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Résumé:

Dans le contexte global de la diversification de 1’utilisation des ressources naturelles, le recours
aux énergies renouvelables et en particulier le solaire photovoltaique se fait de plus en plus fort. A ce
titre, le développement d’une nouvelle génération de cellules photovoltaiques a base de pérovskite semble
prometteur. Dans ce travail, nous avons étudié par simulation numérique unidimensionnelle les

performances photovoltaiques d'une cellule solaire basée sur le matériau hybride pérovskite CH3NH3PbI3
(structure ZnO/CH3NH3PDbI3/Cul) en utilisant le logiciel SCAPS-1D.

L’objectif principal est d’améliorer les performances de la cellule solaire en déterminant les
parameétres optimaux pour son fonctionnement. Dans ce cadre, ’influence de plusieurs paramétres
physiques sur les caractéristiques électriques du dispositif a été analysée. Nous nous sommes intéresses
plus particulierement a I’effet de 1’épaisseur de la couche pérovskite (absorbeur), a I’impact de I'épaisseur
et du dopage des couches de transport d'électrons (ETL en ZnOQ) et de trous (HTL en Cul). Les résultats
mettent en évidence un compromis physique optimal pour I'absorbeur permettant d'atteindre une efficacité
de conversion maximale de I'ordre de 17,1 %. Ce travail confirme I’importance des outils de simulation

pour la conception et I'optimisation des cellules solaires de nouvelle génération.
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In the global context of diversifying the use of natural resources, the reliance on renewable
energies, and particularly solar photovoltaics, is growing stronger. In this regard, the development of a
new generation of perovskite-based photovoltaic cells appears promising. In this work, we studied,

through one-dimensional numerical simulation, the photovoltaic performance of a solar cell based on the



hybrid perovskite material CH}3NH3\PbI3 (with a ZnO/CH3NH3PbI3/Cul structure) using the SCAPS-
1D software.

The main objective is to improve the solar cell's performance by determining the optimal
parameters for its operation. Within this framework, the influence of several physical parameters on the
electrical characteristics of the device was analyzed. We focused more particularly on the effect of the
perovskite (absorber) layer thickness, as well as the impact of the thickness and doping of the electron
transport layer (ETL made of ZnO) and the hole transport layer (HTL made of Cul). The results highlight
an optimal physical trade-off for the absorber, allowing for a maximum conversion efficiency of around
17.1%. This work confirms the importance of simulation tools for the design and optimization of next-

generation solar cells.
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Introduction générale

Les énergies renouvelables constituent désormais un pilier central des stratégies de développement
durable et de préservation de I'environnement a I'échelle globale. Dans ce contexte, I'accés a une énergie
fiable, gu'elle soit électrique ou thermique, demeure une problématique majeure et pressante pour de
nombreux pays en développement. Les populations les plus durement touchées résident principalement en
milieu rural, ou la dispersion géographique et I'éloignement des réseaux de distribution d'électricité
conventionnels rendent I'extension des lignes électriques économiquement prohibitive et techniqguement

complexe.

Afin de pallier cette carence énergétique et de désenclaver ces régions isolées, les systemes
solaires s'imposent comme une alternative performante et écoresponsable. Ils répondent efficacement a
des besoins vitaux tels que l'irrigation agricole, I'adduction d'eau potable et le chauffage, tout en offrant
une grande autonomie. Les systémes solaires photovoltaiques (PV) se distinguent particulierement par
I'absence de pieces mobiles, ce qui leur confére une excellente fiabilité, une maintenance réduite, un

fonctionnement silencieux et une absence totale d'émissions polluantes en phase d'exploitation.

Le principe physique sous-jacent, a savoir la conversion directe de la lumiére en électricité par
I'effet photovoltaique, a été mis en évidence pour la premiére fois par le physicien frangais Alexandre
Edmond Becquerel en 1839 [1]. Cette conversion est opérée par les cellules solaires, qui sont des
dispositifs semi-conducteurs. Les avancées technologiques majeures dans la fabrication des modules ont
grandement favorisé la démocratisation des systemes PV. Ces derniers se caractérisent par leur
modularité : les modules de base sont disponibles dans une large gamme de puissances, allant de fractions
de watt (pour les applications microélectroniques comme les montres ou les calculatrices) a plus de 300
watts. L'association en série et en paralléle de plusieurs modules permet d'ajuster précisément la
puissance globale a I'application visée. Bien que des centrales photovoltaiques de démonstration ou de
production industrielle a grande échelle atteignent aujourd’hui plusieurs mégawatts, la majorité des

installations autonomes restent de taille plus modeste [2] .

Face a I'urgence climatique et a la demande énergétique mondiale sans cesse croissante, la recherche
scientifique s'est intensifiée ces derniéres annees pour concevoir des cellules photovoltaiques de nouvelle
génération. Pour s’imposer sur le marché mondial, la technologie photovoltaique doit impérativement
satisfaire a un triptyque d'exigences : une haute efficacité de conversion, une stabilité a long terme et un

co(t de production réduit.
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Parmi les technologies émergentes de troisiéme génération, les cellules solaires a pérovskite (PSC)
captivent l'attention de la communauté scientifique en raison de leur potentiel exceptionnel et d'une
progression d'efficacité inédite dans I'histoire du photovoltaique. Les pérovskites, caractérisees par une
structure cristalline de formule chimique générale ABX3, possedent des propriétés optoélectroniques
remarquables, notamment un fort coefficient d'absorption et une excellente mobilité des porteurs de
charge. L'intégration de ces matériaux comme couche absorbante a permis d'accomplir des bonds
technologiques prodigieux. Depuis la premiére cellule a pérovskite rapportée en 2009, le rendement de
conversion de puissance (PCE) est monté en fleche de maniére spectaculaire, passant de 3,8 % a plus de

25,2 % en laboratoire [3] .

Parallélement aux investigations experimentales, la modélisation et la simulation numérique des
dispositifs a couches minces ont pris une importance capitale. L'utilisation d'outils de simulation s'avére
indispensable pour concevoir, analyser et optimiser l'architecture des cellules avant leur fabrication
mateérielle. Cette approche permet de comprendre les phénoménes physiques internes et d’identifier les
verrous technologiques, tout en réduisant considérablement les codts et les délais de recherche et

développement.

L'objectif principal de ce travail de fin d'études s'inscrit dans cette démarche d'optimisation
numeérique. 1l vise & modéliser et & maximiser le rendement de conversion d'une cellule solaire a base de
pérovskite a l'aide du logiciel de simulation unidimensionnel SCAPS-1D. A travers cette étude, nous
analyserons rigoureusement les mécanismes de transport de charge et lI'impact de différents parameétres
géométriques et physiques sur les performances globales de la cellule, tels que I'épaisseur de la couche

absorbante, la densité de défauts ainsi que le niveau de dopage.
Pour mener a bien cette étude, notre mémoire est structuré en trois chapitres principaux :

e Le Chapitre | pose les fondements théoriques de la conversion photovoltaique. 1l expose les
caractéristiques de la ressource solaire (spectre AM1.5G, rayonnement direct et diffus, masse
d'air), détaille la physique des semi-conducteurs et de la jonction PN, et présente le circuit
électrique équivalent ainsi que les parameétres de caractérisation d'une cellule solaire réelle. Une
revue de I'évolution des différentes générations de cellules y est également présentée.

o Le Chapitre Il est entierement consacré a I'étude du matériau pérovskite et des dispositifs associés.
Nous y décrivons I'historique de cette technologie, sa structure cristallographique régie par le
facteur de tolérance de Goldschmidt, ainsi que ses propriétés optiques et électriques uniques. Les

différentes architectures de cellules (mésoscopiques et planaires) et



Introduction générale

les mécanismes d'extraction et de transport de charges aux interfaces ETL/absorbeur/HTL y sont
analysés

Le Chapitre Il introduit I'outil de simulation numeérique SCAPS-1D. Ce chapitre détaille le
principe de fonctionnement du logiciel, basé sur la résolution discréte des équations différentielles
fondamentales de I'électronique (équations de Poisson et de continuité des porteurs). Les
modalités de configuration des couches, des contacts ohmiques et des défauts volumiques y sont
expliquées, tout en posant les limites théoriques du simulateur

Le Chapitre IV (Discussion des résultats) expose le cceur de notre contribution scientifique. Apres
avoir défini la structure de la cellule simulée et les parametres physiques de départ issus de la
littérature, nous présentons et analysons les résultats des simulations. L'impact de I'épaisseur et du
dopage de chaque couche fonctionnelle y est discuté afin de dégager la géométrie optimale offrant

les meilleures performances énergétiques

Enfin, une Conclusion Générale résumera les principaux enseignements de cette étude théorique et

ouvrira des perspectives concrétes pour les futurs travaux de recherche et de développement

expérimental dans le domaine des cellules solaires pérovskites de troisieme génération.
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Introduction

L'augmentation de la demande énergétique mondiale, exacerbée par la révolution industrielle et la
croissance démographique, a historiqguement été satisfaite principalement par les sources d'énergie
fossiles. Dans les années 1970, I'énergie nucléaire s'est affirmée comme une alternative significative.
Cependant, le contexte actuel est marqué par des défis environnementaux majeurs. Bien que ces sources
conventionnelles répondent a une part substantielle de la demande énergétique mondiale, leur impact
polluant est considérable. Cette problématique a stimulé un intérét croissant de la part des chercheurs
pour les sources d'énergie renouvelables, telles que I'énergie éolienne, I'énergie solaire thermique et, plus

particulierement, I'énergie solaire photovoltaique.

L'énergie solaire photovoltaique, considérée comme I'une des technologies renouvelables les plus
prometteuses, constitue lI'objet de la premiere partie de ce travail. Sa maturité technologique est le fruit de
multiples contributions. Nous en présenterons un historique détaillé, soulignant les étapes clés de son
évolution. Seront egalement abordées les notions essentielles relatives au fonctionnement des cellules
solaires. Une revue de I'état de I'art sera ensuite consacrée a la source de cette énergie, a savoir le soleil,
son rayonnement et son interaction avec la matiere. Finalement, les parameétres utilisés pour la

caractérisation des performances des cellules solaires seront exposes.

1.1 Historique des cellules photovoltaiques :

Longtemps percue comme [’expression d'une divinité chez certains peuples antiques, la lumiére
solaire devient, grace a la science moderne, une gigantesque source d’énergie propre qu’il nous appartient
désormais de maitriser. Au cceur de cette épopée scientifique se trouve un phénoméne fondamental :
I’effet photovoltaique, mot composé du grec photos (« lumiére ») et du volt, unité de mesure électrique,
désignant la conversion directe de la lumicre en électricité. C’est en 1839, en qu’Antoine Becquerel,
physicien frangais, s’intéresse aux effets électriques de la lumicre solaire, résultats d’expériences menées
par son fils Edmond. Selon ce dernier, une pile constituée d’électrodes de platine et de cuivre oxydé,
immergée dans une solution acide, génere un courant électrique dés qu’elle est exposée a une impulsion

lumineuse. Révélation modeste, mais inaugurale [4,5].

Les décennies suivantes voient des avancées déterminantes. En 1873, I’ingénieur américain
Willoughby Smith découvre que le seélénium est sensible a la lumiére. Quatre ans plus tard, les
expériences d’Adams et Day confirment ’effet photovoltaique propre a cet élément, conduisant a la
construction [04], par Charles Fritts, du tout premier panneau photovoltaique composé de cellules de

sélénium. En 1875, Werner von Siemens présente a I’ Académie des Sciences de Berlin ses travaux sur ce
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phénomeéne appliqué aux semi-conducteurs, stabilisant ainsi les fondements théoriques du
domaine [4]. L’¢lément décisif sur le plan intellectuel survient en 1905, lorsqu’Albert Einstein publie son

article sur I’effet photoélectrique [5].

Ces travaux lui vaudront le prix Nobel en 1921. Cependant, il faut attendre 1954 pour que la
recherche franchisse une étape industrielle décisive : dans les laboratoires de Bell Telephone, Chapin,
[06] Fuller et Pearson construisent la premiére cellule photovoltaique en silicium, atteignant un
rendement de 6 %. Produire de 1’¢lectricité a partir du soleil devient des lors une option viable.
L’industrie spatiale, alors en plein essor et désireuse de s’¢loigner du nucléaire pour alimenter ses

satellites, tapie dans 1’ombre, est saisie par cette avancee [7].

