendements optimaux de 17,8% et 19,0% alors que pour
les structures Schottky et MIN, nous avons obtenu des rendements optimaux de 18,2%
et 19,8% respectivement. Les structures Schottky et MIN présentent donc de tres bonnes
alternatives aux structures PN et PIN conventionnelles. Nous avons aussi observé que,

comparée a la structure Schottky, la structure MIN offre une plus large marge de tolé-
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rance sur ses parametres physiques et géométriques, facilitant par conséquent, la faisabi-

lité technologique de la cellule solaire.

L'étude de ces structures simple-jonction est essentielle, car ce sont les briques de
base pour le développement des structures de cellule solaire multijonction. En effet, 'étude
du matériau InGaN pour le photovoltaique est particulierement orientée pour la réalisa-
tion des cellules multijonctions haut rendement que nous aborderons dans le chapitre

suivant.

III.3 Réalisation technologique

III.3.1 Limites des performances des cellules InGaN

I11.3.1.1 Limites en teneur d’'indium

Dans les sections précédentes, nous avons optimisé les structures de cellules solaires
a base d'InGaN sans tenir compte des limites technologiques actuelles. La principale li-
mite de cette technologie aujourd’hui est la teneur en indium des couches InGaN. On a vu
que le rendement optimal des cellules solaires est obtenu par des teneurs élevées en in-
dium. Cependant, il est tres difficile de faire croitre une couche d’'InGaN épaisse de haute
qualité a forte teneur en Indium. D’autre part, le désaccord de parametre de maille entre
I'InGaN et les substrats utilisés est important, ce qui provoque une distorsion de la maille
cristalline, générant ainsi des contraintes internes. Lorsque I'énergie de déformation de la
couche d'InGaN épitaxiée devient tres importante, pour une épaisseur donnée dite "cri-
tique", les contraintes se relaxent provoquant la formation de dislocations. Il est alors tres
difficile de réaliser des cellules solaires a base d'InGaN a forte teneur d’indium et avec des
épaisseurs de couche aussi élevées. Nous allons donc étudier dans cette partie, les rende-
ments optimaux des cellules solaires que I’on peut obtenir en tenant compte des limites

en teneur d’'indium et en épaisseur de couche.

Une étude d’'une cellule solaire hétérojonction a structure PIN réalisé par Fabien et al.
[143] montre la faisabilité d’'une cellule solaire avec une couche d’InGaN contenant une
composition d'indium de 0,22 avec une épaisseur de couche variant entre 50 et 200 nm.
Nous avons donc réévalué I'optimum des structures de cellules solaires en considérant

cette composition d’'indium de 0,22 et une épaisseur maximale de la couche InGaN de
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Performances Veo(V) | Icc(mA.m?) | FE(%) | 1(%)
Structure PN 1,88 3,31 80,2 | 5,01
Structure Schottky | 1,50 7,38 82,27 | 9,16

TABLEAU III. 10 - Performances des cellules solaires PN et Schottky avec une composition indium de
0,22 et une épaisseur de couche InGaN de 200 nm.
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(a) Caractéristiques courant-tension de la (b) Variations de l'efficacité quantique externe
cellule PN avec une composition (EQE) de la cellule PN en fonction de la lon-
d’indium de 0,56 et 0,22. gueur d'onde.

FIGURE II1.23 — Comparaison des performances de la cellule solaire PN : x1,, = 0,56, correspond a la
composition d'indium sans contraintes technologiques et xi, = 0,22, correspond a la composition
d’indium pour une optimisation avec une épaisseur de couche InGaN de 200 nm.

200 nm.

Par exemple, pour les structures PN et Schottky, les performances optimales obtenues
sont regroupées sur le tableau I11.10. On remarque une diminution des performances, la
structure PN présente cette fois-ci un rendement optimal de 5,0 % et la structure Schottky
présente un rendement optimal de 9,1 %. Cette diminution est principalement due a la
diminution du courant de court-circuit, Icc comme on le voit sur les figures I11.23 I11.24.
L'augmentation en méme temps de la tension de circuit ouvert, Vco ne permet pas de
compenser cette diminution. Une diminution de la composition d’indium entraine une
augmentation de la bande d’énergie interdite, Eg. La diminution du Icc est donc due a la
modification du spectre d’absorption de la cellule. En effet, avec Eg plus grand, les cellules
n’absorbent que les photons les plus énergiques, les photons a faible énergie ne seront pas

absorbés. Sur la figure I11.23b, pour la structure PN et sur la figure I11.24b, pour la structure
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FIGURE II1.24 — Comparaison des performances de la cellule solaire Schottky : x1,, = 0,56 correspond
a la composition d’indium obtenu sans contraintes technologiques et x1, = 0,22 correspond a la
composition d’indium pour une optimisation avec une épaisseur de couche InGaN de 200 nm.

Schottky, nous avons présenté la variation de I'efficacité quantique externe (EQE)! en
fonction de la longueur d’onde. On voit que pour une composition d'indium xj,, = 0,22,
les cellules n’absorbent que les photons ayant une longueur d’onde inférieur a 0,5pum
alors que, pour xj, = 0,56 les cellules absorbent sur une plage de longueur d’onde plus

large.

I11.3.1.2 Impact des défauts structuraux

Comme nous I'avons vu dans le premier chapitre, les couches InGaN présentent une
quantité importante de défauts structuraux, notamment, les lacunes d’azote, Vy qui sont
de type N. Nous avons donc introduit une concentration de défauts dans le matériau In-
GaN et avons étudié son influence sur les performances de la cellule solaire. Sur la figure
I11.25, nous avons présenté la variation du rendement de la cellule PN en fonction de la
concentration de défauts. Nous remarquons que 'augmentation de cette concentration
entraine une diminution du rendement. Ces défauts ont surtout un role de compensation

de I'activité électrique des dopants de type accepteur.

Sur le tableau II1.11 nous avons présenté I’évolution du rendement de la cellule PN,
lorsqu’on tient compte des limites technologiques actuelles. Lorsqu’on ne tient pas compte

de la limite en teneur d’indium actuelle, la structure PN présente un rendement optimal

1. EQE (External Quantum Efficiency) : Rapport du nombre des porteurs photogenérés collectés sur le
nombre de photons incidents.
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FIGURE II1.25 - Variation du rendement de la cellule PN en fonction de la concentration de défauts
de type donneur.

Structure PN
) ) x=0,56
Sans contraintes technologiques n=17,8%
T=1,0um
Avec contraintes liées a la x=0,22
n=>5,01%
composition d’'indium T=0,2um
x=0,22
Avec les défauts structuraux T=0,2um n=3,37%
N=3,72.10"cm™

TABLEAU III.11 — Performances de la cellule PN avec et sans contraintes technologiques. x est la
composition d’'indium, T représente U'épaisseur de la couche InGaN et N la concentration de défauts
structuraux.

de 17,8%. Le rendement diminue ensuite considérablement et passe de 17,8% a 5,01%
lorsqu’on limite la composition d’indium a 0,22 avec une épaisseur de couche de 200nm.
En considérant en plus, les défauts structuraux dans le matériau, la cellule ne présente
que 3,37% de rendement. On arrive donc ici a retrouver et expliquer théoriquement les
rendements expérimentaux obtenus actuellement pour une structure simple a base d’'In-

GaN, en intégrant les contraintes réalistes dans les simulations.

Lincorporation actuelle d’'indium dans InGaN est donc évidemment trop faible pour
réaliser des cellules solaires a haute performance. Par ailleurs, on remarque que par rap-
port aux contraintes technologiques, la structure Schottky présente toujours des perfor-

mances sensiblement meilleures que celle de la structure PN. Il reste néanmoins un tra-
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vail trés important a faire afin d’augmenter 'incorporation d’indium dans InGaN. Plu-
sieurs études ont déja été réalisées pour I’élaboration de couches InGaN a forte concen-
tration d’indium, notamment grace a des structures a puits quantiques InGaN/GaN qui
permettent une incorporation d'indium dépassant les 0,3 [71, 144]. Concernant la pré-
sence des défauts natifs, il faut absolument que leur concentration soit inférieure a celle
des dopants de type accepteur.

Avec ou sans couche P, la réalisation des structures a simple-jonction se heurte actuel-
lement au besoin d'un substrat adapté pour la croissance épitaxiale et a une faible incor-
poration d’'indium. Nous allons voir ici, I'impact des différentes contraintes, notamment

celles liées a la couche P, aux faibles incorporations d’indium et aux défauts structuraux.

II1.3.2 Limpact dela couche P

Comme nous l'avons déja indiqué, 1'élaboration d’'une couche InGaN de type P avec
une qualité cristalline satisfaisante, reste toujours difficile a réaliser. C’est I'un des défis
majeurs pour la réalisation de structures de cellules solaires a base d'InGaN. Bien que
nous ayons montré que certaines structures peuvent efficacement se passer de la couche
P, d’autres structures, comme les multijonctions, ne permettront pas de remplacer toutes
les couches P. Nous allons donc ici, étudier 'impact des parameétres liés a la couche B, a

savoir son dopage et son épaisseur.

Les figures II1.26 et I11.27 présentent les variations des rendements de la cellule PN
et PIN en fonction du dopage P pour différentes épaisseurs de couche (couche P). Ces
courbes montrent que pour une épaisseur donnée, le rendement présente un maximum
qui évolue avec le dopage. En effet, 'augmentation du dopage, accroit de maniere évi-
dente, le champ électrique dans la jonction et entraine en méme temps une diminution
de la zone de charge d’espace (ZCE). Laugmentation du champ électrique va entrainer un
accroissement du V¢g, en revanche, la diminution de la ZCE va entrainer une diminution
du Icc. Ces deux tendances opposées du V¢o et du I vont par conséquent donner ces

rendements maximums en fonction du dopage et de I'épaisseur de la couche P.