Désormais, les progres constants dans le domaine des semi-conducteurs permettent d’affiner les
matériaux et les architectures photovoltaiques, offrant ainsi a cette technologie un essor qui dépasse
largement le cadre expérimental dans lequel elle était confinée. Ce qui n’était jadis qu’un phénoméne
marginal occupe aujourd’hui une place centrale au sein des aspirations énergétiques les plus ambitieuses a

I’échelle mondiale.
1.2 Soleil :

Le Soleil constitue I'étoile centrale de notre systéeme solaire, exercant une influence prépondérante
due a sa masse et a son rayonnement. Situé a environ 150 millions de kilométres de la Terre, son
rayonnement atteint notre planéte en un temps relativement bref, compte tenu de la vitesse de propagation
de la lumiere. Observé depuis la Terre, le Soleil se présente comme une sphere gazeuse massive. Son
rayon est estimé a 696 000 km, soit 109 fois celui de la Terre, et sa masse équivaut a 333 000 fois celle de
notre planéte. Le diameétre total, approchant 1 390 000 km, en fait un astre d'une dimension considérable.
Sa composition est constituée a 80 % d'hydrogéne et a 19 % d'hélium, le 1 % restant regroupant une
centaine d'éléments chimiques variés. 1l convient de noter que, bien que la Lune soit 400 fois plus petite
que le Soleil, elle est également 400 fois plus proche de la Terre. Cette configuration explique la
similarité de la taille angulaire apparente des deux corps célestes observés depuis la Terre, une illusion
optique mise en evidence lors des éclipses solaires. Le coeur de cet astre est le siége d'une activité
thermonucléaire intense et continue. Chaque seconde, 564 millions de tonnes d’hydrogene y sont
converties en 560 millions de tonnes d'hélium, au sein d'un noyau ou la température atteint environ 25
millions de degrés Celsius. Cette réaction libére une quantité d'énergie considérable : prés de 4 millions
de tonnes de matiere sont transformees en rayonnement a chaque seconde, lequel traverse I'espace pour

parvenir a notre planéte et y permettre l'existence de la vie.[8]
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1.2.1Mouvements de la Terre autour de soleil:

Conformément a la théorie de I'ellipse, la Terre décrit une orbite elliptique autour du Soleil, ce
dernier occupant I'un des foyers de cette ellipse. Le plan défini par cette orbite est désigne sous le terme
de plan de I'écliptique [9,10]. La faible excentricité de cette trajectoire induit une variation de la distance

Terre-Soleil d'environ 1,7 % par rapport a la distance moyenne, laquelle est estimée a 149,675 x 1076 km.

Par ailleurs, la Terre effectue une rotation sur elle-méme autour de I'axe des pdles, lequel traverse
son centre. Cet axe n'est pas perpendiculaire au plan de I'écliptique, mais présente une inclinaison
d'environ 23° 27' par rapport a ce dernier, angle désigné comme l'inclinaison axiale de la Terre (voir

Figure I-1).

Il en résulte que la quantité de rayonnement solaire incidente sur la Terre est fonction de la

localisation géographique, du moment de la journée et des variations saisonniéres annuelles [10].
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Figure- 1.1 : Mouvement de la terre autour du soleil
1.3. Spectre solaire

Une compréhension approfondie des meécanismes solaires est fondamentale pour le
développement et I'optimisation des performances des cellules photovoltaiques, dont le fonctionnement
est intrinsequement lié a l'apport énergétique solaire. Le Soleil, I'étoile la plus proche de la Terre, se
trouve a une distance d'environ 150 millions de kilometres. Il est principalement composé d'hydrogene
(environ 70 %) et d'hélium (prés de 28 %). Au sein de son noyau, des réactions de fusion thermonucléaire
génerent une quantité considérable d'énergie, émise sous forme de rayonnements électromagnétiques. Sa
masse est approximativement 333 000 fois celle de la Terre, et son volume est environ un million de fois

supérieur. Le Soleil présente une période de rotation synodique d'environ 27 jours. La température a la
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surface, dans la photosphere, avoisine les 6 000 °C, tandis qu'au centre, elle excede 15 millions de degrés,

milieu ou les photons sont produits.

La puissance radiante totale émise par le Soleil est estimée a 1,8 x 104 kilowatts. Néanmoins, en
raison de l'angle solide restreint, approximativement 0,68 x 10* stéradian, intercepté par la Terre, notre
planete ne recoit qu'environ deux milliardiemes de cette énergie totale. Malgré sa faible proportion, cette
fraction du rayonnement solaire est suffisante pour soutenir lI'ensemble des processus biologiques

terrestres.

Le rayonnement solaire est constitué de photons, particules élémentaires caractérisées par une
dualité onde-corpuscule, concept formalisé par Louis de Broglie en 1924. Chaque photon se propage
comme une onde, définie par une fréquence et une longueur d'onde spécifiques. La diversité de ces

longueurs d'onde détermine les différentes composantes chromatiques du spectre lumineux.

Le rayonnement eémis par le Soleil peut étre modélis¢ comme celui d'un corps noir dont la

température de surface est denviron 6 000 °C. Au-dela de l'atmosphere terrestre, son intensité

moyenne est de 1,35 kW/mz2, avec un pic spectral situé autour de 0,48 um. Cependant, lors de sa traversée
de l'atmosphére, ce rayonnement est sujet a une atténuation. Il est partiellement absorbé par des
constituants tels que l'ozone, la vapeur d'eau et le dioxyde de carbone, ce qui réduit son irradiance a
environ 0,9 kW/mz2 a la surface terrestre. Cette interaction altere également son spectre, qui, bien que

continu dans l'espace, présente des bandes d'absorption distinctes apreés filtration atmosphérique.
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Figure- 1.2 : Spectre solaire hors atmosphere (AMO) et au niveau du sol (AM1.5G).
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1.4 Masse d’air :

Lorsque le rayonnement solaire pénétre lI'atmosphére terrestre, I'épaisseur de la couche dair
traversée augmente a mesure que le Soleil s'approche de I'horizon, ce qui induit une modification

significative de I'énergie atteignant la surface.

Pour caractériser ce phénomene, la notion de masse dair (AM, de l'anglais Air Mass) a été
introduite. Elle est définie comme le rapport entre I'épaisseur effective de I'atmosphére traversée par le
rayonnement solaire et I'épaisseur minimale lorsque le Soleil est au zénith. Ce rapport est directement
fonction de la hauteur angulaire du Soleil, et par conséquent de l'angle zénithal 0z, selon I'expression :

AM = 1/cos(0z).

Trois conditions de référence sont couramment employées dans ce cadre. La condition AMO décrit
I'environnement spatial, ou lI'absence d'atmosphére signifie qu'aucun air n'est traversé. Au niveau de la
mer, lorsque le Soleil est au zénith, le trajet atmosphérique est le plus court et est normalisé a AM1. Pour
toute autre orientation solaire, la masse d'air croit, ce qui indique un trajet optique plus long et,
corrélativement, des pertes énergétiques accrues dues a l'absorption et a la diffusion atmosphérique. Ces
conditions de référence sont primordiales pour une comparaison objective des performances des

dispositifs photovoltaiques, qu'il s'agisse de cellules ou de modules,

Dans des contextes standardisés Malgré les progrés technologiques substantiels réalisés au cours des
dernieres décennies, I'énergie solaire effectivement exploitable est actuellement estimée a environ 1 482
EJ. Ce volume représente seulement 0,13 % du potentiel énergétique solaire total. Bien que cette
proportion soit faible en valeur absolue, elle est néanmoins suffisante pour répondre a une part
substantielle des besoins énergétiques mondiaux, sous réserve d'une optimisation continue des
technologies de captation [11].

1

M= cos(8) 11

Avec 0 I’angle que fait le soleil avec le zénith (position verticale).
* AM1 = correspond au soleil au zénith (8 = 0)
* AM2 = correspond a I’angle 8 = 60°

* AM1.5 = correspond a I’angle 6 = 48,19°
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* AMO est utilisé pour préciser les conditions en dehors de 1’atmosphere.

Zéaath

Soleal

atmmosphere

Figure 1.3 : Définition de la masse d’air

Si le soleil est au zénith du lieu d’observation, 8 =0°, AM=1 : la notation utilisée est AM1.
AMO correspond a I’irradiance hors atmospheére, et est surtout utilisée pour prédire le comportement des
cellules pour applications spatiales. Le spectre standard le plus étudié est AM1.5G, G signifiant global car
il tient compte a la fois des radiations directes et diffuses, par opposition a AM1.5D qui ne tient compte

que des directes. AM1.5G donne une irradiancede 970W/m2, mais a été arrondi a 1 kW/m2 [11].
I.5.Le rayonnement solaire :

Le rayonnement solaire se présente comme un flux de photons émis par le Soleil, dont le spectre
de longueurs d'onde s'étend de l'ultraviolet (0,2 pum) a l'infrarouge lointain (2,5 um). Hors de I'atmosphere
terrestre, son intensité atteint environ 1 350 W/m2, une valeur désignée par la condition AMO. Lors de sa
traversée de I'atmosphere terrestre, ce rayonnement subit une atténuation progressive due aux
phénomeénes d'absorption et de diffusion par les gaz, la vapeur d'eau et les aérosols. La couche d'ozone,
par exemple, filtre une partie des ultraviolets les plus énergétiques. Au niveau du sol, lorsque le Soleil est
au zénith, l'intensité est réduite a 1 000 W/m2, ce qui correspond a la condition AM1. Une diminution de
I'angle d'incidence entraine un allongement du trajet atmosphérique et, par conséquent, une augmentation
des pertes énergétiques. A titre d'exemple, pour une inclinaison de 48°, I'énergie recue n'est que de 833
W/mz2, ce qui définit la condition AM1.5. En complément du rayonnement direct, le rayonnement diffus
provient de la dispersion et de la réflexion du rayonnement initial par I'atmosphére et le sol. La somme de

ces deux composantes constitue le rayonnement global. La condition standard AML1.5, avec une intensité

10



Chapitre | Technologie du solaire

de 1 000 W/m2, est mondialement adoptée pour la caractérisation et la comparaison des performances des

cellules solaires (voir figure 1.3.). [12]
L’¢énergie de ce rayonnement est donnée par la formule suivante :

E=h _h.c
=ho= 3

€ )
Rayonnement

direct Rayonnement
diffus

7

Rayonnement
réfléchi

T —

Figure-1.4: Rayonnement solaire transmis a la terre.

Le rayonnement direct (D) :

Représente la composante du rayonnement solaire qui parvient a la surface terrestre sans subir de

déviation atmosphérique. Ses rayons, caractérisés par leur parallélisme, sont particulierement adaptés aux

systémes optiques a concentration [12].
le rayonnement diffus (S) :

le rayonnement diffus est généré par la dispersion des rayons solaires. Ce phénomeéne résulte de
I'interaction avec des éléments atmosphériques tels que les nuages, les molécules d‘air, la vapeur d'eau et
les particules de poussiére, transformant ainsi un faisceau initialement parallele en une multitude de

faisceaux orientés dans diverses directions [12].

11
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Le rayonnement réfléchi :

Le rayonnement réfléchi également désigné sous le terme d'albédo, correspond & la portion du
rayonnement solaire renvoyée par la surface terrestre. L'intensité de cette réflexion est fonction de la
nature du revétement : la neige, par exemple, présente une capacité de réflexion élevée, tandis qu'un
matériau sombre comme l'asphalte en absorbe la quasi-totalité. La sommation de ces trois composantes

constitue

le rayonnement global (G) :

Ce dernier peut atteindre approximativement 1 000 W/mz2 en conditions de ciel clair et sa mesure est
réalisable au moyen d'un pyrométre. Ce parametre global sert de référence pour I'évaluation des
performances des cellules photovoltaiques. Celles-ci convertissent les photons en énergie électrique par
I'exploitation de I'effet photovoltaique, impliquant la génération, la séparation et la collecte de paires

électron-trou au sein du semi-conducteur [13].
1.6 Effet photovoltaique :

L'effet photovoltaique constitue le mécanisme fondamental de conversion directe de I'énergie
solaire, acheminée par les photons, en énergie électrique utilisable. Ce phénomene s'appuie sur les
propriétés électroniques intrinseques des matériaux semi-conducteurs et se décompose en deux étapes
cruciales et interdépendantes. La premiére étape est la génération de paires électron-trou. Lorsqu'un
photon dont I'énergie excede celle de la bande interdite du semi-conducteur interagit avec le matériau, il
induit I'excitation d'un électron hors de sa liaison atomique. Ce processus aboutit a la création d'une paire

électron-trou par photo-ionisation.

Lorsque le rayonnement lumineux incident possede une énergie supérieure a la bande interdite du

semi-conducteur, il induit I'excitation des électrons, conduisant a

1. La formation de paires €électron-trou par photo-ionisation.
2. La génération d'un courant électrique repose sur la séparation et la collecte des électrons et des trous

photo-générés, suivie de leur recombinaison.
1.6.1 Notions générales sur les semi-conducteurs :

Un semi-conducteur est un matériau dont la conductivité électrique se situe entre celle d'un
conducteur et celle d'un isolant. Sa propriété distinctive réside dans sa capacité a moduler son

comportement sous l'influence de conditions externes telles que la température, la lumiére ou le dopage

12
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évoluant ainsi d'un état quasi-isolant & un état conducteur. Cette flexibilité est intrinsequement liée a la
structure atomique du matériau. Chaque élément chimique est caractérisé par un nombre spécifique
d'électrons, organisés en couches concentriques autour du noyau, et cette organisation détermine les
propriétés electriques du matériau. Au sein de cette structure atomique, les électrons sont classifiés selon

leurs fonctions :

Jes électrons de ceeur : situés prés du noyau, n'interagissent que faiblement avec les atomes voisins .

les électrons de valence : occupant les couches externes, participent activement a la formation des

liaisons chimiques interatomiques ; enfin,
.les électrons de conduction : assurent la circulation du courant électrique a travers le matériau [14].

L'équilibre entre ces catégories d'électrons confere aux semi-conducteurs leurs propriétés spécifiques
et justifie leur roéle central dans les technologies photovoltaiqgues modernes. Ces arrangements
électroniques peuvent étre visualisés, la Figure 1-5 présentant notamment la répartition des électrons de

valence et des électrons de conduction.

Energie électroniguwe

chevauchement

Bande de conduction

Banda da valancea

et semi-conducteur izolant

Figure-1.5 : représentation des couches d’électrons de valence et d’électrons de conduction [14]
1.6 .2 . La constante solaire :

A mesure que le Soleil s'approche de I'horizon, ses rayons traversent une épaisseur d'atmosphére plus
importante, intensifiant ainsi les processus d'atténuation du rayonnement avant qu'il n‘atteigne le sol. Pour
quantifier cet effet, la notion de masse d‘air est employée ; elle correspond au rapport entre la longueur du
trajet atmosphérique du rayonnement solaire direct et la longueur de ce trajet lorsque le Soleil est au
zénith. Un angle d'élévation solaire réduit prolonge le trajet atmosphérique et accroit ainsi les pertes

énergétiques. A la limite supérieure de I'atmospheére, en I'absence de toute atténuation, I'irradiance solaire

13
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est définie par la constante solaire. Sa valeur conventionnelle est de 1 360 W/mz2, mais elle présente des
variations saisonniéres mineures dues aux changements de la distance entre la Terre et le Soleil. Lors de
sa traversée atmosphérique, ce rayonnement est partiellement absorbé par les gaz atmosphériques et la
vapeur d'eau, ce qui induit une réduction significative du flux énergétique parvenant au sol. Par
conséquent, le rayonnement solaire effectivement disponible a la surface terrestre est systématiquement
inférieur a la constante solaire. Sa valeur dépend directement de I'épaisseur atmosphérique traversée,

laquelle est fonction de la position du Soleil dans le ciel. [14]

| /
ARrosgtden
t
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Figure 1.6 : Définition de la masse d’air [14].

1.6.3 Jonction PN :

La jonction PN est constituée par le contact direct entre un semi-conducteur de type N et un semi-
conducteur de type P. Ce contact initie un phénomene de diffusion, durant lequel les porteurs de charge
majoritaires — les électrons du coté N et les trous du coté P — migrent vers la région opposée. Cette
migration entraine la formation de sites ioniques fixes et non neutralisés. La redistribution de ces charges
induit la création d'une région dépourvue de porteurs libres, désignée sous le terme de zone de deplétion
ou zone de charge d'espace (ZCE). La présence d'ions fixes de part et d'autre de cette zone établit une
différence de potentiel intrinséque Vo, laquelle génére un champ électrique interne orienté de la région N
vers la région P. Ce champ électrique s'oppose a la poursuite de la diffusion des porteurs majoritaires,
permettant ainsi d'établir un équilibre dynamique entre les forces de diffusion et les forces électriques.
Cette propriété du champ électrique interne permet a la jonction PN de séparer les paires électron-trou
générées par illumination, la constituant ainsi en élément actif des cellules photovoltaiques, comme

illustré par la figure 1-6 [15].
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Figure 1-7 : Jonction PN et Formation de la zone de déplétion [15]

Dans les métaux, le recouvrement de la bande de valence et de la bande de conduction permet une
occupation électronique simultanée, ce qui facilite une conduction électrique intrinséque. En revanche, les
isolants se caractérisent par une bande interdite large séparant ces deux bandes, ce qui empéche le
transfert d'électrons vers la bande de conduction et confére au matériau des propriétés isolantes. Les semi-
conducteurs occupent une position intermédiaire, définie par une bande interdite étroite. L'apport d'une
énergie externe, telle que I'élévation de température, Il'illumination ou l'application d'une tension
électrique, permet aux électrons de la bande de valence de franchir cette bande interdite et d'accéder a la
bande de conduction, rendant ainsi le matériau conducteur. A titre d'exemple, une cellule photovoltaique,
lorsqu'exposée a la lumiere, devient conductrice et génére un courant électrique, illustrant I'effet

photoélectrique.
|.6.4L’interaction photon/semi-conducteur :

La conductivité électrique d'un matériau dépend intrinséquement de la structure de ses bandes
d'énergie, spécifiguement de I'écart énergétique, nommeé gap, entre la bande de valence et la bande de
conduction. Dans les métaux, ces bandes se chevauchent, assurant une circulation libre des électrons sans
apport d'énergie externe. Inversement, les isolants se caractérisent par un gap d'une largeur telle que les
électrons ne peuvent franchir cette barriere dans des conditions usuelles. Les semi-conducteurs
représentent un cas intermédiaire : leur bande interdite est suffisamment étroite pour qu'un apport
d'énergie externe (lumineux, thermique ou électrique) permette aux électrons de valence d'accéder a la

bande de conduction, conférant ainsi une conductivité au matériau.
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La nature du gap joue également un réle prépondérant. Pour un gap direct, tel que celui du GaAs,
les transitions électroniques sont verticales et radiatives, propriété les rendant particulierement adaptées
aux applications optoélectroniques. En revanche, dans un gap indirect, comme celui du silicium, les
transitions sont obliques et requierent I'intervention d'un phonon pour la conservation du vecteur d'onde.
A 300 K, le gap indirect du silicium est de 1,12 eV. Cette caractéristique en fait un matériau privilégié
pour les cellules photovoltaiques, ou Il'absorption de lumiére est suffisante pour générer un courant
électrique par excitation des électrons vers la bande de conduction. Les différentes transitions
électroniques, en fonction de la nature de cet écart énergeétique, sont illustrées dans la Figure 1-8 (se

référer également a la Figure 1-7 (b)) [16].
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Figure 1-8 : Transitions inter-bandes d’électrons dans un semiconducteur.
a) correspond a un semi-conducteur a gap direct, b) a un gap indirect [16].

L'efficacité de l'interaction entre les photons et un semi-conducteur, essentielle au domaine
photovoltaique, est déterminée par une propriété fondamentale : le coefficient d'absorption. Ce dernier
quantifie lI'absorption des photons par unité d'épaisseur du matériau en fonction de leur longueur d'onde.
La Figure 1-8 illustre cette caractéristique pour le silicium [16]. Pour des longueurs d'onde inférieures a
365 nm, la majorité des photons incidents sont absorbés dans les 100 premiers angstroms du matériau.
Toutefois, comme évoqué précédemment, au-dela de cette limite d'énergie, les transitions directes ne sont
plus possibles. Dans ces conditions, un phonon est nécessaire pour permettre a un électron de franchir la
bande interdite et d'atteindre la bande de conduction, ce qui diminue la probabilité de transition. Ainsi,
une augmentation de la longueur d'onde des photons entraine une diminution du coefficient d'absorption.
Lorsque I'énergie d'un photon devient inférieure a I'énergie de la bande interdite du matériau (a une
énergie de phonon pres), la transition électronique ne peut plus se produire et le photon traverse le

matériau sans étre absorbé.
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Figure 1-9 : Coefficient d’absorption du silicium et profondeur de pénétration des photons en fonction de

la longueur d’onde, d’apres [17

L'efficacité de conversion photovoltaique est significativement déterminée par la capacité d'un
semi-conducteur a absorber les photons incidents. Cette propriété est quantifiée par le coefficient
d'absorption. Ce parameétre caractérise la proportion de photons absorbés par unité d'épaisseur du matériau
en fonction de la longueur d'onde, présentant une variabilité notable en fonction de I'énergie des photons.
Pour le silicium, les longueurs d'onde inférieures a 365 nm induisent une absorption quasi-totale des
photons au sein des 100 premiers angstréms du matériau, ce phénomene étant attribué aux transitions
directes. Au-dela de cette limite spectrale, les transitions directes sont inhibées, nécessitant I'intervention
d'un phonon pour faciliter le franchissement de la bande interdite par un électron et son acces a la bande
de conduction. Cette contrainte additionnelle diminue significativement la probabilité de transition, ce qui
entraine une réduction progressive du coefficient d'absorption a mesure que la longueur d'onde croit.
Lorsque I'énergie du photon est inférieure a I'énergie de bande interdite (gap) du matériau, les transitions
électroniques deviennent impossibles. Dans ce cas, le photon traverse le semi-conducteur sans absorption,

ce qui represente une perte irréductible pour le rendement de la cellule photovoltaique.
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Figure 1-10 : Structure (image gauche) et diagramme de bande (image droite) d 'une cellule
photovoltaique. [17]

L'absorption d'un photon par un semi-conducteur induit le transfert d'énergie a un électron,
générant ainsi une paire électron-trou. Ce phénomene entraine une modification locale de la conductivité
du matériau. Le comportement de ces porteurs de charge varie en fonction de leur point de génération au
sein du matériau. Dans les régions n et p, les porteurs minoritaires (trous dans la région n, électrons dans
la région p) qui diffusent jusqu'a la zone de charge d'espace sont soumis a l'action du champ électrique
interne. Ce champ les dirige vers la région ou ils deviennent majoritaires, conduisant a la formation d'un
courant photo-diffusif. Au sein de la zone de charge d'espace, les paires électron-trou sont instantanément
dissociées aprés leur génération. Les électrons sont alors orientés vers la région n, et les trous vers la
région p, ce qui constitue un photo-courant de génération. Ces deux contributions s'additionnent pour
constituer le courant photoélectrique total Iph. La valeur de ce courant est directement proportionnelle a
I'intensité lumineuse incidente. L'exploitabilité de ce courant requiert d'inhiber la recombinaison des
porteurs et d'assurer leur acheminement efficace vers un circuit externe. Cette fonction est assurée par le
champ électrique interne, typiquement généré par une jonction p-n. Néanmoins, des structures alternatives

telles que les hétérojonctions ou les jonctions Schottky peuvent également remplir ce réle [18].
1.7. La structure d’une cellule photovoltaique :

Une cellule solaire photovoltaique standard est constituée de six compositions essentielles.
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1.7.1 La Couche Antireflet :

Chaque cellule photovoltaique intégre deux contacts métalliques essentiels a son fonctionnement,
positionnés respectivement sur les faces avant et arriére. Le contact avant est congu pour optimiser la
transmission lumineuse vers les couches actives de la cellule, tout en assurant une collecte efficiente des
porteurs de charge générés par I'absorption photonique. Simultanément, le contact arriére est responsable
de la collecte des porteurs majoritaires et de la fermeture du circuit électrique, ce qui permet
I'acheminement du courant produit vers un circuit externe. La conception de ces contacts implique un
compromis critique : une couverture excessive de la surface avant diminue la zone exposée a la lumiere,
tandis qu'une couverture insuffisante accroit la résistance de contact et altére les performances électriques.
Les matériaux de fabrication sont sélectionnés en fonction de leurs propriétés conductrices et de leur
compatibilité avec le semi-conducteur. Les éléments couramment employés comprennent l'argent (Ag),
I'aluminium (Al), le nickel (Ni), le cuivre (Cu), le fer (Fe) et le potassium (K), chacun adapté a des

architectures specifiques de cellules solaires [18].