I11.3.2.1 Variation du dopage P

Dans un premier temps, nous avons regardé la variation du dopage P optimal en

fonction de I'épaisseur de la couche P pour les deux structures PN et PIN ( figure I11.28
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FIGURE II1.26 — Variation du rendement de la FIGURE II1.27 — Variation du rendement de
cellule PN en fonction du dopage de la couche la cellule PIN en fonction du dopage de
P pour différentes épaisseurs. Les autres para- la couche P pour différentes épaisseurs. Les
metres d’optimisation sont maintenus a leurs autres parameétres d optimisation sont main-
valeurs optimales. tenus a leurs valeurs optimales.

et figure I11.29). On voit que le rendement augmente avec la diminution de I'épaisseur
de la couche P. Pour la structure PN, le rendement de la cellule passe de 15,6% a 17,8%
lorsque I'on fait varier I'épaisseur de 0, 10pm a 0,01 pum. La durée de vie des porteurs dans
la couche d'InGaN est considérée constante et égale a une nanoseconde. Pour la structure
PIN, le rendement de la cellule varie de 16,5% a 19,0% lorsque I'on fait varier I'épaisseur
de 0,10pm a 0,01 pm. Ceci montre que méme si I’épaisseur de la couche P optimale des
deux structures est tres faible, le rendement de la cellule reste relativement élevé sur une
large plage d’épaisseur. Egalement, pour le dopage P, on peut voir qu’il peut varier sur une
tres large plage sans pour autant modifier considérablement le rendement de la cellule
solaire, grace a 'inclusion de la couche I. Comme nous 'avons souligné précédemment,
ce point concernant les plages de tolérance est trés important pour la réalisation pratique

des structures de cellule solaire.

I11.3.2.2 Evolution des caractéristiques courant-tension

La figure II1.30, pour la structure PN et la figure I11.31, pour la structure PIN repré-
sentent les caractéristiques courant-tension pour trois couples de points optimaux (épais-
seur P, dopage P) : (0,10um, 1.10160m_3), (0,04pm, 1,3.1017cm_3), (0,01pm, 1.10190m_3).
On peut remarquer que pour ces trois points le rendement ne varie pas énormément. Par
exemple, pour la structure PN, le point (0,04um, 1, 3.10"cm™3) conduit a un rendement

optimal de 16,4 %, relativement proche des 17,8 % obtenu avec le point optimal (0,01 pum,
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FIGURE II1.28 - Variation du dopage optimal FIGURE II1.29 - Variation du dopage optimal
de la couche P en fonction de son épaisseur de la couche P en fonction de son épaisseur
pour la cellule solaire PN. Le rendement op- pour la cellule solaire PIN. Le rendement op-
timal correspondant a certains points a été timal correspondant a certains points a été
mentionné sur la figure. mentionné sur la figure.

1,0.101%cm™3). Par ailleurs, les figures I11.26 et I11.27 montrent que la variation du rende-
ment en fonction du dopage de la couche P pour différentes épaisseurs est principale-
ment due aux variations du Vo, car le I¢c reste constant. Laugmentation du Vo est dti a
I'augmentation du dopage. Le I reste constant en raison de I'augmentation du dopage
et de la diminution en méme temps de I’épaisseur de la couche P. En effet, 'augmentation
du dopage entraine une diminution du I¢¢ alors que la diminution de I’épaisseur entraine

une augmentation du Icc.

Ces résultats montrent que les performances optimales des structures PN et PIN sont
obtenues pour une couche P relativement mince (10 nm) avec une valeur du dopage P éle-
vée de 1,0.10"cm™3. La zone de charge d’espace s'étend donc principalement du coté de
la couche I pour la structure PIN et du c6té de la couche N pour la structure PN. On a donc
une configuration de la zone de charge d’espace similaire aux structures sans couche P
(Schottky , MIN). En outre, cette épaisseur optimale est beaucoup plus faible que la pro-
fondeur de pénétration optique et lalongueur de diffusion des porteurs minoritaires dans
InGaN [145]. Nous pouvons donc considérer, comme cela a été montré précédemment,
qu’on pourrait tres bien se passer de la couche P pour la réalisation de structure de cel-
lules solaires PN et PIN a base d'InGaN en optant pour les structures Schottky et MIN. Ce
qui éviterait les difficultés liées a I’élaboration de la couche P. Pour ce faire, cependant, le

contact Schottky doit étre réalisé avec un métal a fort travail de sortie.
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CHAPITRE III. CONCEPTION DE NOUVELLES STRUCTURES PHOTOVOLTAIQUES A
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sation sont maintenus a leurs valeurs opti- sation sont maintenus a leurs valeurs opti-
males. males.

Conclusion du chapitre

Dans ce chapitre, nous avons présenté les performances de structures de cellules so-
laires a base d'InGaN. Nous avons montré que les nouvelles structures sans couche P, que
nous proposons, permettraient d’éviter les difficultés liées a I’élaboration de cette couche
et présentent des performances légerement meilleures que leurs équivalents avec couche
P. Nous avons montré également, que les parametres de la structure MIN possedent des
intervalles de tolérances plus larges, ce qui la rend particulierement intéressante par rap-
port aux contraintes technologiques actuelles. En outre, nous avons vu que 'optimum de
la composition d’indium pour ces structures se situe entre 0,55 et 0,60. Cependant, I'in-
corporation d’'une telle quantité d’'indium est tres difficile a réaliser actuellement. Nous
avons donc réoptimisé la structure PN et Schottky, en considérant les limites technolo-
giques actuelles. Nous avons alors montré pour la premiere fois a notre connaissance,
une simulation du rendement des cellules solaires qui correspond aux résultats expéri-
mentaux obtenus par d’autres équipes, expliquant par la I'origine physique de ces faibles

performances.
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CHAPITRE IV. MODELISATION ET OPTIMISATION DE STRUCTURES COMPLEXES

IV.1 Cellules photovoltaiques a multijonction

Les cellules solaires monojonction étudiées dans le chapitre précédent ne permettent
pas d’exploiter au mieux le spectre solaire : une partie de ce dernier ne participe pas a la
création des paires électron-trou. En effet, seuls les photons dont I'énergie est supérieure
ou égale alabande d’énergie interdite (gap) du matériau sont utiles pour la génération des
paires électron-trou. Les photons ayant une énergie inférieure a celle du gap traversent le
matériau sans étre absorbés et I'’exces d’énergie apportée par les photons ayant une éner-
gie supérieur a celle du gap est dissipé sous forme de chaleur par thermalisation dans
le matériau. En d’autres termes, la réponse photovoltaique d'une cellule monojonction
n’est pas optimale. Ainsi, une des solutions envisagées pour limiter ces pertes de photons
consiste a concevoir des cellules solaires comportant plusieurs jonctions possédant cha-
cune un gap différent, permettant ainsi d’absorber progressivement le spectre solaire a
partir des courtes longueurs d’onde vers les plus longues [83]. Ces cellules font partie de
la troisieme génération des technologies photovoltaiques et actuellement, ce sont elles
qui détiennent les records de rendement de conversion [3]. Nous allons donc voir dans
ce dernier chapitre, I'étude d’'une structure de cellule solaire multijonction. Dans cette
étude, nous nous intéressons a la cellule a base d'InGaN dont on cherche a connaitre les
performances et a discuter de certains effets susceptibles de dégrader ces performances,

tels que la polarisation et les défauts structuraux du matériau InGaN.

IV.1.1 Modélisation d’'une multijonction

IV.1.1.1 Architecture de la cellule multijonction

Les cellules solaires multijonctions sont une technologie qui permet d’optimiser I’ab-
sorption du spectre solaire. Pour cela, il faut faire en sorte que les différentes jonctions
absorbent chacune une partie du spectre solaire. Plusieurs jonctions PN possédant des
bandes d’énergie interdites différentes sont donc superposées pour former la cellule mul-
tijonction. La premieére sous-cellule (Sous-cellule 1) est optimisée pour avoir une bande
d’énergie interdite (Eg;) absorbant les photons de fortes énergies. La seconde (Sous-cellule
2) avec une bande d’énergie interdite (Egz) est optimisée pour absorber des photons

moins énergétiques, et ainsi de suite (voir figure IV.1). Ainsi, 'on a: Eg; > Eg2 > Egs.

Les cellules multijonctions sont la plupart du temps, congues a partir de matériaux I11I-
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a) b)
i E ie (eV
Energie (eV) nergie (eV)
3 Sous-cellule 1
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Sous-cellule 2
Sous-cellule 3
Jonction
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Cellule monojonction Cellule multijonction

FIGURE V.1 — Absorption des rayonnements solaires par une cellule monojonction (a) et par une
cellule multijonction (b).

V (alliage d’éléments de la colonne III et V du tableau périodique) et sont généralement
élaborées par MOVPE [146]. Ces composés III-V et leurs alliages ternaires et quaternaires
offrent une multitude de largeurs de gap allant de 0,7 eV (gap de InN) a 6,2 eV (gap de
AIN), permettant ainsi de couvrir une tres grande partie du spectre solaire [147]. Le plus
souvent, ces cellules sont composées de trois a quatre jonctions. Cependant, il faudrait
idéalement un tres grand nombre de jonctions afin d’optimiser au mieux I'absorption du
spectre solaire. De plus, pour ces cellules, une forte concentration du rayonnement so-
laire permet d’augmenter le rendement de la cellule. Ainsi, le record du monde est actuel-
lement détenu par le laboratoire CEA-Leti (France) en collaboration avec Soitec (France)
et I'institut Fraunhofer (Allemagne) avec un rendement de 46%. C’est une cellule a quatre
jonctions en GalnAsP/GalnAs de 0.052 c¢m? pour un facteur de concentration de 508 «

soleils » [3].