1.7.2 Les Contacts :

Le fonctionnement de toute cellule photovoltaique requiert la présence de deux contacts
métalliques, un sur sa face avant et un sur sa face arriere. Ces contacts remplissent une double fonction
complémentaire. D'une part, le contact de la face avant doit optimiser la transmission de la lumiere
incidente vers les couches actives de la cellule, tout en garantissant une collecte efficiente des porteurs de
charge photogeénérés. D'autre part, le contact arriére est responsable de la collecte des porteurs
majoritaires et de la fermeture du circuit électrique, facilitant ainsi lI'acheminement du courant produit
Vers un circuit externe. La conception de ces contacts implique un compromis critique : une couverture
excessive de la face avant diminue la surface utile pour I'absorption lumineuse, tandis qu'une couverture
inadéquate accroit la résistance de contact, dégradant ainsi les performances électriques de la cellule. Les
matériaux sélectionnés pour ces contacts sont choisis en fonction de leurs propriétés conductrices et de
leur compatibilité avec le semi-conducteur. Parmi les plus couramment utilisés figurent l'argent (Ag),
I'aluminium (Al), le nickel (Ni), le cuivre (Cu), le fer (Fe) et le potassium (K), chacun présentant des

caractéristiques spécifiques adaptées a des configurations variées de cellules solaires [18].
1.7.3 Texturisation :

La texturation est une technique de traitement de surface qui consiste a structurer la face des

cellules photovoltaiques en motifs pyramidaux ou triangulaires. Son objectif principal est d'optimiser
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I'absorption des rayonnements solaires, ce qui contribue a I'amélioration du rendement global de la
cellule. Lorsqu'appliquée sur la face arriére, cette structuration induit un mécanisme optique spécifique :
un rayon lumineux, apres avoir atteint la surface avant de la cellule, subit une réflexion successive entre
deux pyramides adjacentes avant de pénétrer le matériau. Ce processus de double réflexion entraine une
réduction du coefficient de réflexion de la surface, passant de R a R2. Cette réduction se traduit par une
augmentation significative de la quantité de lumiére absorbée par la cellule. De plus, les rayonnements

ainsi réfléchis ne pénétrent pas le matériau perpendiculairement.

IIs y entrent selon un angle non nul, ce qui allonge leur trajet optique au sein du semi-conducteur
et accroit corrélativement la probabilité d'absorption. Cette conjonction d'effets — la réduction de la
réflexion et l'allongement du chemin optique — confére a la texturation son statut de technique majeure et

couramment employée pour I'amélioration des performances des cellules solaires.

90°] 4 Rl

Figure 1-11 : La réflexion de la lumiere sur un surface lisse et texturé [18]

1.7.4 Fenétre:

La couche fenétre constitue un élément fondamental de la cellule photovoltaique, assumant des
fonctions a la fois optiques et électriques. Optiquement, elle est composée de matériaux caractérisés par
une large bande interdite, ce qui lui confere une transparence élevée sur une large portion du spectre
solaire. Cette propriété permet aux photons incidents de traverser cette couche sans absorption
significative, atteignant ainsi les couches actives sous-jacentes. L'absence d'absorption parasite dans cette
région est cruciale, car une telle absorption se traduirait par une réduction directe du nombre de photons

disponibles pour le processus de conversion photovoltaique. Electriquement, la couche fenétre est
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également déterminante. Elle assure le transport des électrons générés vers les contacts métalliques,
garantissant ainsi une collecte efficace des porteurs de charge. La synergie de ces deux fonctions — une
transparence optique maximale et une conductivité électrique efficace — positionne la couche fenétre
comme un constituant essentiel dans la conception des cellules photovoltaiques a haut rendement. Dans
ces systemes, l'optimisation de chaque composant est impérative afin de minimiser les pertes et de

maximiser I'efficacité de la conversion de I'énergie solaire en énergie électrique [18].
1.7.5 L’émetteur et la base:

Chague cellule photovoltaique intégre un semi-conducteur composé de deux couches minces aux
propriétés complémentaires. Leur association forme la jonction p-n, essentielle & la conversion de

I'énergie lumineuse en énergie électrique.

L'émetteur constitue la premiére couche, une zone de type n fortement dopée. Cette région
présente une concentration élevée d'électrons libres et assure la collecte des porteurs de charge générés
par I'absorption des photons.

La seconde couche, appelée base, est une zone de type p. Son niveau de dopage est inférieur a
celui de I'émetteur. Cette couche représente la région principale d'absorption de la lumiére et génere la
majorité des paires électron-trou. La réduction du dopage dans la base est intentionnelle : elle prolonge la
durée de vie des porteurs minoritaires, augmentant ainsi leur probabilité d'atteindre la jonction avant
recombinaison. Cette configuration contribue directement & I'amélioration du rendement global de la
cellule. Les performances du dispositif photovoltaique dépendent donc de I'équilibre précis entre ces deux
couches [19].

1.7.6 BSF (Back Surface Field):

Le champ électrique de surface arriere, désigné par I'acronyme BSF (Back Surface Field), est une
couche semi-conductrice fortement dopée, de type p+ ou n+
positionnée sur la face arriére de la cellule photovoltaique, juste avant le substrat. Sa présence instaure
une différence de dopage marquée entre cette couche et la base adjacente, ce qui génere une barriere de
potentiel interne. Cette barriere est orientée de maniere a repousser les porteurs minoritaires loin de la
surface arriere. Sans cette barriere, ces porteurs seraient attirés vers les contacts métalliques arriere, ou ils
se recombineraient de fagon non radiative, occasionnant ainsi des pertes eénergétiques significatives. Le
BSF remplit une double fonction : d'une part, il assure la passivation de la surface arriere en réduisant la
recombinaison de surface, et d'autre part, il améliore la répartition de la tension au sein des jonctions de la

cellule. Ces deux effets combinés contribuent a un meilleur confinement des porteurs de charge dans les
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zones actives de la cellule et & une augmentation notable du rendement de conversion global. Le BSF
constitue un composant essentiel dans la conception des cellules photovoltaiques a haute performance
[19]..

. hv
contact face avant couche antireflet et

texturation passivation
Near couche
antireflet
i A % i % nz
émetteur/ \ hv
substrat jonction p-n s
BSF texturation
e
passivation face =
arriére contacts face BSF
arriére Epsr

Figure 1-12 :Composition d 'une cellule photovoltaique[20)].

1.8. Technologies des cellules solaires :
Il existe plusieurs technologies des cellules solaires photovoltaiques reparties en trois générations

1.8.1 Matériaux cristallins a base de silicium (1°" génération) :

Les matériaux cristallins a base de silicium de premiére génération représentent la catégorie
prédominante dans la production mondiale de cellules photovoltaiques, en raison de leurs propriétés
électroniques avantageuses et de leur maturité technologique. Ces structures, d'une épaisseur
géneralement comprise entre 0,15 et 0,4 mm, se caractérisent par un agencement atomique ordonne selon
une configuration tétraédrique, conférant ainsi une régularité structurelle propice a la conduction
électrique. Les cellules a base de silicium cristallin sont généralement fabriquées sous forme de plaquettes
de géométries diverses (rondes, carrées ou pseudo-carrées), obtenues par des procédés de découpe
spécifiques. Cette catégorie se subdivise en deux principales familles. Le silicium monocristallin,
caractérisé par une structure cristalline unique et parfaitement orientée, offre les rendements de
conversion les plus élevés, bien que son processus de fabrication soit plus onéreux. En revanche, le
silicium poly cristallin se compose de multiples grains cristallins présentant des orientations diverses.
Bien que ses performances soient légérement moindres, son colt de production plus faible en fait un
matériau largement répandu au sein de I'industrie photovoltaique mondiale.
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A. Silicium monocristallin :

Le silicium monocristallin se caractérise par une structure cristalline unique, conférant au matériau
un aspect homogeéne, typiquement gris bleuté ou noir. 1l est produit a partir d'un bloc de silicium de haute
pureté. Bien que son procédé de fabrication soit complexe et onéreux, il permet d'atteindre les rendements
les plus élevés parmi les technologies photovoltaiques commerciales, avoisinant les 20 %. Ceci se traduit
par une exigence surfacique d'environ 7 m2 pour génerer 1 kilowatt-créte (kWc). L'optimisation de la
surface d'installation représente ainsi son avantage principal, contrebalancant partiellement son codt de

production élevé.. [19]
B. Silicium poly-cristallin :

Le silicium poly cristallin est constitué d'une agglomération de cristaux multiples, formant une
structure en mosaique de grains bleutés dont la taille varie de quelques millimétres a quelques
centimétres. Les joints de grains présents dans ce matériau sont des zones propices a la recombinaison des
porteurs, aux liaisons pendantes et a une concentration accrue d'impuretés métalliques, ce qui a pour effet
de réduire la durée de vie des porteurs de charge. Comparativement au silicium monocristallin, ses
méthodes de production sont plus simples et économiques. Cependant, la pureté moindre du matériau
limite son rendement a environ 15 %. Le silicium poly cristallin représente ainsi un compromis judicieux

entre co(t de fabrication et efficacité énergétique. .[19].

b)

Figure 1-13 Matériaux solides cristallisés : Monocristallin et Poly cristallin
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1.8.2 Les couches minces (2éme génération) :

Le silicium amorphe (a-Si), utilisé en couches minces d'une épaisseur de l'ordre du micron,
présente une organisation atomique désordonnée (Figure 1-14). Bien que cette structure favorise une
absorption lumineuse supérieure a celle du silicium cristallin, elle entraine des difficultés dans le
déplacement des porteurs de charge et un rendement de conversion limité. Cette désorganisation induit
également I'apparition de liaisons pendantes, susceptibles d'altérer les propriétés électroniques du
matériau. Pour pallier ce phénomene, une passivation réguliére a I'nydrogéne (a-Si:H) est nécessaire.
Parmi les autres matériaux employes dans la fabrication des photopiles en couches minces de cette
deuxiéme génération, on trouve des composés I11-V, tels que I'arséniure de gallium (GaAs), et le tellurure
de cadmium (CdTe). [20].

Figure 1-14 : Cellule de silicium amorphe[20]

Contrairement aux matériaux cristallins, les matériaux amorphes se distinguent par une structure
atomique désordonnée, parsemée de défauts structurels qui contribuent a leur fragilisation et a une
dégradation temporelle accélérée. Dans le cas spécifique du silicium amorphe obtenu a partir du silane
(SiH4), I'nydrogene joue un réle de passivation crucial en saturant ces défauts, ce qui améliore la collecte
des porteurs de charge et facilite le dopage du matériau. L'alliage silicium-hydrogéne (a-Si:H) ainsi
constitué présente une bande interdite d'environ 1,77 eV et une capacité

d'absorption lumineuse élevee. L'objectif principal de cette deuxieme génération de matériaux
photovoltaiques est économique : réduire la masse et le colt des cellules, sans pour autant viser des
rendements comparables a ceux des structures cristallines. Les technologies matures de cette catégorie
incluent le tellurure de cadmium (CdTe), les cellules CIGS, le silicium amorphe et le silicium micro-
morphe, toutes déposées en couches minces sur des substrats légers et économiques, tels que le verre ou

la céramique [20].
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1.8.3 Les couches minces avancées (3éme genération) :

Les avancées dans le domaine des couches minces ont permis a la troisieme génération de cellules
photovoltaiques de combiner haute performance et colt réduit, tout en se distinguant par leur flexibilité,
atout majeur qui élargit considérablement leurs champs d'application. Elles peuvent ainsi étre intégrées
sur une grande variété de supports, tels que les toitures, les véhicules, les facades extérieures, les tentes et

méme certains vétements, leur permettant de s'adapter a des environnements des plus variés..[20].

Figure 1-15 Couches minces avancées[20]

1.9 Circuit équivalent de la cellule photovoltaique :

Le modéle de circuit équivalent d'une cellule photovoltaique est utilisé pour caractériser son
comportement électrique a lI'aide de composants fondamentaux tels que des sources, des résistances, des
diodes, des inductances ou des condensateurs. Dans l'obscurité, une cellule solaire présente un
comportement analogue a celui d'une diode conventionnelle, débutant sa conduction lorsque la tension
appliguée excéde sa tension de seuil (\Vs). Pour une cellule idéale, la caractéristique courant-tension (I-V)

est décrite par la relation suivante :

lobs=15(exp(-2)1) 1-2
Ou
Is : le courant de saturation en Ampére (A) ;

n : le facteur d’idéalité de la diode; sans dimension.

K : la constante de Boltzmann (1.38066x107% J/K= 8.61400%10" eV/K).
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T : la température absolue en Kelvin (K).
q: la charge d’un électron en Coulomb (1.60281x10™° C).

Dans le cas d’une cellule photovoltaique réelle, d’autres parametres tenant compte des effets
résistifs et des fuites vers les bords; sont pris en considération et 1’équation de la caractéristique 1-V

devient alors :

V+I.R V+I.R
1=l 1(exp(C) 1) -(5)

Et par conséquence le schéma équivalent d’une cellule solaire réelle est représenté sur la figure

suivante (figure-1.6) par un générateur de courant (Iph), une diode et deux résistances (Rs) et (Rsh) [21].

]Rsh | [

Rsh V

Figure 1-16 : Schéma équivalent électrique de la cellule PV & une diode
e Le générateur du courant (lyn) : il délivre le courant Iy, correspondant au courant photo-génere.
e La diode (D) : modélise la jonction P-N.
e La résistance série Rs : modélise les pertes résistives au sein de la photopile.

e La résistance paralléle Rsh (résistance shunt) : correspond a la présence de courants de fuite dus aux

recombinaisons.
1.10.Paramétre photovoltaique :

I. 10.1Caracteéristique courant-tension d*une cellule solaire : La caractéristique courant-tension

(I-V) d'une cellule photovoltaique, présentée en Figure 1-16, définit son comportement sous différentes
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charges dans des conditions d'irradiance et de température spécifiées. L'examen de cette courbe révele
trois points distinctifs :

1. Le courant de court-circuit (Icc) : représente le courant maximal que la cellule peut fournir lorsque la

tension est nulle.

2. La tension en circuit ouvert (Voc) : correspond a la tension maximale que la cellule atteint

lorsqu'aucune charge n'est connectée.

3. Le point de puissance maximale (MPP) :indique I'état de fonctionnement ou la cellule génere sa

puissance de sortie optimale [22].
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Figure 1-17 : Caractéristique courant-tension (I-V) d 'une cellule solaire [22].

La courbe I-V d'une cellule photovoltaique se divise en trois zones distinctes :

1. zone | : ou la cellule se comporte comme une source de courant constant a tension variable

2. zone 1l : qui constitue une transition entre les deux modes sans qu'aucun parametre ne
soitdominant.

3. zone 11l : ou la cellule agit comme une source de tension variable a courant constant.
Lorsqu'elle est connectée a une charge résistive constante, le point de fonctionnement se positionne sur
cette courbe, se déplacant vers la droite en cas d'augmentation de la charge et remontant vers la gauche

lors d'une diminution de celle-ci.

La courbe I-V peut étre divisée en trois zones distinctes

1. Zone | : La cellule fonctionne comme une source de courant, ou le courant reste constant tandis
que la tension varie.
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2. Zone Il : Transition entre le mode source de courant et source de tension, ou aucun des deux
parameétres n’est dominant.
3. Zone 11 : La cellule agit comme une source de tension, ou la tension est variable et le courant

reste constant.

La caractéristique courant-tension (I-V) d'une cellule photovoltaique décrit son comportement
sous différentes charges appliquées, dans des conditions spécifiques d'éclairement solaire et de

température. Les principaux parametres qui caractérisent une cellule solaire sont les suivants :
Courant de court-circuit (lcc) :

L'lcc représente l'intensité du courant lorsque la tension est nulle (V = 0). Sa valeur dépend
directement de I’intensité du rayonnement solaire incident, de la température ambiante et de la surface

active de la cellule photovoltaique [23].
a. Tension de circuit ouvert (Vco) :

La Vco correspond a la tension mesurée lorsque le courant est nul (I = 0). Elle est déterminée par les
propriétés intrinseques de la jonction électronique ainsi que par les matériaux constitutifs de la cellule

photovoltaique [23].
b. Puissance maximale (Pm) :

La Pm désigne la puissance de sortie maximale que la cellule peut produire, atteinte a un point de

fonctionnement ou la tension et le courant sont optimisés [23].

La caractéristique courant-tension (1-V) d'une cellule photovoltaique décrit son comportement en
fonction des charges appliquées, et ce, sous des conditions spécifiques d'ensoleillement et de température.

la droite, tandis qu'une diminution

Voici les paramétres essentiels caractérisant une cellule solaire :
Pm=ImXVm

a. Facteur de forme (FF) :

Le facteur de forme (FF) représente le rapport entre la puissance maximale réellement délivrée par
la cellule et la puissance maximale théorique, cette derniére étant définie comme le produit du courant de

court-circuit (Icc) et de la tension de circuit ouvert (\VVco). [23] .
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b. Rendement de la cellule (n) : Le coefficient de rendement (1)) est I'un des paramétres les plus

déterminants pour évaluer une cellule photovoltaique. 1l s'agit du rapport entre la puissance électrique

maximale fournie par la cellule et la puissance solaire incidente a une température donnée. 1l se calcule

comme suit : [23]

Pinc : la puissance incidente de la lumiére est égale a la puissance solaire Psolaire (Psolaire = 100

mW/cm?).
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Conclusion :

La technologie photovoltaique repose sur des principes physiques fondamentaux et une
compréhension approfondie des matériaux semi-conducteurs. Depuis la découverte de I'effet
photovoltaique au XI1Xe siécle jusqu'aux innovations récentes dans le domaine des couches minces, ce
secteur a connu un développement significatif. L'exploitation de I'énergie solaire et les avancées continues
en science des matériaux ont permis de développer des cellules solaires dont la performance et la fiabilité
se sont accrues. Leur fonctionnement repose sur la conversion de I'énergie lumineuse en électricité,
processus réalisé par des jonctions PN et les propriétés optoélectroniques de semi-conducteurs comme le
silicium. Les différentes générations de cellules, notamment cristallines, amorphes et flexibles, offrent
une adaptabilité a des applications variées, allant du secteur résidentiel et industriel aux dispositifs
mobiles. Bien que certaines limitations subsistent, particulierement en termes de rendement et de codt
initial, les bénéfices écologiques et économiques associés a I'énergie photovoltaique en font une option
pertinente pour la résolution des enjeux énergétiques mondiaux. Cette introduction théorique établit le
cadre des explorations plus techniques et pratiques qui seront menées dans les chapitres suivants de ce

mémoire..
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Introduction

La demande énergétique mondiale croissante impose des contraintes significatives sur les
infrastructures de production et de distribution, nécessitant le développement de technologies de
conversion énergétique efficientes et économiquement viables afin de réduire les émissions de gaz a effet
de serre. Les technologies photovoltaiques conventionnelles s'appuient sur des semi-conducteurs
inorganiques cristallins tels que le silicium (Si), le tellurure de cadmium (CdTe) et le séléniure/sulfure de
cuivre-indium-gallium (CIGS) comme matériaux absorbeurs. Cependant, leur fabrication exige des
températures élevées et des conditions sous vide, ce qui induit une consommation énergétique
considérable. En réponse a ces limitations, les cellules solaires a pérovskites (PSC) constituent une
alternative prometteuse, partageant avec les cellules solaires organiques et les cellules solaires a colorant
(DSSC) la possibilité d'étre fabriquées sous forme de dispositifs légers et flexibles. Dans ces dispositifs,
un matériau de structure pérovskite hybride inorganique-organique agit comme couche absorbante.
Depuis leur introduction en 2009, ces matériaux ont connu une progression rapide. Un rendement de
conversion de puissance (PCE) de 15 % a été atteint en 2013, suivi d'un rendement certifié de 22,1 % en
2017, avec des valeurs rapportées atteignant 27,3 %. Ces performances dépassent celles des DSSC et des
cellules solaires organiques. Leur faible colt et la simplicit¢ de leur mise en ceuvre les positionnent
comme des candidats pertinents pour l'industrialisation des technologies photovoltaiques. Le présent
travail propose une synthése des avancées récentes concernant les compositions, les structures cristallines,
les méthodes de fabrication, les architectures de dispositifs, les mécanismes de transfert de charge et les

propriétés optoélectroniques des PSC.

32



Chapitre 11 cellules solaire pérovskite

11.1 Historique

La pérovskite CaTiO3 a été découverte en 1839 par le minéralogiste allemand Gustav Rose et A.
B. Kemmerer dans la mine Akhmatov, située dans les montagnes de I'Oural, en Russie. Elle a été
nommeée en I'honneur du minéralogiste russe Lev AlekseevichvonPerovski, dont les travaux ont
notablement contribué a la geologie et a la minéralogie. Depuis lors, le terme « pérovskite » désigne
I'ensemble des structures cristallines qui présentent une analogie avec ce compose. Ces oxydes,
caractérisés par la formule chimique générale AMO3, se distinguent par trois sites cristallographiques : le
site A, occupé par un cation de grande taille ; le site M, accueillant un cation de plus petite taille ; et les
atomes d'oxygene, qui forment un octaedre autour du site M. La diversité des atomes susceptibles
d'occuper chacun de ces sites confere a cette famille une grande richesse structurale. Les pérovskites
halogénées, dont la formule générale est AMX3, représentent une sous-famille qui a fait I'objet d'études
intensives depuis 2012. Dans cette structure, le site A est occupé par un cation monovalent alcalin, le site
M par un cation métallique divalent (par exemple, Pb*"), et le site X par un halogénure (principalement
Cl, Br ou I). L'historique de cette famille remonte a 1958, avec les travaux sur les composés CsPbX3 qui
ont mis en évidence des propriétés de photoconductivité. Ces recherches ont été suivies dans les années
1980 par la synthése de la famille MAPbX3 et les premiéres investigations sur leur conductivité ionique.
En 2009, ces matériaux ont été intégrés pour la premiere fois comme couche active dans une cellule
solaire. Le rendement alors obtenu était inférieur a 4 %, et des problémes de stabilité ont restreint I'intérét
scientifique pour ces composes. C'est en 2012 que l'intérét pour les pérovskites a connu une
recrudescence significative, suite a des publications simultanées rapportant des efficacités de I'ordre de 10
%. Depuis lors, cette dynamique s'est amplifiée de maniére continue, avec des rendements certifiés
atteignant prés de 25 % en 2021 pour des cellules en couches minces poly cristallines. Ces performances
positionnent les pérovskites halogénées parmi les matériaux les plus prometteurs pour le développement
de cellules solaires de nouvelle génération [24]

Figure 11.1 : Un type de pérovskite [24
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Il .2. Matériau pérovskite

Le matériau pérovskite, sous sa forme initiale CaTiO3, un minéral composé d'oxyde de calcium et de
titane, a été identifié en 1839 et décrit par le minéralogiste russe L. A. Perovski, d'ou son appellation.
Actuellement, le terme « pérovskite » s'applique a une catégorie de matériaux partageant une structure
cristalline de formule générale ABX3, couvrant ainsi une diversité de composés. Leur intégration dans un
dispositif photovoltaique ne s'est cependant concrétisée qu'au debut des années 2000. Kojima et al. ont
employé le composé CH3NH3PbBr3, déeposé sur un substrat de TiO3 nanoporeux, en s'inspirant du
principe des cellules de Gratzel, egalement connues sous le nom de cellules solaires a pigment
photosensible. Cette approche a permis d'atteindre un rendement de conversion de 2,2 %. Cette premiere
démonstration a marqué le debut d'un intérét scientifique notable pour les pérovskites dans le domaine

photovoltaique. [25]

En 2012, il a été observe que certaines pérovskites présentaient des propriétés particulierement
propices & la conversion photovoltaique, incluant une séparation efficace et une mobilité élevée des
charges électriques, ainsi qu'une absorption remarquable du rayonnement solaire. A ces qualités s'ajoutent
d'autres avantages significatifs : d'excellentes propriétés optoélectroniques, un faible colt des matiéres
premieres, une bande interdite ajustable et une compatibilité avec un large éventail de techniques de
dépot. [25] Une attention accrue est dirigée vers les pérovskites hybrides inorganiques-organiques, telles
que le CH3NH3PbI3, qui combinent les attributs des composés organiques et inorganiques. Ces
matériaux représentent aujourd'hui une des voies les plus compétitives pour le développement de cellules

solaires de nouvelle génération. [26]. Figure 11.2 : Représentation de la structure de la pérovskite [25].

Figure 11.2 : Représentation de la structure de la pérovskite [25].
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Avec les éléments A, B et X peuvent étres :

A : cation (Cs+, Rb+, MA+, FA+, ...)

B :cation (Pb2+, Sn2+, Ge2+, ...)

X :anion (halogénures (I-, Br-, Cl- ,...)) [26].

Afin de garantir la stabilité structurelle des matériaux pérovskite, il est essentiel que la formation des
composants de site A, B et X respecte le facteur de tolérance de Goldschmidt (GTF ou t). Pour ce faire, il

faut utiliser la formule suivante :

__ rA+rX
- \/Z(rB+rX)

OurA 1B, rX et sont les rayons ioniques effectifs des sites A, B et X, respectivement [26].
Il .2.1. Structure cristallographique de la pérovskite

Les pérovskites adoptent une structure cristalline similaire a celle du titanate de calcium (CaTiOs),
caractérisée par la formule chimique générale ABXs. Cette structure est formée de quatre octacdres BXs
qui entourent un cation A. Cette configuration structurale détermine les propriétés physiques et chimiques
spécifiques de ces matériaux (voir figure 11.2).