Nous nous intéressons ici, exclusivement aux cellules solaires a base d’'InGaN qui per-
mettent de faire varier la bande d’énergie interdite entre 0,7 eV (gap de InN) a 3,42 eV (gap
de GaN) simplement en changeant la composition d'indium (x) dans InyGa(-x)N. Ainsi,
avec un méme matériau, on a la possibilité d’avoir plusieurs jonctions ayant des bandes
d’énergie interdite différentes, ce qui facilite la conception de la cellule, car le désaccord
de maille entre les différentes jonctions est faible. Chaque jonction est une sous-cellule
composée d'une jonction PN avec une composition d’indium donnée : x; pour la sous-
cellule 1, x, pour la sous-cellule 2 et x3 pour la sous-cellule 3. La figure IV.2, présente I'ab-

sorption du spectre solaire pour une cellule monojonction qui n'absorbe qu’'une seule
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FIGURE IV.2 — Spectre solaire et les parties du spectre qui peuvent, en théorie, étre utilisées par une
cellules solaires monojonction (a) et par une cellule multijonction (b). AMO correspond aux rayon-
nements solaires hors atmosphére et AM1.5 aux rayonnements solaires terrestres.

partie du spectre solaire (a), et 'absorption du spectre pour une cellule multijonction

(triple jonction) qui absorbe trois différentes parties du spectre (b).

IV.1.1.2 Mécanisme de transport de charges

Linterconnexion électrique des différentes sous-cellules est déterminante pour opti-
miser les performances de la cellule. Pour cela, les sous-cellules sont connectées électri-
quement en série via des jonctions tunnels comme le montre la figure IV.3. Le passage du
courant entre les sous-cellules se fait donc par effet tunnel. En effet, sans ces jonctions
tunnels, il y aura I'apparition des jonctions NP entre les sous-cellules qui vont s’opposer
au passage des porteurs des charges. Ces jonctions tunnels sont également des jonctions
PN a base d'InGaN disposées de maniére inverse par rapport aux jonctions destinées a la

production du photocourant [148].

Pour obtenir 'effet tunnel, les épaisseurs de couches formant la jonction tunnel, doivent
étre tres fines et fortement dopées (P*"N**). Dans ces conditions, le niveau de Fermi
se situe dans la bande de conduction du c6té N et dans la bande de valence du coté P
et 'épaisseur de ZCE se trouve tres réduite. Les porteurs de charges (électrons et trous)
peuvent ainsi traverser la barriere de potentiel par effet tunnel pour passer d'une sous-
cellule a une autre (voir figure IV.4). Par ailleurs, les sous-cellules étant connectées en
série, le courant fourni par la cellule sera limité au plus faible des courants fournis par les

sous-cellules. En outre, la tension aux bornes de la cellule va correspondre a la somme
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FIGURE IV.3 — Schéma d’une cellule solaire triple jonction et son circuit électrique équivalent avec
les diodes représentant les sous-cellules et les jonctions tunnels.

des tensions aux bornes des sous-cellules. Ceci est illustré dans la Figure IV.5 (qui re-
présente les différentes courbes courant-tension des photodiodes constituant une cellule

triple jonction).

IV.1.2 Performances des cellules solaires multijonctions

Les recherches actuelles sur les cellules solaires multijonctions III-V poursuivent es-
sentiellement deux buts : I'augmentation du rendement de conversion et la baisse des
colits de fabrication des cellules. Aujourd’hui, le marché des cellules photovoltaiques est
dominé par la technologie monojonction a base silicium, caractérisée par des couches
épaisses (environ 200 um d’épaisseur) et avec des rendements qui ont presque atteint
leurs limites théoriques qui est de I'ordre de 28 % [149]. La technologie I1I-V est a base de
couches minces et permet non seulement de dépasser cette limite de rendement, mais
aussi d'utiliser moins de matériau pour la réalisation de la cellule. Une étude de simula-
tion réalisée par Bremner et al. [150] a montré que sous éclairement AM1.5, une cellule
triple jonction pourrait avoir un rendement maximal de 51,58%. Le tableau IV.1 regroupe
les valeurs théoriques des rendements maximaux qu’ils ont obtenus pour des cellules

multijonctions comportant entre 1 et 8 sous-cellules sous éclairement AM1.5.

Les cellules multijonctions permettent donc d’avoir des cellules plus performantes
que les cellules traditionnelles. Cependant, leur fabrication reste complexe et tres coli-

teuse. Elles sont aujourd’hui essentiellement limitées aux applications spatiales telles que
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Inxz Ga(l_xz)N
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Inx3 Ga(l_x3)N
Sous-cellule 3

FIGURE 1V.4 — Diagramme de bandes d’énergie simplifié d’'une cellule solaire triple jonction. Er est
I'énergie de Fermi. 1l s'agit ici d’'un schéma de principe qui ne fait pas apparaitre la complexité du

diagramme de bandles, telle qu'il sera présenté par la suite.
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FIGURE IV.5 — Courbes courant-tension représentatives des différentes photodiodes constituant une

cellule triple jonction.
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Eci Ec2 Ess Eas Ess Ess Egz Egs | n(%)
1,34 33,68
0,94 1,60 45,71
0,94 1,37 1,90 51,58
0,71 1,11 1,49 2,00 55,31
0,70 1,01 1,33 1,67 2,14 57,61
0,69 096 1,20 1,47 1,79 2,24 59,41
0,69 093 1,14 1,37 1,60 1,90 2,33 60,78
0,51 0,75 098 1,18 1,40 1,63 1,92 2,35 | 61,42

TABLEAU IV.1 - Rendements théoriques maximaux obtenus par Bremner et al. [150] pour des cellules
multijonctions comportant entre 1 et 8 sous-cellules sous éclairement AM1.5.

les satellites de communication [151]. Afin de permettre leur utilisation sur des applica-
tions terrestres, la réduction des cofts est donc nécessaire. Actuellement, la seule option
technologique envisagée est I'utilisation des concentrateurs solaires. C’est un systeme
basé sur 'utilisation de lentilles ou de miroirs paraboliques. Il est installé au-dessus des
cellules et permet de concentrer le rayonnement solaire sur la cellule, réduisant ainsi les

pertes de photons et la surface des cellules et donc leur cofit de fabrication.

Pour les cellules solaires multijonctions a base d'InGaN, quelques études de simula-
tion ont été réalisées. Dans le tableau IV.2, nous avons regroupé quelques résultats rap-
portés dans la littérature. A notre connaissance, aucune étude de simulation n’a tenu
compte des jonctions tunnels reliant les différentes sous-cellules. Ces résultats sont donc
obtenus en optimisant séparément les sous-cellules. Cependant, afin de connaitre les
performances réelles de cette technologie, il est nécessaire d’intégrer les jonctions tunnels
dans I’étude. Nous allons donc voir dans la partie qui suit, '’étude d'une cellule double-
jonction a base d'InGaN, incluant les jonctions tunnels dans une seule et méme structure

simulée et optimisée, comme un tout.
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X1 x> x3 x4 | Eclairement | (%) Ref.
0,48 0,73 AM1.5 35,1 [67]
0,20 1,57 0,68 AMO 38,9 [152]

0,36 0,52 0,70 0,93 AM1.5 35,59 [153]

TABLEAU IV.2 — Rendements théoriques maximaux obtenus pour des cellules multijonctions a base
d’'InGaN. x1, x2, X3 et x4 représentent respectivement les compositions d'indium des sous-cellules 1,
2,3et4.

IV.2 Optimisation d’'une double-jonction

Dans cette partie, nous présentons la simulation et ’optimisation d’'une structure de
cellule solaire double-jonction a base d'InGaN. Dans la littérature, des études sur la struc-
ture double-jonction ont déja été réalisées [67, 154]. Cependant les jonctions tunnels re-
liant les différentes sous-cellules ont été ignorées dans ces études. De plus, 'optimisation
paramétrique utilisée ne permet pas de déterminer le vrai rendement optimal de la cel-
lule. Par ailleurs, les phénomeénes de polarisation et la forte concentration de défauts dans
InGaN n’ont pas été pris en compte. Le but ici, est donc de modéliser et optimiser une
structure la plus réaliste possible et d’étudier I'influence des phénomenes de polarisation

et des défauts structuraux sur les performances de la cellule.

IV.2.1 Description de la structure

La structure modélisée est représentée sur la figure IV.6. Elle est constituée de deux
sous-cellules (sous-cellule 1 et sous-cellule 2) reliées par une jonction tunnel. Chaque
sous-cellule est une jonction PN possédant sa propre composition d’'indium. x; et la com-
position d’indium de la sous-cellule 1 et x; estla composition d'indium de la sous-cellule
2. x3 représente la composition d'indium de la jonction tunnel. Les sous-cellules sont sé-
parées du substrat par une couche tampon de GaN fortement dopée N. La cellule est sous

éclairement AM1.5 et nous avons optimisé simultanément 11 parametres de la cellule.

Les parametres d’optimisation choisis sont ceux ayant une influence importante sur
le rendement de la cellule. Nous avons donc optimisé les épaisseurs de couches des deux
jonctions PN et leur dopage, la composition d’'indium de chacune des jonctions et la

composition d’indium de la jonction tunnel. Les épaisseurs de couches et les dopages
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Spectre solaire
AM1.5
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FIGURE IV.6 — Cellule solaire double-jonction a base d'InGaN. x1, x, et x3 représentent respective-
ment les compositions d'indium de la sous-cellule 1, de la sous-cellule 2 et de la jonction tunnel.

de la jonction tunnel n’ont pas été inclus dans le processus d’optimisation. En effet, apres
plusieurs tests d’optimisation, nous avons remarqué que les couches de la jonction tun-
nel doivent étre aussi fortement dopées et minces que la technologie le permet. Nous
avons donc fixé les épaisseurs de couche de la jonction tunnel a 5nm avec des dopages
de 5,0.10%cm™3. Les parametres et les intervalles d’optimisation sont regroupés dans le

tableau IV.3.

Pour modéliser I'effet tunnel dans la cellule, on peut utiliser différents modeles d’effet
tunnel de type interbande permettant de calculer la densité de courant traversant la jonc-
tion tunnel. On peut citer des modeles locaux tels que celui de de Kane[155, 156] ou ce-
lui de Schenk [157] qui sont fondés sur I'approximation d'un champ électrique uniforme
dans la jonction. Nous avons utilisé un autre modéle avec un champ électrique non-local
(champ électrique non-uniforme) étant donné que les modeles classiques locaux de Kane
et Schenk ne permettant pas de modéliser correctement nos structures. Le modele non-
local, implémenté dans le simulateur Atlas, le plus réaliste dans notre cas, est tres lourd
en termes de temps de calcul, mais il permet de prendre en compte la variation spatiale

du champ électrique dans la jonction.

Selon le point de fonctionnement de la cellule, il peut y avoir différents mécanismes
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Parametres d’optimisation Intervalles d’optimisation
d,(um) [0,01-0,10]
dy(um) [0,01 - 0,10]
Sous-cellule 1 N,(cm™3) [1,0.10%6—-1,0.1019]
Ng(cm™3) [1,0.10'6—1,0.10'9]
X1 (0-1]
Jonction tunnel | x3 [0-1]
dp(um) [0,01-0,10]
Sous-cellule 2 dn(ptm) 10,01=0,10]
Na(cm™3) [1,0.10'6—1,0.10'9]
Ng(cm™3) (1,0.10'6 —1,0.109]
X2 [0—1]

TABLEAU IV.3 — Les 11 parametres et intervalles d'optimisation de la cellule solaire double-jonction
a base d’'InGaN. dy, et dy, représentent respectivement les épaisseurs de la couche P et N. N, et Ng
sont respectivement les dopages de la couche P et N. x1, x» et x3 représentent respectivement les
compositions d'indium de la sous-cellules 1, 2 et de la jonction tunnel.
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- By Sous — cellule 2
ol : : :
So@s — celliule 1
= : . Ego
Y] : .
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FIGURE IV.7 — Structure de bande de la cellule solaire double-jonction pour une tension proche du
Vco. BC représente la bande de conduction et BV, la bande de valence. Eg, et Eg, désignent respecti-
vement, les bandes d’énergie interdite des sous-cellules 1 et 2.
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d’effets tunnels. Dans le cas ou la tension est proche du V¢, nous avons un effet tunnel
qui se produit d'une bande a l'autre (comme on le voit sur la figure IV.7) : les électrons
peuvent ici passer par effet tunnel de la bande de conduction (BC) de la sous-cellule 1
vers la bande de valence (BV) de la sous-cellule 2, et vise versa pour les trous. En revanche,
pour une tension proche de zéro (V=0V), I'effet tunnel se produit surtout dans une méme
bande. C’est ce que 'on appelle généralement '« effet tunnel intrabande » (par exemple
entre la BC de la sous-cellule 1 et la BC de la sous-cellule 2). Par ailleurs, du fait de la
présence de niveaux d’énergie discrets dans la bande d’énergie interdite, un autre type

d’effet tunnel est susceptible de se produire : c’est I'effet tunnel assisté par les défauts.

IV.2.2 Les performances de la cellule solaire

Dans ce probléeme d’optimisation, I’optimiseur doit trouver un ensemble de 11 para-
metres optimaux et en satisfaisant autant de contraintes. Avec un si un grand nombre de
parametres, les algorithmes d’optimisation divergent souvent. De plus, la complexité de
la structure a simuler entraine des durées de calcul allongées (environ 20 mn par simu-
lation). Cette divergence survient lorsque les parametres initiaux de I'optimisation sont
trop éloignés de leurs valeurs optimales. Concretement, I'algorithme d’optimisation di-
verge lorsque les parametres initiaux sont pris de maniere aléatoire. Nous avons donc
changé ce choix aléatoire des parametres initiaux afin de pouvoir choisir ces parametres
dans des intervalles plus adéquats. Par exemple pour les compositions d’indium, nous
avons choisi les parameétres initiaux de maniere a ce que x; reste toujours inférieure a x,.
Ceci pour permettre I’absorption des photons les plus énergétiques par la sous-cellule 1
et ceux, moins énergétiques, par la sous-cellule 2. Ensuite, plusieurs simulations avec les
trois méthodes d’optimisation (L-BFGS-B, TNC, SLSQP) ont été nécessaires afin de s’as-

surer de la validité de la valeur du rendement optimale trouvée.

Les valeurs optimales des 11 parametres d’optimisation sont résumées dans le tableau
IV4 et les performances de la cellule dans le tableau IV.5. Les caractéristiques courant-
tension et puissance-tension obtenues avec les parametres optimaux sont présentées sur
la figure IV.8. Avec une composition d'indium de 0.40 (Eg; = 1,98 eV), la sous-cellule 1 ab-
sorbe surtout dans le visible, tandis que la sous-cellule 2 avec une composition d'indium
de 0.59 (Eg2 = 1,46 eV) absorbe dans I'infrarouge. La figure IV.9 présente la variation du

taux d’absorption des photons a travers la structure, on voit que la sous-cellule 1 absorbe
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dy(um) 0.01

dn(um) 0.58
Sous-cellule 1 x1 =0.40 ntH

Na(cm™3) 8.04 x 10'8

Ng(cm™3) 2.38x 1016

dn(um) 0.005

dp(um) 0.005
Jonction tunnel | x3=0.5

Ng(cm™3) 5.00 x 101°

Nga(cm™3) 5.00 x 101°

dy(um) 0.57

d,(um) 0.018
Sous-cellule 2 X2 =0.59 nth

Na(cm™3) 2.51x10'8

Ng(cm™3) 1.00 x 107

d,(um) 0.16
Couche de GaN i

Ng(cm™3) 1.00 x 1019

TABLEAU IV.4 — Ensembles des parametres optimaux de la cellule solaire double-jonction a base d’In-
GaN. d), et d, représentent respectivement les épaisseurs de la couche P et N. N, et Ny sont respec-
tivement les dopages de la couche P et N. x1, x, et x3 représentent respectivement les compositions
d’indium de la sous-cellules 1, 2 et de la jonction tunnel.

plus de photons que la sous-cellule 2. Ceci est di au fait que I'irradiance solaire est plus
intense dans le visible que dans l'infrarouge. Sur la figure IV.10, nous avons présenté la
structure de bandes (bande de conduction et bande de valence) de la structure et sur la

figure IV.11, nous avons présenté le potentiel électrique a travers la structure.

VeoV) | Iec(mAlcm?) | FE(%) | n(%)
2,287 12,92 82,55 | 24,4

Performances de la cellule

TABLEAU IV.5 — Performances de la cellule solaire double-jonction a base d’'InGaN. Vco désigne la
tension de circuit ouvert, Icc le courant de court-circuit, FF le facteur de remplissage (facteur de
forme) et le rendement de la cellule solaire.
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IV.2.3 Comparaison du résultat a la littérature

Notre étude sur la structure double-jonction a base d’'InGaN a montré que le rende-
ment optimal que |'on peut obtenir pour une telle technologie est de 24,4%. Cependant,
dans la littérature, des études présentent des rendements beaucoup plus élevés. Zhang et
al. ont montré que la structure double-jonction a base d'InGaN présente un rendement
optimal de 35,1% [67]. Cette méme étude a été également réalisée par Mesrane et al. qui
ont obtenu un rendement optimal de 34,9% [154]. Ces résultats sont toutefois surestimés.
En effet, dans ces études, la modélisation des phénomenes physiques est loin d’étre réa-
liste; par exemple, le coefficient d’absorption ou encore I'indice de réfraction du matériau
sont considérés constants en fonction de la longueur d’onde et de la composition d’in-
dium. De plus, les différents mécanismes de recombinaisons des porteurs n'ont pas été
considérés. Par ailleurs, du fait de la complexité de la structure, les auteurs n’ont pas tenu
compte de la jonction tunnel reliant les deux sous-cellules. Ces dernieres ont été simulées
séparément. Par conséquent les effets liés a la résistance série de la jonction tunnel sont

ignorés.

Notre étude consiste a simuler intégralement la cellule solaire, la jonction tunnel y est
donc prise en compte. En outre, notre travail est une modélisation rigoureuse de la cellule
reposant sur des modeles empiriques directement déduits des données expérimentales,
le tout associé a une procédure d’optimisation multivariée. Nous nous attendions donc
a ce que le rendement obtenu soit, d'une part, le vrai rendement optimal de la cellule et,

d’autre part, ne soit pas surestimé.