Deux familles principales de pérovskites sont identifiées : les pérovskites inorganiques,
généralement sous forme d'oxydes, et les pérovskites halogénées, qui peuvent étre inorganiques ou

hybrides, intégrant des composés organiques et inorganiques dans leur structure cristalline [27, 28].
11.3 Propriétés des matériaux pérovskites

Les matériaux pérovskites présentent un intérét significatif pour les applications photovoltaiques,
en raison de plusieurs propriétés physiques avantageuses. Premiérement, leur bande interdite directe et la
présence minimale de défauts dans cette bande favorisent une conversion photonique efficace. De plus, ils
affichent un coefficient d'absorption élevé, de I'ordre de 10* cm™ a 550 nm, ce qui est nettement supérieur

a celui du silicium cristallin (voir figure 11.3).

Cette absorption élevée constitue un avantage technologique significatif, puisqu'elle permet de
diminuer I'épaisseur de la couche active de pérovskite tout en assurant une absorption quasi totale du
rayonnement incident a 500 nm. De ce fait, la distance de diffusion des porteurs de charges photogéneérés

vers les électrodes de collecte est réduite. Cela minimise les probabilités de
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recombinaison et facilite une collecte plus efficiente des charges, contribuant ainsi directement a
I'optimisation des performances des cellules photovoltaiques.

Le matériau pérovskite présente une structure cristalline analogue a celle du titanate de calcium
(CaTiOs), composée de quatre octaédres BXs entourant un cation A, ce qui lui confére la formule
chimique générale ABXs. Cette architecture particuliere est a l'origine des propriétés physiques et

chimiques remarquables de ces matériaux(voir la figure 11.2).

Deux grandes familles sont distinguées au sein des pérovskites : les pérovskites inorganiques, qui
se présentent sous forme d'oxydes, et les pérovskites halogénées, qui peuvent étre soit purement
inorganiques, soit hybrides, combinant des composés organiques et inorganiques au sein d'une méme
structure cristalline.[27], [28].

11.3.1 Propriétés électriques :

Ces matériaux présentent des propriétés fonctionnelles remarquables : supraconductivité a des
températures relativement élevees, conversion des contraintes mécaniques ou de la chaleur en électricité
(effet piézoélectrique), capacité a accélérer des réactions chimiques (catalyse), et variation brutale de leur
résistance €lectrique sous 1’effet d’un champ magnétique (magnétorésistance). Dans ce contexte, de
nombreuses études électrochimiques ont été menées en milieu aqueux sur des électrodes a base de ces
oxydes [10]. Ces travaux ont mis en évidence un réle électro catalytique significatif de ces matériaux dans

la réaction de réduction de I’oxygene a température ambiante.

Par ailleurs, la pérovskite se distingue par un caractére électronique mixte, a la fois ionique et
covalent. Les données expérimentales disponibles indiquent une grande variabilité de la largeur de bande
interdite (band gap) selon les composés considéres. Celle-ci dépend étroitement des conditions de
synthese, de la nature et de la taille du cation organigque ou inorganique, ainsi que des ions métalliques
présents ; I’influence de I’ion halogénure s’avére en revanche plus limitée. A titre d’exemple, les valeurs
du band gap rapportées pour CHsNHsPbls, CHsNHsPbBrs;, CH:NH3PbCls et CHsNH3Pbs sont
respectivement de 1,49 eV, 1,26 eV, 1,95 eV et 2,46 eV [11, 12]. Toutefois, la valeur la plus couramment
admise pour CHsNHsPbIs est de 1,57 eV [28].
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Figure 11.4 : a) Courbes d'absorption de différentes pérovskites (MAPI, FAPI, CsPI) ; b) d’absorption de
FAPbIyBr3-y en fonction du ratio y [28].

La flexibilitt du gap énergétique constitue une caractéristique essentielle des matériaux
pérovskites, sa valeur étant directement déterminée par la composition cationique et anionique. Par
exemple, le composé MAPI présente un gap de 1,57 eV, lequel est reéduit & 1,48 eV lors de la substitution
du méthyl ammonium par le forma midinium. Une modulation continue du gap est également réalisable
par l'incorporation de deux anions selon un rapport molaire (y) contrdlé. Eperon et al. ont ainsi démontré,
pour le composé FAPBI_(1-y)Bry, une variation du gap de 1,48 eV a 2,23 eV (cf. figure 11.4 b), ce qui
confére a ces matériaux une grande adaptabilité pour I'ingénierie de leurs propriétés optoélectroniques.

Les propriétés électriques et optiques des matériaux pérovskites sont modulables par I'ajustement
de leur composition chimique. Elles sont également influencées de maniére significative par la méthode

de synthése ainsi que par le procédé de fabrication de la couche mince. Cette dépendance explique la
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variabilité des valeurs de mobilité et de longueur de diffusion observées dans la littérature. La longueur de
diffusion, un paramétre fondamental du transport des porteurs de charges, est définie comme la racine

carrée du produit du coefficient de diffusion (D) par le temps de vie des porteurs (1), selon 1'équation (1).

Dans le contexte photovoltaique, la longueur de diffusion des porteurs de charges (électrons et
trous) représente un parameétre critique, car elle détermine directement I'épaisseur optimale de la couche
active du dispositif. Les matériaux pérovskites présentent des longueurs de diffusion de l'ordre de
quelgues centaines de nanomeétres, comparativement plus courtes que celles du silicium cristallin.
Cependant, I'intégration d'ions chlorure dans la structure pérovskite peut accroitre significativement ces
longueurs, grace a une amélioration de la qualité cristalline et de I'hnomogénéité de la couche. La mobilité
des porteurs dans les pérovskites, bien qu'inférieure a celle du silicium, surpasse celle des matériaux
organiques conventionnels. Le caractéere ambipolaire de ces matériaux, permettant leur emploi
indifférencié comme couche de transport d'électrons ou de trous, constitue un avantage technologique

significatif, simplifiant notamment la conception de cellules solaires a architecture planaire.

En somme, les matériaux pérovskites possedent une combinaison de propriétés propices a la
conversion photovoltaique : une absorption optique élevée, un gap énergétique ajustable par la
composition et une mobilité des porteurs adéquate. Une comparaison détaillée des propriétés optiques et
électriques des matériaux photovoltaiques les plus couramment employés est exposée dans le Tableau 1.

[28].

P de variation d
lage var.na LN Mobilité des porteurs Longueur de diffusion
Gap (eV) coefficient om?. V!
d’absorption entre 200 (cm?.Vis) (pm)
et 700 nm (cm'?)
MAPI 1.57 10! - 5.10° 10 0.1
Pérovskite | Ajustable 104 - 10° Jusqu’a 2000 Jusqu’a 100
3 1430 (électrons) — 427 124 20 (trous) -30 a
Si 1.1 10* - 2.10° (t ) 300 (électrons)
CIGS 11 10* - 6.10° <10 1.5
30 a 50 (trous) - 10
‘ -
GaAs 14 10* - 2.10° > 10* (Elect )
CdTe 1.5 10% - 10° 10 1.75
Organique 1.4-3.0 10* - 10° 10%a10 0.01

Tableau I1.1.Propriétés physiques des matériaux les plus communs pour le photovoltaique [29].
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Les investigations initiales sur les matériaux pérovskites ont principalement examiné leurs
propriétés optiques biaxiales, qui régissent leur interaction anisotrope avec la lumiére, et leurs propriétés
ferroélectriques, lesquelles permettent le stockage de charges électriques sous l'influence d'un champ
électrique externe. Par la suite, I'intérét s'est focalisé sur les perovskites a halogénures, dont la structure
électronique confére des propriétés optoélectroniques distinctives. Ces matériaux présentent une bande
interdite directe et ajustable, un coefficient d'absorption élevé, des masses effectives d'électrons et de
trous faibles et equilibrees, ainsi qu'une tolérance aux defauts structuraux. Ces attributs favorisent une
amélioration du rendement quantique de photoluminescence. La flexibilité compositionnelle élevée de ces
pérovskites représente un avantage significatif, autorisant l'intégration de composants organiques ou
inorganiques dotés de fonctionnalités optiques ou électroniques spécifiques. Un autre avantage réside
dans la relative facilité d'élaboration de cristaux et de films minces présentant une qualité cristalline
élevée. Ceci permet d'étudier les corrélations structure-propriétés et d'optimiser les prototypes de
dispositifs. L'ensemble de ces caractéristiques positionne les semi-conducteurs pérovskites a halogenures
comme des matériaux de grand intérét pour diverses applications technologiques, incluant le
photovoltaique, les diodes électroluminescentes (LED), les photo détecteurs, les mémristors et les lasers,

ainsi que le montre la figure 11.5.
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Figure 11.5 : Exemples d'applications des matériaux pérovskites [29].
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11.3.2 Propriétés optiques

Dans I'architecture des cellules solaires, la couche absorbante est un composant critique qui affecte
de maniére significative les performances globales du dispositif. Le coefficient d'absorption optique est
donc un paramétre déterminant pour la sélection des matériaux de cette couche active. Dans ce contexte,
la pérovskite se caractérise comme un matériau a bande interdite directe, dotée d'un coefficient
d'absorption optique éleve et d'une large bande d'absorption solaire, ce qui favorise [I'obtention

d'efficacités de conversion de puissance élevées.

Dans les cellules solaires a pérovskites, la pérovskite est intégrée comme couche intrinséque, formant
ainsi une jonction p-i-n. Le fonctionnement de cette jonction est comparable a celui d'une cellule solaire
classique a jonction p-n, avec la distinction que la région de déplétion est significativement élargie par la
couche intrinseque de pérovskite. Cette configuration accroit le volume actif d'absorption lumineuse du
dispositif, ce qui favorise une collecte améliorée des porteurs de charges photo générés et contribue a
I'optimisation du rendement de conversion. Une comparaison du coefficient d'absorption de la pérovskite
avec celui d'autres matériaux photovoltaiques d'usage courant, en fonction de la longueur d'onde, est

illustrée a la figure 11.6.
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Figure 11.6 : Coefficient d'absorption en fonction de la longueur d'onde pour différents matériaux

de cellules solaires [30].

La figure 11.6 met en évidence que le coefficient d'absorption de la pérovskite est parLa Figure 11.6

révele que le coefficient d'absorption de la pérovskite est élevé dans le spectre visible, ce qui lui confére
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une capacité d'absorption photonique supérieure a celle de nombreux autres matériaux photovoltaiques.

Cette propriété en fait un matériau approprié pour les applications de conversion photovoltaique.

Dans une cellule solaire, la couche de pérovskite est déposée sous forme de film mince entre les
matériaux de type n et de type p. Elle remplit une double fonction : celle de couche absorbante et celle de
couche de transport des porteurs de charge. L'absorption d'un photon du rayonnement solaire par la
couche de pérovskite génére une paire €lectron-trou. Les électrons photo genérés sont dirigés vers le
matériau de type n, et les trous vers le matériau de type p. Ce processus assure la séparation et la collecte
efficace des porteurs de charge, une condition indispensable a I'obtention de performances

photovoltaiques élevées [30].
Il .4. Architecture des cellules solaires Pérovskites

La conception et la fabrication de cellules solaires a base de pérovskite reposent sur quatre
architectures principales, chacune présentant des performances distinctes. Ces architectures sont : n-i-p
mésoscopique, n-i-p planaire, p-i-n planaire et p-i-n mésoscopique (Figure 11-7). Pour les besoins de la
modélisation et de la simulation numérique, la configuration d'une cellule solaire a couche mince de type

p-i-n ou n-i-p a hétérojonction planaire est généralement privilégiée [31].