IV.3 Contraintes technologiques

Nous avons jusqu'ici, présenté les performances de la cellule solaire a double-jonction
sans tenir compte de certaines contraintes technologiques actuelles, tels que la polari-
sation du matériau ou encore les défauts structuraux. Nous allons donc voir dans cette

derniere partie leurs influences sur les performances de la cellule.

IV.3.1 Phénomenes de polarisation

Comme nous 'avons souligné dans le premier chapitre, les nitrures d’éléments III,

notamment InGaN cristallisent préférentiellement dans la phase wurtzite (hexagonale)

122



CHAPITRE IV. MODELISATION ET OPTIMISATION DE STRUCTURES COMPLEXES

[16]. La non centrosymétrie de la structure cristalline wurtzite et la nature fortement io-
nique des liaisons chimiques entrainent ’apparition d'une polarisation interne issue de
la superposition des phénomenes de polarisation spontanée et piézoélectrique dans le

matériau.

IV.3.1.1 Polarisation spontanée

Selon I'arrangement des atomes de gallium et d’azote lors de la croissance épitaxiale,
on définit deux types de polarité : une polarité Ga, lorsque la liaison Ga-N pointe vers la
surface et une polarisation N, dans le cas contraire (voir partie 1.2.1.2 page 20, chapitre
D). Selon l'intensité de la polarisation et le type de polarité, la polarisation spontanée va
dégrader ou améliorer les performances de la cellule solaire. Dans notre cas, la polarité Ga
conduit a une accumulation de charges négatives coté P et une accumulation de charges
positives coté N. Pour la polarité N, c’est le contraire qui se produit. Le champ électrique
associé a la polarité Ga va donc s’opposer au champ séparant les porteurs photogénérés,
tandis que celui associé a la polarité N sera orienté dans le méme sens que ce dernier.
Par conséquent, la polarité Ga va affaiblir la séparation des porteurs de charges, alors
que la polarité N va améliorer la séparation des porteurs. Cependant, nous voyons dans
le tableau IV.6 que, quel que soit le type de polarité choisi, I'influence de la polarisation
spontanée sur les performances de la cellule solaire double-jonction est extrémement

faible, voir négligeable.

Afin de bien mettre en évidence I'impact de la polarisation spontanée, nous avons
augmenté l'intensité de la polarisation d'un facteur 2, en considérant la polarité Ga. Sur
la figure IV.12, nous avons comparé les courbes courant-tension de la cellule avec et sans
polarisation spontanée. Nous constatons que 'augmentation de cette polarisation en-
traine une dégradation du facteur de forme de la cellule, diminuant ainsi le rendement de

la cellule qui passe de 24,4 % a 19,8 %.

Par conséquent, lorsque la couche en face avant de la cellule solaire est une couche P
(comme c’est le cas ici), il est préférable d’éviter une épitaxie de polarité Ga, car ce dernier
va géner la séparation des porteurs photogénérés alors qu'une épitaxie de polarité N va

plutot améliorer la séparation des porteurs.
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Veo(V) | Iec(mAlcm?) | FE(%) | n(%)

Sans polarisation | 2,287 12,92 82,55 | 24,4

Performances de la cellule Polarité N 2,287 12,92 83,59 | 24,7
Polarité Ga 2,287 12,92 81,06 | 23,9

TABLEAU IV.6 — Performances de la cellule solaire double-jonction a base d’'InGaN, sans et avec la
polarisation spontanée.

Courant (mA/cm?)

2F

@—® Sans polarisation
OF|4— Avec polarisation

0.0 05 1.0 15 2.0
Tension (V)

FIGURE IV.12 - Caractéristiques courant-tension obtenus avec et sans polarisation spontanée. La
polarisation est amplifiée d’'un facteur 2.
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IV.3.1.2 Polarisation totale

Le désaccord de maille entre la couche tampon de GaN et d'InGaN entraine un dépla-
cement des barycentres des charges modifiant ainsi la polarisation spontanée. Ce phé-
nomene fait apparaitre une polarisation piézoélectrique (P,;) qui va, soit renforcer, soit
affaiblir, la polarisation spontanée (voir partie 1.2.1.2 page 20, chapitre I). Si la couche
InGaN subit une déformation en compression, P,; est positive et si elle subit une défor-

mation en tension, P,; est négative.

Le parametre de maille de GaN étant plus petit que celui de I'InGaN, toutes les couches
hétéroépitaxiées seront soit contraintes en compression soit relaxées. Pour connaitre celles
qui sont contraintes et celles qui sont relaxées, nous avons tracé la variation de I'épaisseur
critique ! d'InGaN en fonction de la composition d’indium en se référant aux mesures ex-
périmentales obtenues dans la littérature. Sachant qu’aucune mesure n’'a été faite sur les
épaisseurs a forte teneur en indium, nous avons ajusté les données expérimentales repor-
tées par Parker et al. [158] et par Reed et al. [159], en utilisant le modele de Fischer décrit
dans [42], pour extrapoler les épaisseurs critiques des couches a forte teneur d’indium
(voir figure IV.13). Pour l'extrapolation des données basées sur les propriétés de photolu-
minescence rapportées dans [158], I'épaisseur critique correspondant a une composition
d’indium de x = 0,6 serait d’environ 30nm, alors qu’elle serait plus proche 10nm pour
celles rapportées dans [159]. Par conséquent, pour nos simulations, nous avons considéré
que toutes les couches ayant une épaisseur inférieure a 10nm sont contraintes et que, de
ce fait, les couches ayant une épaisseur supérieure a 10nm sont relaxées. Ce processus
de relaxation se produit en générant des défauts structuraux dans la couche épitaxiée, le
plus souvent des dislocations, qui permettent a la couche de retrouver son parametre de
maille d’origine. Nous verrons I'impact de ces défauts sur les performances de la cellule

dans la partie suivante.

En observant les épaisseurs optimales des différentes épaisseurs de la cellule, nous
constatons que |'épaisseur optimale de la sous-cellule 2 dépasse largement I'épaisseur
critique. Elle sera donc considérée comme étant une couche relaxée. La jonction tun-
nel posséde, quant a elle, une épaisseur de 10 nm, elle est donc considérée comme une

couche contrainte. La sous-cellule 1 possede un parametre de maille trés proche de ce-

1. C’est I'épaisseur a partir de laquelle la contrainte contenue dans la couche épitaxiée devient trop
importante, entrainant la relaxation de la couche.
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FIGURE IV.13 — Epaisseur critique de InGaN sur une couche de GaN en fonction de la composition
d’indium déterminée a partir du model de Fischer [42], par extrapolation des mesures expérimen-
tales obtenues par Parker et al. [158] et Reed et al. [159] .

lui de la jonction tunnel. Elle sera également considérée comme une couche contrainte.
Par conséquent, nous avons considéré la polarisation piézoélectrique uniquement sur la

jonction tunnel et sur la sous-cellule 1.

La figure IV.14a présente les caractéristiques courant-tension I(V) de la cellule corres-
pondant a différentes quantités de charges de polarisation, dans le cas d'une polarisation
Ga. Dans un premier temps, nous pouvons voir que, comme dans le cas de la polarisation
spontanée, la polarisation totale de la structure n’entraine pas une détérioration des per-
formances de la cellule. Cependant, lorsque I'’on augmente cette polarisation, nous obser-
vons une diminution importante de la tension de circuit ouvert Vo puis une déformation
de la courbe entraine une forte dégradation du facteur de forme FF et une diminution du

courant de court-circuit Igc.

Afin d’expliquer ce comportement, nous avons présenté sur la figure IV.14b, la varia-
tion de la bande de conduction au niveau de la jonction tunnel en faisant varier la quan-
tité de charge de polarisation. Nous pouvons observer que I'augmentation de la polari-
sation crée une courbure de bande a 'interface entre la jonction tunnel et la sous-cellule
2 qui augmente avec la polarisation. Ceci est dii a I'accumulation de charges de polari-
sation a cette interface faisant apparaitre un champ électrique. Ce champ induit par la
polarisation s’oppose au champ électrique initial. Il a donc tendance a abaisser le champ

électrique total séparant les porteurs photogénérés dans la cellule, d’ot1 la diminution du
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Vco.

En outre, la présence de ce champ induit révele une diode polarisée en inverse, qui
s’'oppose a une collecte efficace des porteurs de charges. Apparait alors un effet de seuil;
lorsque le champ électrique induit par la polarisation est inférieur au champ électrique
de la cellule, on observe une déformation de la caractéristique I1(V) qui dégrade consi-
dérablement le facteur de forme et diminue ainsi le rendement de la cellule solaire. Si le
champ induit est supérieur a celui de la cellule, la déformation de la caractéristique 1(V)
entraine également une diminution du Icc. En effet, ce champ induit va entrainer une
diminution du courant dans la sous-cellule-2 et cette derniere va donc imposer son faible

courant a ’ensemble de la structure.
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FIGURE IV.14 - Impact de la polarisation totale sur les performances de la cellule solaire. La valeur
normalisée de 1,0 correspond a la valeur en C/ m?, obtenue par la somme des valeurs expérimen-
tales de la polarisation spontanée et piézoélectrique. Afin de mettre en évidence l'impact d’'une forte
polarisation, nous avons augmenté progressivement la polarisation totale de plusieurs facteurs.

Les fortes polarisations du matériau ont un effet dégradant sur les performances de
la cellule double-jonction. Cependant, les valeurs de la polarisation rapportées jusqu’ici,
dansla littérature n’ont pas vraiment d’influence sur les performances de la cellule double-

jonction.