(a) n-i-p mesoscopic (b) n-i-p planar (¢) pi-n planar (d) p-i-n mesoscopic
© Mewlanode(A)  Melanode(Ay) mcme-«» Meta Cathode (A)
HTM (Spiro-MeOTAD) HTM (Spiro-MeOTAD)
Y § 1 i - -
ETM(TIO,) HTM (PEDOT.PSS)
Transparent cathode (FTO) MMM Transparent anode (ITO)
Glass Glass Glass
ot o0t 400
L
Sunlight

Figure 11.7: Schéma montrant la structure en couches quatre typique des cellules solaires a pérovskite
(a) n-i-p mésoscopique, (b) n-i-p planaire, (c) p-i-n planaire, et (d) p-i-n mesoscopique [31].
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11.5. Les cellules solaires a base de pérovskites

Les pérovskites hybrides ont suscité un intérét notable au sein de la communauté scientifique
spécialisée dans le photovoltaique, en raison des performances qu'elles ont démontrées et de
I'amélioration rapide de leurs rendements au cours de la derniére décennie. Ces matériaux ont notamment
permis d'atteindre des efficacités de conversion de puissance (PCE) supérieures a 20 % pour les

dispositifs photovoltaiques, ce qui constitue une avanceée significative [32]

Depuis leur premiére intégration dans une cellule solaire en 2009, les cellules solaires a
pérovskites hybrides organiques-inorganiques (PSC) ont connu une progression rapide de leurs
performances, comme l'illustre la figure 11.8. Leur rendement de conversion de puissance est passé de 3,8
% en 2011 a environ 23,3 % en 2016, pour atteindre 25,2 % en 2021, soit une augmentation de plus de
vingt points de pourcentage en une décennie. Cette évolution rapide des performances positionne les PSC
hybrides parmi les technologies candidates pour les futures générations de cellules solaires. (PSC) de
2008 & 2020 [20].
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Figure 11.8 : L'évolution du rendement de conversion des cellules solaires a pérovskite (PSC) de 2008 a
2020 [32].

11 .6. Principes de fonctionnement des cellules solaires pérovskites

Le fonctionnement des cellules solaires a pérovskite présente une complexité inhérente, découlant
de leur architecture multicouche et des variations structurelles possibles. 1l est néanmoins établi que sous
illumination, la couche de pérovskite absorbe les photons incidents, genérant des paires électron-trou. Ces
porteurs de charges photogénérés diffusent ensuite vers les interfaces, ou les électrons sont injectés dans

la bande de conduction (BC) de la couche de transport d'électrons
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(ETL), tandis que les trous sont transférés vers la bande de valence (BV) de la couche de transport de
trous (HTL). La collection des porteurs par les électrodes conductrices finalise ce processus, comme
schématisé dans la figure 11.7 (a). Ce transfert de charges est thermodynamiquement favorisé par un
alignement adéquat des niveaux énergétiques des bandes de conduction et de valence des différentes
couches, ce qui assure un transport des électrons vers des niveaux d'énergie décroissants et des trous vers

des niveaux d'énergie croissants [33].

La capacité d'absorption et de conversion de I'énergie solaire par la couche de pérovskite est
principalement conditionnée par trois propriétés physiques fondamentales : une longueur de diffusion
élevée des porteurs de charges, leur mobilité au sein de la couche, et I'épaisseur de cette derniere. La
longueur de diffusion des électrons et des trous peut atteindre 1 um, une valeur largement suffisante pour
permettre aux porteurs photogénérés datteindre les interfaces et les électrodes sans subir de

recombinaison, en fonction de la morphologie de la couche de pérovskite.

Par ailleurs, les performances des cellules solaires a pérovskite sont limitées par plusieurs
mécanismes de recombinaison. A titre d'exemple, les électrons injectés dans la bande de conduction de
I'ETL peuvent étre recapturés par la bande de valence de la couche de pérovskite ou de la HTL.

L'ensemble de ces processus de transfert de charges et de recombinaison est illustré dans la figure 11.9 (b).
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Figure 11.9: (a) Mécanisme opérationnel d'une cellule pérovskite typique, (b) Processus de transfert de
charge/recombinaison dans les cellules a pérovskite [41].

Les processus de transfert de charges et de recombinaison au sein des cellules solaires a pérovskite

sont illustrés a la figure 11.9 (b).
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La genération de charges représente I'étape initiale de ce processus. Pour les films de pérovskite
caractérisés par une bande interdite plus étroite, le domaine spectral d'absorption s'élargit, favorisant une
conversion accrue des photons incidents en photocourant. Cependant, cette amélioration s'‘observe
conjointement a une réduction de la phototension, ce qui indique un compromis intrinséque a l'ajustement

de la bande interdite.

Apres I'absorption des photons, des excitons se forment au sein de la couche de pérovskite et doivent se
dissocier en porteurs de charges libres. Ce processus de dissociation est notablement favorisé dans ces
matériaux, en raison de la faible énergie de liaison des excitons (EB), typiquement inférieure a 50 meV.
Cette caracteristique facilite leur séparation thermique a température ambiante. Les porteurs de charges
libres ainsi générés sont ensuite sépares et acheminés vers la couche de transport d'électrons (ETL) et la
couche de transport de trous (HTL) respectivement, ce qui assure leur collecte efficace par les électrodes

et contribue directement aux performances globales du dispositif photovoltaique [34].
11.7 Extraction de la charge :

Pour garantir une extraction efficace des porteurs de charges au sein des cellules solaires a
pérovskite, le choix des matériaux de la couche de transport d'électrons (ETL) et de la couche de transport
de trous (HTL) est primordial. Il est en effet essentiel que les alignements des bandes de conduction et de
valence de ces couches soient optimalement compatibles avec ceux de la couche active de pérovskite,
assurant ainsi un transfert sélectif et directionnel des porteurs vers les électrodes correspondantes.

Par ailleurs, un transfert de charges équilibré aux interfaces ETL/pérovskite et HTL/pérovskite est

une condition essentielle pour I'optimisation des performances globales du dispositif photovoltaique [35].
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Figure I1. 10: Illustration des valeurs de niveaux d'énergie par rapport au niveau de vide de différents

matériaux ETL (a gauche), pérovskites et matériaux HTL (a droite)
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11.8 Matériaux de transport :

Dans une cellule solaire a pérovskite, les porteurs de charge photogénérés suivent une trajectoire
spéecifique a travers les couches fonctionnelles du dispositif, comprenant la couche absorbante de
pérovskite, la couche de transport d'électrons (ETL) et la couche de transport de trous (HTL), avant d'étre
collectés aux électrodes. Une comprehension approfondie du role et de I'influence de chaque couche sur
les performances électriques du dispositif est donc essentielle pour
optimiser I'efficacité globale de la cellule solaire et diriger les efforts de recherche vers des améliorations
ciblées.

11.8.1 Matériaux de transport d'électrons

Les matériaux utilisés comme couches de transport d'électrons (ETL) dans les cellules solaires a
pérovskite doivent présenter une mobilité électronique élevée et une largeur de bande interdite suffisante
[36]. Ces propriétés sont essentielles pour le transport efficace des électrons photo générés depuis la
couche de pérovskite vers I'électrode collectrice. Ces exigences expliquent I'emploi fréquent de matériaux
hybrides organiques-inorganiques dans cette fonction, ce qui contribue a I'amélioration des performances

du dispositif.
11.8.2 Matériaux de transport de trous :

L'intégration d'une couche de transport de trous (HTL) est essentielle au fonctionnement des
cellules solaires a pérovskite [37]. Cette couche assure plusieurs fonctions cruciales : elle crée une
barriére énergétique physique entre I'anode et la pérovskite, ce qui blogue le transfert indésirable des
électrons vers I'anode tout en facilitant le transfert des trous. De plus, la HTL améliore la couverture de

surface du dispositif par rapport a une configuration sans cette couche.

Pour une extraction efficace des trous a l'interface pérovskite/HTL, le matériau doit satisfaire des
criteres physiques et chimiques spécifiques. Premierement, une mobilité élevée des trous est nécessaire
pour minimiser les pertes de charge durant leur transport vers le contact collecteur. Deuxiémement, le
potentiel d'ionisation du matériau HTL doit étre compatible avec celui de la pérovskite, ce qui signifie
que le niveau HOMO du HTL doit étre 1égerement supérieur a la bande de valence de la pérovskite pour
réduire les pertes par injection a l'interface. Enfin, une stabilité thermique élevée et une résistance aux
facteurs de dégradation externes, tels que I'hnumidité et I'oxygéne, sont indispensables pour assurer la

durabilité et la fiabilité du dispositif.
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11.9. Comparaison des performances de quelques cellules a pérovskites :

Les performances des cellules photovoltaiques a pérovskite sont influencées par un ensemble de
parameétres interdépendants. Ces paramétres incluent I'architecture de la cellule, la nature et la qualite des
matériaux de la couche active, les propriétés des couches interfaciales (ETL et HTL), le type d'électrodes,
ainsi que les techniques et conditions de fabrication. L'optimisation simultanée de ces éléments est
cruciale pour I'obtention de rendements de conversion photovoltaique élevés et reproductibles

Le tableau 11.3 présente les performances de quelques cellules de la nouvelle génération a base de

matériaux pérovskites.

cellules solaire pérovskite

CH3NH3PbI3(MAPDI3)/PCBM/BCP/AI

Structure de la cellule Jecc Vco | FF n Réf
FTO/Ti02/ CH3NH3PbI3—xXClx /spiro 15.3 0.8 |55 6.7 [32]
OMeTAD/Au

FTO/SnO2/TIO2/MAPbI3—x(Ac)x/Au 23.68 1.06 | 68 17.07 | [33]
FTO/TiO2/CH3NH3PbI3/Po-spiro 22.3 0.98 |68.02 |15.04 | [34]
OmeTAD/Au

FTO/TiO2/CH3NH3PDbI3 :ITIC/Po-spiro 23.74 1 72.8 17.59 | [34]
OmeTAD/Au

FTO/TBD-TiO2/MAPbI3/spiro 20.5 1.05 [ 63.1 |139 |[35]
OMeTAD/Au

FTO/TT-TiO2/MAPDI3/spiro-OMeTAD/Au 23.2 1.1 |68 17.4 | [35]
ITO/SnO2/MAPbDI3/spiro-OMeTAD/Au 22.01 1.05 | 69 15.98 | [36]
ITO/SnO2/MAPDI3 22.46 11 75 18.54 | [36]
(Gual—xMAXx)PbI3/spiro-OMeTAD

FTO/TiO2/CH3NH3PbI3/ rGO 15.68 0.71 |45 510 |[37]
[FTO(rGOpur)

FTO/TiO2/CH3NH3PbI3/B-rGO/FTO (10% 15.91 0.71 |56 7.09 |[37]
de bore)

FTO/TiO2/CH3NH3PbI3/B-rGO/FTO (20% 16.74 0.88 | 60 8.96 | [37]
de Bore)

ITO/PEDOT :PSS/CH3NH3PbI3(MAPbI3)/ 18.94 1.01 | 74.01 |146 |[39]
PCBM/BCP/AI

ITO/AuCI3—GR/PEDOT :PSS/ 20.13 1.01 | 77.53 | 15.77 | [38]

Tableau 11.2: Comparaison des performances des cellules a base de matériaux

Pérovskites Cellules a base de matériaux pérovskites
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Conclusion

Le présent chapitre retrace I'évolution historique des matériaux pérovskites. 1l examine
successivement leur structure cristallographique, leurs propriétés optoélectroniques et leurs applications
dans le domaine du photovoltaique. L'architecture des cellules solaires a pérovskite est également
abordée, de méme que les principes physiques fondamentaux régissant leur fonctionnement. Ces éléments
constituent la base théorique nécessaire a la compréhension des travaux expérimentaux présentés dans les

chapitres suivants.
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Chapitre 111 logiciel de simulation SCAPS

Introduction

Aprés avoir exposé les concepts fondamentaux relatifs aux cellules photovoltaiques a couches
minces, cette section se propose de caractériser ces dispositifs. Cette analyse s'appuiera sur I'examen d'un

type de structure particulier.