IV.3.2 Défauts structuraux

Les défauts structuraux se manifestent par la présence d’états dont les niveaux éner-

gétiques associés se trouvent dans la bande d’énergie interdite. Ils ont la faculté d’émettre
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FIGURE IV.15 - Schéma illustrant des densités d'états g(E) dans la bande d’énergie interdite en fonc-
tion de 'énergie, pour un semi-conducteur désordonné (Exemple : silicium amorphe hydrogéné).
BC désigne la bande de conduction et BV, la bande de valence [161].

ou de capturer les porteurs libres et peuvent donc ainsi compenser des niveaux donneurs
ou accepteurs et réduire la concentration et la mobilité des porteurs de charges. Ils ont
donc une incidence directe sur les propriétés électriques du semi-conducteur et donc sur
la cellule solaire. Nous allons voir dans cette partie, la modélisation de ces défauts struc-

turaux et leur influence sur les performances de la cellule solaire double-jonction.

IV.3.2.1 Modélisation des défauts structuraux

Les défauts structuraux sont modélisés par une distribution gaussienne des densités
d’états dans la bande interdite (défauts profonds). Les défauts profonds sont dus a la pré-
sence des défauts ponctuels (lacunes, atomes interstitiels, anti-sites, impuretés par sub-
stitution) ou des défauts étendus (dislocations) [44]. En outre, afin de tenir compte du ca-
ractere désordonné du matériau dii aux dislocations, les défauts profonds sont associées a
des densités d’états de queues de bande (voir figure IV.15). Il s’agit d'une queue exponen-
tielle qui allonge la profondeur des défauts souvent observée dans le matériau GaN [160].
La densité totale des états de défauts g(E) est donc composée de quatre bandes d’éner-
gie : deux queues de bande (donneur et accepteur) et deux bandes de défauts profonds

(donneur et accepteur).

g(E) = grp(E) + gra(E) + gop(E) + gga(E) (IV.1)
ou E est I'énergie de I'état de défaut. grp(E) et gra(E) représentent respectivement
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les densités d’états des queues de bande donneurs et accepteurs. ggp (E) et gga (E) repré-
sentent les densités d’états des défauts profonds donneurs et accepteurs, respectivement.

Elles sont données par les relations suivantes [162] :

By E]
grp(E) =Nyexp (IV.2)
| Wrp |
E—Ec]
gra(E) =Ncexp (IV.3)
Wra
E-Egp |
gop(E) =Ngpexp |- |—— (IV.4)
Wep
Eca—E1?
8g6a(E) =Ngaexp | — (IV.5)
Wia

Pour les queues de bandes, Ec est I'énergie du bas de la bande de conduction et Ey,
celle du haut de la bande valence. N¢ est la densité d’états au niveau E¢ et Ny, celle au
niveau Ey. Wtp et Wrp représentent les largeurs caractéristiques de la queue de bande
(énergie d’Urbach) au bord de la bande de conduction et de la bande valence, respective-

ment.

Pour les défauts profonds, Ngp et Nga sont les densités totales d’états donneurs et
accepteurs, respectivement. Egp et Ega sont les positions énergétiques au niveau des pics
des distributions gaussiennes des défauts donneurs et accepteurs, respectivement. Wgp
et Wga sont les largeurs a mi-hauteur des distributions gaussiennes des défauts donneurs

et accepteurs, respectivement.

IV.3.2.2 Influence des défauts structuraux

Nous avons étudié 'impact des défauts gaussiens (défauts profonds) sur les perfor-
mances de la cellule en faisant varier dans un premier temps, la largeur a mi-hauteur
(LMH) des défauts gaussiens, puis, dans un second temps, leur concentration. La figure
IV.16a présente les caractéristiques courant-tension de la cellule pour différentes LMH et
la figure IV.16b présente les variations du I¢c et du Vo en fonction de la LMH. Les sections
efficaces de capture des électrons et des trous sont prises égales a 10~ 14cm?. Lénergie cor-
respondant aux pics des distributions gaussiennes est fixée a 0,6eV. Les concentrations de

défauts de type donneur et accepteur sont prises égales a 10'8cm ™3 et 10'7cm ™3, respec-
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FIGURE IV.16 — Impact de la largeur a mi-hauteur des distributions gaussiennes des défauts pro-
fonds (Wgp et Wga) sur les performances de la cellule solaire. Les sections efficaces de capture des
électrons et des trous sont prises égales a 10~ 1*cm?, I'énergie correspondant aux pics des distribu-
tions gaussiennes est fixée a 0,6eV et les concentrations de défauts de type donneur et accepteur sont
prises égales 4 10'8cm™3 er 101" cm™3, respectivement.

tivement.

Nous constatons que I'augmentation de la LMH entraine surtout une diminution du
Icc, et une légere diminution du V. Les défauts gaussiens agissent comme des centres
de recombinaison, I'élargissement de la LMH entraine une augmentation des densités
d’état dans la bande interdite et par conséquent, une forte probabilité de recombinaison
des porteurs, d’ot1 la diminution du I¢c. D’autre part, la présence de ces défauts dans
la bande interdite peut entrainer des transitions bande-défaut réduisant ainsi la bande
d’énergie interdite apparente du matériau d’ot la diminution de V¢o.

Dans la figure IV.17, nous avons etudié I'impact de la concentration des défauts pro-
fonds de type donneur sur les performances de la cellule. Sur la figure IV.17a, nous avons
étudié 'impact sur le rendement de la cellule et sur la figure IV.17b, nous avons repré-
senté 'impact sur Icc et Vco. Nous avons étudié les défauts de type donneur, car ce sont
les plus probables dans InGaN[45]. Comme nous pouvions nous y attendre, une augmen-
tation des défauts entraine une détérioration des performances de la cellule. Cependant,
nous pouvons voir que lorsque la concentration de défauts est inférieure au dopage des
couches, notamment le dopage des couche P, le rendement de la cellule reste tres proche
de sa valeur optimale. A I'inverse, lorsque la concentration de défauts dépasse le dopage

P les performances de la cellule chutent drastiquement comme nous le montre la figure
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FIGURE IV.17 — Impact de la concentration des défauts profonds de type donneur sur les perfor-
mances de la cellule solaire. Les sections efficaces de capture des électrons et des trous sont prises
égales 410~ cm?, I'énergie correspondant aux pics des distributions gaussiennes est fixée a 0,6eV et
une largeur a mi-hauteur LMH, de 0,05eV.

IV.17a. En effet, du fait de leur capacité a capturer les porteurs positifs, les défauts de
type N vont compenser les niveaux accepteurs introduits intentionnellement, ce qui va
réduire la mobilité et la concentration des porteurs de charges, réduisant ainsi le Ic¢ (fi-

gure IV.17b) et donc les performances de la cellule solaire.

Afin de voir 'impact de I’état de désordre du matériau, nous avons dans la figure IV.18,
fait varier la largeur caractéristique des queues de bande (I’énergie d'Urbach) en suppo-
sant que les queues de bande conduction et de valence sont symétriques. Les concen-
trations de défauts de type donneur et accepteur ont été fixées respectivement a 4,6.10'9
cm~3et2,3.10'8 cm ™3, correspondant a peu prés ala densité d’états au niveau de la bande
de valence et de conduction, respectivement. Les sections efficaces de capture des élec-
trons et des trous sont prises égales 4 10™'4cm?.

La figure IV.18a présente les caractéristiques courant-tension pour différentes éner-
gies d’Urbach et la figure IV.18b présente les variations du I¢c et du V¢ en fonction de
I'énergie d’'Urbach. De la méme maniére que les défauts gaussiens, 'augmentation de
'énergie d'Urbach va entrainer une augmentation des états de défauts dans la bande in-
terdite, ce qui a tendance a réduire la bande interdite et a augmenter la probabilité de
recombinaison, ce qui entraine la diminution du I¢¢ et du Vo et donc des performances

de la cellule.
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FIGURE 1V.18 — Impact de I'énergie d'Urbach sur les performances de la cellule solaire. Les concen-
trations de défauts de type donneur et accepteur ont été fixées respectivement a 4,6.10'° cm=3 et

2,3.10'8 cm™3. Les sections efficaces de capture des électrons et des trous sont prises égales a1.10714

cm?.

Celles-ci dépendent donc fortement de la qualité cristalline de InGaN. Nous avons
montré que I'augmentation de la LMH entraine une diminution des performances, tou-
tefois, cette diminution reste faible. Par exemple, le rendement de la cellule passe de
22,90% a 19,45% lorsqu’on varie la LMH de 0,02 eV a 0,20 eV, le facteur de forme FE
reste inchangé autour de 81%. Ensuite, nous avons vu que la concentration de défauts
n'a quasiment pas d’influence sur les performances de la cellule lorsque celle-ci est in-
férieure au dopage de type P. Enfin, nous avons vu que I’augmentation de 1'énergie d'Ur-
bach entraine également une diminution des performances de la cellule. Cependant, on
remarque que cette diminution est beaucoup plus importante que celle due a 'augmen-
tation de la LMH. En effet, lorsqu’on varie I'énergie d'Urbach de 20meV a 60meV, le Icc
passe de 10 2 6,65 mA/cm? alors que la variation de la LMH de 20meV a 160meV ne pro-
voque qu'une légére diminution du Icc de 12,8 4 10,5mA/cm?. On peut ainsi conclure
qu’il est tres important de maintenir la concentration de défaut inférieure au dopage de
type P pour limiter I'impact de ces défauts. Le désordre quant a lui a un impact consi-
dérable sur les performances de la cellule et sera la clé du développement de cellules a

multijonction.
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IV.3.3 Qualité des interfaces

La qualité des interfaces est capitale pour assurer le bon fonctionnement des cellules
solaires. Parmi les propriétés des interfaces, on distingue les défauts d’interface et les ré-
sistances des contacts ohmiques. Deux propriétés déterminantes pour le transport élec-
tronique dans la cellule solaire. Nous allons donc regarder leurs influences sur les perfor-

mances de la cellule a double-jonction a base d'InGaN.

IV.3.3.1 Défauts d’interface InGaN/GaN

Comme dans le volume, les dislocations dues aux forts désaccords de parametre de
maille entre les couches épitaxiées engendrent au niveau des hétéro-interfaces des concen-
trations de défauts importantes. Plus particulierement dans l'interface InGaN/GaN. La
figure IV.19 présente la variation du rendement en fonction de la densité de défauts a I'in-
terface InGalN/GaN. Les couches formant cette interface sont de type N. Nous avons donc
regardé l'influence des défauts de types accepteurs qui sont surtout dus aux lacunes de

gallium et qui sont tres probables dans les conditions d'un dopage de type N [45].

Nous pouvons voir que 'augmentation des défauts dans l'interface InGaN/GaN (fi-
gure IV.19 ) entraine une diminution importante du rendement de conversion de la cel-
lule pour les densités supérieures a 5.103cm™2/eV. Ceci est di1 2 une diminution du Vcg
et surtout a la dégradation du facteur de forme (FF). En effet, ces défauts a interface In-
GaN/GaN vont générer des fortes résistances de contact, entrainant une augmentation de
la résistance série de la cellule, d’ou la dégradation du FE L'amélioration de la qualité des
contacts au niveau des interfaces représente donc également un enjeu important pour la
réalisation des structures multifonctions. En effet, comme la polarisation, leurs propriétés
influent surtout le facteur de forme de la cellule donc directement sur le fonctionnement

de la cellule.

IV.3.3.2 Influence de la résistance des contacts

La métallisation des contacts ohmiques est I'une des étapes les plus importantes de la
fabrication des cellules solaires. Etant donné que les matériaux utilisés ont des résistivités
spécifiques, il existe donc inévitablement des résistances de contact susceptibles de dé-
grader les performances de la cellule solaire. Pour la technologie III-N, notamment pour

le GaN, ce sont les alliages a base de titane et d’aluminium (Ti/Al) qui sont les plus utilisés
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FIGURE V.19 - Variation du rendement de la cellule double-jonction en fonction de la densité de
défauts a l'interface InGaN/GaN.

pour la réalisation des contacts ohmiques. D’autres alliages sans aluminium comme les
alliages Ti/Au, Pt/Au, Ni/Au, Pt/Ag ... ont été également étudiés pour améliorer la fiabi-
lité des contacts [140, 163-165]. IIs restent cependant trés difficiles a maitriser. Sur une
couche de type N, on a rapporté dans la littérature pour les contacts ohmiques sur GaN,
des résistances de contact variant entre 1078 2 107°Q.cm? (pour des dopages de 1'ordre de
10'8cm™3) [140, 166]. Au niveau de la couche P, c’est encore plus delicat. La réalisation de
contacts ohmiques de qualité avec une faible résistance de contact reste toujours problé-
matique. On a rapporté dans la littérature, des résistances de contact variant entre 1076 2
1072Q.cm? [166-169]. Nous allons donc voir dans cette partie, I'impact de cette résistance
de contact sur les performances de la cellule double-jonction. Nous avons pour cela, tenu
compte des résistances spécifiques de contact (R¢) pour les contacts ohmiques et des vi-
tesses de recombinaison a l'interface métal/semi-conducteur. Nous avons considéré des
contacts avec des épaisseurs de 10 nm et avons considéré la méme résistance sur les deux

contacts.

La figure IV.20 présente la variation du rendement en fonction de la résistance des
contacts de la cellule. La variation de R, montre que pour une résistance inférieure a
1Q.cm?, les performances de la cellule ne sont pas impactées. En revanche, nous avons
enregistré une diminution importante des performances pour les résistances supérieures
410Q.cm?, liée principalement a un abaissement du facteur de forme (FF) de la cellule. En
effet, la résistance des contacts est directement liée a la résistance série globale (Rs) de la

cellule, son augmentation entraine doncl’augmentation de la résistance série provoquant
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FIGURE IV.20 - Variation du rendement de la cellule double-jonction en fonction de la résistance des
contacts ohmiques.

la diminution du FF donc du rendement. La valeur de 10Q.cm? correspond approxima-
tivement a la valeur de la résistance série spécifique de la cellule. C’est pourquoi toute
résistance de contact inférieure a cette valeur n’aura pas beaucoup d’impact sur les per-
formances de la cellule double-jonction. La qualité des contacts ohmiques est donc éga-
lement essentielle pour garantir que les performances de la cellule restent trés proches de
I'optimum (c’est-a-dire 24,4%). Cependant, on montre ici que pour la structure a double-
jonction, les résistances mesurées et rapportées dans la littérature ont un impact tres li-
mité sur les performances de la cellule. En outre, il existe déja des techniques permettant
de diminuer les résistances de contact, notamment une approche qui consiste a surdoper
les zones proches des contacts pour faciliter le passage par effet tunnel des porteurs de

charges.

Notre étude a donc démontré que le potentiel de la technologie InGaN ne peut étre
pleinement exploité qu’'apres avoir maitrisé I'’ensemble de ces contraintes. Plus particu-
lierement, celles liées aux défauts structuraux, généralement plus élevées dans les couches
épitaxiées d'InGaN. Nous avons vu que le rendement optimal de la cellule est approxima-

tivement de 10%, pour une densité de défauts de 10'8cm™3/eV.

Par ailleurs, si maintenant, on tient compte a la fois de la polarisation et des défauts
structuraux avec une densité de 10'%cm™3/eV, le rendement de la cellule double-jonction
n'est que de 4,6%. Comme pour les structures a simple jonction (Schottky, MIN), lorsque

I'on considere les contraintes technologiques actuelles, le rendement de la cellule chute
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considérablement et devient comparable a ceux obtenus expérimentalement avec d’autres
technologies a base d'InGaN [63, 68]. Nous remarquons donc ici, que, quelle que soit la
technologie, le rendement des cellules solaires a base d'InGaN ne dépassera pas les 5%
avec les contraintes technologiques actuelles. En effet, c’est une limite surtout due aux

propriétés du matériau InGaN et non a la technologie utilisée.

Conclusion du chapitre

Ce dernier chapitre a été consacré a |’étude d’'une structure de cellule solaire double-
jonction a base d'InGaN. Dans un premier temps, nous avons présenté les principes phy-
siques des dispositifs a multijonctions qui permettraient d’aller vers le haut rendement
de conversion d’'une cellule solaire. Par la suite, nous avons présenté les performances
de la structure double-jonction optimisée en fonction de onze parametres de la cellule.
L'étude a montré qu'une telle structure peut fournir un rendement maximal d’environ
24,4%. Dans la littérature, des études présentent des rendements plus élevés. Cependant,
ce sont des résultats obtenus en négligeant certains phénomenes physiques. Particulie-
rement, |'effet de la jonction tunnel reliant les deux sous-cellules. Enfin, dans la troisieme
et derniere partie, nous avons montré que plusieurs facteurs peuvent dégrader les per-
formances de la cellule, notamment 'effet de la polarisation du matériau, les défauts
structuraux et I'effet de la résistance des contacts. Nous avons vu que si I'on inclut ces
contraintes, la cellule présente un rendement de 4,6% comparable a ceux obtenus expé-
rimentalement avec d’autres technologies a base d'InGaN. Par ailleurs, contrairement aux
structures a simple jonction, nous ne pouvons pas pour cette structure éviter les difficul-
tés liées a I’élaboration de la couche P. On peut éventuellement se passer de la couche P
pour la premiere sous-cellule. La maitrise de tous ces facteurs est donc primordiale pour
rendre cette nouvelle technologie compétitive par rapport aux autres technologies, no-

tamment les technologies silicium et I1I-V.
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Conclusion générale

Ce travail de these s’est donné pour objectif de simuler et d’optimiser des structures
de cellules solaires a base d'InGaN. Nous avons utilisé une approche de simulation ri-
goureuse basée essentiellement sur des modeles et des parameétres empiriques, associée
a une nouvelle approche d’optimisation des cellules solaires. Lune des originalités de ce
travail consistait donc a utiliser des méthodes d’optimisation mathématique associées
a des modeles physiques empiriques pour étudier les performances optimales de diffé-

rentes structures de cellules solaires a base d’'InGaN.

Lalliage InGaN est depuis plusieurs années étudié pour des dispositifs optoélectro-
niques, notamment photovoltaiques. Dans le premier chapitre, nous avons présenté les
principales propriétés de I'alliage InGaN. Nous avons vu que le matériau InGaN possede
plusieurs avantages, le plus notoire étant la large couverture spectrale de sa bande d’éner-
gie interdite qui permet de concevoir des cellules solaires multijonctions a haut rende-
ment en utilisant le méme matériau. Cependant, nous avons également vu que ce ma-
tériau posseéde certains inconvénients dont les principaux sont le manque de substrat
adapté, et la difficulté d’élaborer une couche de type P, constituant ainsi des verrous tech-

nologiques majeurs qu'’il faut lever.

Les simulations des structures de cellules solaires ont été réalisées avec le logiciel At-
las. Dans le deuxiéme chapitre, nous avons présenté le modele dérive-diffusion utilisé par
Atlas ainsi que les différents modeles physiques décrivant les comportements des por-
teurs de charges dans le matériau. Ensuite, nous avons présenté différentes approches
utilisées pour optimiser les structures de cellules solaires. Nous avons vu que I'optimisa-
tion paramétrique quasiment uniquement utilisée pour optimiser les cellules solaires ne
peut garantir de trouver le rendement optimal des cellules. En effet, c’est une approche
qui permet d’optimiser le rendement de la cellule en ne faisant varier qu'un seul para-

metre a la fois. Les parametres d’optimisation doivent donc évoluer de maniere indé-
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pendante les uns des autres, ce qui n'est pas le cas pour une cellule solaire. Nous avons
alors, développé une nouvelle approche qui permet d’optimiser le rendement d'une cel-
lule solaire en optimisant simultanément plusieurs parametres de la cellule et ainsi tenir
compte de l'interdépendance des parametres. C’est une optimisation multivariée utili-
sant différentes méthodes mathématiques d’optimisation incorporées dans le langage de
programmation Python. Compte tenu de la diversité des types de méthodes, nous avons
réalisé plusieurs tests de ces méthodes sur une simple structure PN en évaluant princi-
palement trois critéres : la convergence de la méthode, le respect des intervalles d’opti-
misation et le temps de convergence. Au moins trois méthodes répondent a ces critéres
et ont été utilisées pour optimiser les différentes structures de cellules solaires étudiées
dans ce travail de these. Ces méthodes ont été utilisées avec le simulateur Atlas grace a un

programme qui géneére 'ensemble de la procédure d’optimisation et de simulation.

Afin d’éviter les contraintes technologiques liées a I’élaboration de la couche P, nous
avons dans le troisieme chapitre, présenté I’étude de cellules solaires sans couche P. Dans
un premier temps, nous avons simulé et optimisé une structure Schottky composée d'une
couche InGaN dopée N en contact avec une couche métallique de 5 nm. Cinq parametres
de la structure ont été optimisés et nous avons trouvé un rendement optimal de 18,2%
obtenu avec une composition d’'indium de 0,56 pour un travail de sortie de la couche
métallique de 6,3eV. Une performance satisfaisante pour une structure a jonction simple.
Nous avons également présenté I’étude d'une structure MIN que nous avons proposée et
qui inclut une couche "intrinséque" d'InGaN. Nous avons pour cette structure, optimisé
six parametres et la cellule présente un rendement optimal de 19,8%. Outre ses perfor-
mances qui sont légerement supérieures a celles de la structure Schottky, les parametres
optimaux de la structure MIN présentent des intervalles de tolérances plus larges que
ceux de la structure Schottky. C’est ce qui donne a la structure MIN un avantage considé-

rable pour la réalisation de la cellule solaire.

Une étude sur les structures a jonction simple (PN et PIN) a été ensuite réalisée afin de
les comparer avec les structures sans couche P (Schottky, MIN). La structure PN présente
un rendement optimal de 17,8% et la structure PIN présente, quant a elle, un rendement
optimal de 19,0%. Des performances légerement inférieures par rapport aux structures
sans couche P. Ces dernieres constituent donc de tres bonnes alternatives aux structures

PN et PIN conventionnelles.
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Enfin, la derniere partie du troisiéme chapitre porte sur les contraintes actuelles de
la technologie InGaN, notamment, la difficulté de réaliser de fortes incorporations d’in-
dium dans I'alliage InGaN. Nous avons réoptimisé les structures PN et Schottky en tenant
compte des limites actuelles en teneur d’indium et en épaisseur de couche. En incorpo-
rant a la simulation les contraintes technologiques actuelles et les défauts structuraux
présents dans le matériau, nous avons retrouvé et, pour la premiére fois, un rendement
optimal d’environ 3% correspondant approximativement aux résultats des études expé-

rimentales d’autres équipes.

Le dernier chapitre de ce travail est consacré a I’étude d’'une structure multijonction.
Nous avons simulé et optimisé une structure double-jonction. Pour cette structure, onze
parametres ont été optimisés simultanément. La cellule présente un rendement optimal
de 24,4%. Nous avons ensuite étudié les effets susceptibles de dégrader les performances
de la cellule, notamment la polarisation et les défauts structuraux. Nous avons vu que
les valeurs de la polarisation rapportées dans la littérature n’ont quasiment aucune in-
fluence sur les performances de la cellule. En revanche, 'augmentation de la polarisation
entraine une forte diminution des performances due a une accumulation de charges aux
interfaces. Nous avons également vu en fin de chapitre, que si 'on inclut ces différentes
contraintes, la cellule présente un rendement de 4,6% comparable a ceux obtenus expé-

rimentalement avec d’autres technologies a base d'InGaN.

Ce travail nous a donc permis de mieux évaluer les performances de différentes cel-
lules solaires a base d’'InGaN, de comprendre les difficultés rencontrées actuellement pour
leurs réalisations et de fournir des moyens et des outils quantitatifs sur les aspects tech-
nologiques sur lesquels |'effort doit porter. La suite logique de ce travail pourrait étre axée

sur les thématiques suivantes :

— Flaboration et caractérisation des structures Schottky sur InGaN. En effet, ce tra-
vail a montré qu’avec les contraintes technologiques actuelles, on peut atteindre
un rendement de 'ordre de 3 % sur InGaN en utilisant, par exemple, du platine, ce
qui serait une premiere mondiale. Il s’agira ensuite d’accélérer le développement de
cette technologie Schottky/InGaN pour atteindre le rendement de 18 % prédit par

nos études.

— Optimisation de structures InGaN avec trois et quatre jonctions. Il s’agira d'un

travail délicat avec au moins une vingtaine de parametres d’optimisation et plu-
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sieurs jonctions tunnel. Il y a a la fois un travail de simulation, d’optimisation ma-
thématique et modélisation physique. Cette étude peut étre étendue aux structures
tandem a hétérojonction telles que celles associant I'InGaN au silicium ou aux ma-

tériaux I11-V.

Etude de structures de cellules solaires InGaN semi-polaires. En effet, ’élabora-
tion de structures III-N semi-polaires connait actuellement un intérét croissant et
leur étude pourrait permettre de concevoir des cellules solaires avec un impact ré-
duit de la polarisation. Cet impact est en effet important dans les structures II1I-N

polaires, comme nous l’avons étudié quantitativement dans ce travail.

Ftude des systémes optiques de concentration du rayonnement solaire. En effet
les cellules solaires a multijonction InGaN, du fait de leur gap modulable et de leur
grande résistance au rayonnement et a la température, sont destinées notamment
aux systemes a concentration. Le travail d’optimisation fait ici sur les cellules a mul-
tijonction est parfaitement adaptable pour I'optimisation de I'’ensemble du systéeme

comprenant le concentrateur et les cellules solaires.

Au dela de 'optimisation de cellules et de systemes photovoltaiques, les méthodes

d’optimisation développées dans ce travail peuvent étre adaptées a d’autres dispositifs de

I'optoélectronique et de la microélectronique.
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Optimisation numérique de cellules solaires a trés haut rendement

L'alliage de Nitrure de Gallium et d’'Indium (InGaN) est devenu au cours des dernieres années un
semi-conducteur important pour la réalisation de composants optoélectroniques, du fait de sa bande
interdite modulable en fonction de la composition d'indium, entre 0.7 eV a 3.4 eV. Ceci permet |'ab-
sorption d'une grande partie du spectre solaire et fait de I’alliage InGaN un excellent candidat pour la
réalisation de cellules solaires multijonctions a trés haut rendement. Ce travail de theése a permis une
investigation approfondie sur les performances de différentes structures de cellules solaire a base
d’InGaN. Il s’'inscrit dans le cadre d'un projet visant a associer des méthodes d’optimisation mathé-
matique multivariée a une démarche rigoureuse de simulation s’appuyant autant que possible sur
des modeéles et résultats expérimentaux. Il s’agit d'une nouvelle approche qui permet d’étudier les
performances des cellules solaires en optimisant simultanément plusieurs parametres (physiques
et géométriques) de la cellule solaire. Nous avons étudié pour cette these, différentes structures de
cellules solaires a simple jonction, notamment de nouvelles structures sans couche P et avons fait
également I’étude d'une structure complexe a double jonction. Ces études nous ont permis d’évaluer
les performances optimales que pourraient avoir les cellules a base d'InGaN et seront importantes
pour la conception et I’élaboration future de cellules solaires InGaN a haut rendement.

Mots clés : InGaN; Cellule solaire; Photovoltaique; Simulation; Optimisation.

Numerical optimization of high-efficiency InGaN-based solar cells

In recent years, Gallium Indium Nitride (InGaN) alloy has become a semiconductor of choice for the
realization of optoelectronic devices, because of its wide spectral coverage, with a bandgap that can
be modulated, by changing the indium composition, between 0.7 eV and 3.4 eV. This allows the ab-
sorption of alarge part of the solar spectrum and makes the InGaN alloy an excellent candidate for the
realization of high efficiency multi-junction solar cells. This thesis work led to a further investigation
into the performance of different InGaN-based solar cell structures. It is part of a project aiming to
associate mathematical optimization methods with a rigorous simulation process based as much as
possible on models and experimental results. This is a new optimization approach that optimizes the
performance of solar cells by simultaneously optimizing several parameters (physical and geometri-
cal) of the solar cell. We have studied for this thesis, different structures of single junction solar cells,
including new structures without P layer and we have also studied a complex structure with double
junction. These studies allowed us to evaluate the optimal performance that InGaN-based solar cells
can achieve for their design and future development.

Keywords : InGaN; Solar cell; Photovoltaic; Simulation; Optimization.
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