La modélisation de ces cellules a connu un développement considérable au cours des dernieres
années. De nombreux algorithmes et logiciels ont été élaborés pour simuler, analyser, prédire et optimiser le
comportement des dispositifs a semi-conducteurs. Ces approches reposent sur la résolution d'équations
différentielles fondamentales établies dans la littérature, notamment I'équation de Poisson et les deux
équations de continuité des électrons et des trous. Ces équations décrivent les phénomenes de conduction tant
dans le volume du semi-conducteur que dans les régions de charge d'espace. Etant donné leur nature non
linéaire, une résolution analytique de ces équations est impraticable, ce qui rend lI'emploi de méthodes

numériques impératif.
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I11.1 Logiciel SCAPS

SCAPS (SolarCell Capacitance Simulator one Dimension) est un logiciel de simulation
unidimensionnelle dédié aux cellules solaires, developpé a I'Université de Gand en Belgique. Initialement
concgu pour la modélisation de systémes photovoltaiques a base de semi-conducteurs tels que le CulnSe; et le
CdTe, son application a été étendue aux cellules cristallines a base de Si et GaAs, aux cellules amorphes,
ainsi qu'aux cellules solaires a gradient. [38, 39] Le logiciel permet de simuler des architectures de cellules
comportant jusqu'a sept couches distinctes, pour lesquelles des propriétés telles que le profil de dopage,
I'épaisseur, la distribution énergétique des niveaux donneurs ou accepteurs et I'absorption optique peuvent
étre définies. Il effectue le calcul des bandes d'énergie, des concentrations et des courants, des
caractéristiques courant-tension (I-V), des caractéristiques en régime alternatif, et de la réponse spectrale
(QE). Ces capacités en font un instrument pertinent pour l'analyse et l'optimisation des dispositifs

photoniques a couches minces. [39, 40, 41]
111.2 Principe de la simulation numérique

L'analyse des dispositifs a semi-conducteurs s'appuie genéralement sur la résolution simultanée de
I'équation de Poisson et de I'équation de continuité. Cette approche permet de déterminer, par une méthode
aux éléments finis, la concentration des électrons et des trous ainsi que le potentiel électrostatique en tout
point de l'espace et & chaque instant. L'équation de Poisson établit la relation entre le potentiel et la densité
des porteurs de charge, ou € représente la constante diélectrique, V le potentiel, q la charge élémentaire des
électrons, Nd et Na les concentrations des dopants donneurs et accepteurs ionisés, et n et p les densités des

porteurs de charge. Quant a I'équation de continuité, elle met en jeu n et p comme concentrations d'électrons
et de trous, J, et Jp comme densités de courant d'électrons et de trous, Gn et Gp comme taux de génération

d'électrons et de trous, et Rn et Rp comme taux de recombinaison des électrons et des trous. Il convient de
noter que les termes de génération et de recombinaison peuvent posséder des expressions complexes, souvent

influencées par des facteurs tels que I'éclairement [41].

Le mouvement des porteurs de charge est induit par deux mécanismes principaux : un champ
électrique ou un gradient de concentration. Lorsque les porteurs sont soumis a un champ électrique, il en
résulte un courant de dérive (ou courant de conduction), dont l'intensité est proportionnelle a celle du champ
électrique. Ce phenomeéne est decrit par les équations de transport [41] : ou E représente le champ électrique,

et un et pup désignent les mobilités des électrons et des trous, respectivement. Par ailleurs, sous l'influence
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d'un gradient spatial de la densité des porteurs, ceux-ci se déplacent naturellement des zones de forte
concentration vers celles de faible concentration, générant ainsi un courant de diffusion [41] : ou Dn et Dp
sont les constantes de diffusion pour les électrons et les trous, respectivement. Ces constantes sont liées a la
mobilité par la relation d'Einstein [40] : ou KB est la constante de Boltzmann et T la température. La densité
de courant totale pour les électrons et les trous est obtenue en additionnant ces deux composantes (courant de

dérive et courant de diffusion) [41] :

111.3 Notions de base :

Le logiciel SCAPS-1D est structuré en plusieurs modules. Le « panneau d'action » en est I'interface
centrale ; il permet aux utilisateurs de définir les parametres du probleme, de choisir et d'initier les calculs, de
naviguer entre les différents modules, et d'enregistrer et de visualiser graphiquement les résultats. Des
informations complémentaires sur ses fonctionnalités sont disponibles dans le manuel du logiciel [42].

— Working point Series resistance —— Shunt resistance — Action list N Al SCAPS settings —
Temperature ) 2l g -
Voltage (V) 0. ® Load Action List ' ‘ Load all settings '
Frequency {Hz} 2iomes WED Ot cm'2 Rs
= L -~ Save Action List ' ‘ Saveal ssttings '
Number of paints =2 lem'2 Geh
Ilumination: =ChuT i 7Gx
-I Anatyticel mode! for spectum Anzlyt for Glx |_|_| Glx) from f }—
o Incident (orbizs)
Spectium fie name: light power (Wind)
Select
spectum file
trum cut

—Aetion ————————— -Pauss ateachstep
oo Vi 5-0.800 V2 208000 0.0200
— fi{Hz) j: 1.000E+2 12(Hz) j: 21 =0 points per decade
I~ GE(PCE) WL fom) 2 300.00 W2 (o) 250000 =0 =Ly increment (m)
et ] \oaded definiton ie: I Problem file: new problem ISet Problem
Cortinue ] Stop ] Resutts of calculations ] Save all simulations ]
Baichset-up EB GR 1C I 1y I cy cf QE I Clear all simulations ]
-,
Record set-up Recorder results ] SCAPS info I
-
Curve fit set-up Curvefitting results ]
e,
Script set-up Script graphs ] Script variables ] _
. )

Figure 111.1 : Panneau de démarrage de SCAPS, le panneau d’action ou principal
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Voici la signification des blocsde 1 a4 6 :
1. Lancer SCAPS.

2. Definir le probleme, ainsi que la géomeétrie, les matériaux et toutes les propriétes de la cellule solaire

étudiée.

3. Indiquer les circonstances dans lesquelles la simulation est effectuée (spécifier le point de

fonctionnement).
4. Indiquer la mesure (la caractéristique) a simuler.
5. Commencer le ou les calculs. 6. Afficher les courbes de simulation. Ces étapes sont détaillées ci-dessous.

111.3.1 Lancement de SCAPS

Deux méthodes principales permettent l'initialisation du logiciel SCAPS : I'activation de I'icone de
raccourci sur le bureau, ou I'exécution du fichier « SCAPS3310.EXE » (ou d'une version équivalente du
programme) directement depuis le gestionnaire de fichiers. Cette opération lance le logiciel et affiche son

panneau d'action principal.

111.3.2 Définition du probléme : Set problem |

L'activation du bouton « Set Problem » au sein du panneau d'action ouvre l'interface de définition du
probléme, désignée comme le Solarcelldefinition panel. Cette interface offre la possibilité de créer une
nouvelle configuration de cellule, de sauvegarder les parametres définis, ou de charger un modele
précédemment enregistré. Le fichier « NUMOS CIGS Baseline.def », par exemple, fournit une configuration
standard pour une cellule solaire CIGS. Au sein de ce panneau, toutes les propriétés de la cellule peuvent étre

ajustées.
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l( onfiguration dcs Contacts extcrnes ' . apply wokaga Vs

taves 8
loht cortnce (backy | _[Ajoater ane comuche]
add loyar Son——

=" B g

b
| Affichage du dispositif
PV a simuler ici

l Direction e 1a lnmiete l Ouviir un moddde s’“‘ '!""’e.
defh enregistee

_“
f

Figure 111.2Panneau de définition d 'une cellule solaire.

1. New : afin crée un nouveau dispositif photovoltaique.

2. Add layer : une fenétre s’ouvre qui contient des cases a remplir avec des paramétres qui caractérise la
couche a étudier, a savoir : le nom de la couche, I’épaisseur, I’énergie de la bande interdite, I’affinité

¢lectronique, la permittivité électrique, la mobilité, le type de dopage,... Pour finir on clique sur « Add ».

LAYER 1

Fridiness (i | [ozm

Auger eledron capiure welicent (on Big

) e tzyer ispure A y= 0. nform

Auger hole cptwe cocfioent (am'Big

| Semmicoeduczor Property P of e pure marerial
Ficominimation 2t deferms Summary |

Diedec 1 -

Defec 1
charge fos - e

total densiy (Tlam3): Uniform 1.000e+17
grading My uni

dickeancpermizniy frelatne)

CE efiective densiy of simes (1/an'3)

B effoctive densty of siates(1lam ™)

shallow unilor aaepior density NA (1ian3)

Absorption inerpolation model
ioha purs A material (=) )
P 1 —— “—”J Edit Adda
- ] = | Defert 1 Defect 2
Lt of cbsorpon submadels prosen. F— |
sorPeEa) e (SCAPS wadmona]
[T ——————

Bl = ) [ = J[ see= ]

Figure 111.3 : Panneau d’ajout et de définition d 'une couche

3. Save : afin de sauvegarder la cellule a étudier.

4. Load : afin de sélectionner une cellule déja sauvegarder.
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5. Ok : approuver la cellule construite et revenir au panneau d’action pour finir le travail.
6. Right et left contact : afin de modifier les parametres des surfaces extérieurs gauche et droite de la cellule.

7. Cancel : décliner le panneau de définition et revenir au panneau d’action.
111.3.3 Définir le point de fonctionnement.

Le point de fonctionnement, dans le cadre des simulations, désigne I'ensemble des parametres non

variables qui caractérisent les conditions opeératoires d'une mesure.

Parmi ces parametres figure la température (T), un facteur déterminant pour I'ensemble des mesures. I
convient de noter que dans le logiciel SCAPS, les seules variables présentant une dépendance thermique
explicite sont Nc(T), Nv(T), les vélocités thermiques, la tension thermique KT, ainsi que leurs dérives.
L'utilisateur est tenu de renseigner manuellement les parametres matériels correspondant a chaque valeur de
T.

La tension (V) est un autre paramétre du point de fonctionnement. Elle n'est pas pertinente pour les
simulations de type courant-tension (I-V) et capacité-tension (C-V). En revanche, elle représente la tension
de polarisation continue (DC) employeée dans les simulations de capacité en fonction de la fréquence (C-f) et
d'efficacité¢ quantique (QE(A)). Le processus de simulation SCAPS débute systématiquement a 0 V et
progresse jusqu'a la tension du point de fonctionnement, selon un nombre d'étapes a spécifier.

Enfin, la fréquence (f) constitue un parametre clé. Elle n'intervient pas dans les simulations I-V,
QE(L) ou dans les balayages en fréquence (C-f). Son rdle est de définir la fréquence a laquelle une

caractéristique capacité-tension (C-V) est simulée.

—Working point——
Temperature (K) ~ 300.00

Voltage (V) 0.0000
Frequency (Hz) : 1.000E+6
Number of points : 5

Figure 111.4: Le point de fonctionnement.
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L'illumination constitue un parametre fondamental pour I'ensemble des mesures. Spécifiquement pour
EQ()), elle est déterminante pour les conditions de polarisation de la lumicre. Les paramétres essentiels qui
définissent I'illumination comprennent la présence ou I'absence de lumiére, le choix de la surface a éclairer, et
la spécification du spectre. Par défaut, le spectre d'illumination est un spectre solaire d'une intensité de 1 000
W/m”(2), caractérisé par une masse d'air de type 1,5 global. Toutefois, une gamme étendue de lumiéres
monochromatiques et de spectres est également disponible afin de permettre des simulations plus
personnalisées. En présence d'un simulateur optique, il devient possible d'intégrer directement un profil de

génération préetabli, offrant ainsi une alternative a I'utilisation d'un spectre.

llumination Dalkl:]lighl Specty iluminaon spectum, then calculate G(x)[I

Analyical model for spectum l | [ Spectum from fle
Incident{or bias)

Spectum fle name umated from Ieﬁ[ lluminaled fom ngh lght power (Wjm2)

Select' I AM1 5G 1sunspe;  sunotlamp 100000 |
spectrum file

;}L N Wavel (nn .:u N
es - ‘ wees 4 AAA AN
Spectum culof? Ezo Y oats 1000

A (i al )
LJTC|V;VC 'n !

>

| ‘.’-l. S
i)

|l

NeutalDensity 5 00000 \ Transmission %) < 100000 aterhD 10000 |

Figure 111.5: Les paramétres d’illumination.

111.3.4 Lancer le calcule

111.3.5 Afficher les courbes simulées —

Une fois les calculs effectués, le logiciel SCAPS affiche le panneau des diagrammes de bandes

énergétiques, comme illustré en Figure 3.6. Ce panneau présente les diagrammes de bandes, ainsi que les

densités de porteurs libres et de courant correspondant au dernier point de polarisation simulé. Afin
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d'examiner les résultats pour des tensions intermédiaires, il est nécessaire d'activer le bouton "Pause" situé
dans le panneau d'action. Les résultats peuvent étre affichés via les commandes "SAVE DATA", "SAVE
GRAPHS", "SHOW DATA" et "PLOT" (cette derniere étant destinée a I'impression). Les données s'affichent
alors a I'écran. Ces valeurs peuvent étre copiées et collées dans une application tierce telle qu'Excel, ou
sauvegardées dans un fichier de données dédié. Il est également possible de basculer vers un panneau

personnalise défini par l'utilisateur, & condition qu'au moins une opération de mesure ait été simulée

préalablement.
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Bend Diagram R E Efn
: i E : Carrer Density folss gkclions fofz! chargel Grieiry
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— =
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sktoplpenovaiite_solar_celModel_Yimodeld SCAPS input,_fieslmods gef | ‘

Figure 111.6 : Panneau des bandes d’énergie.
111.3.6 La courbe I-V

La courbe 3.6 présente le module d'affichage des courbes courant-tension (I-V), générées tant sous

éclairement qu'en obscurité. La couleur associée a la courbe la plus récemment calculée est spécifiée. La
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fonction 'CLEAR ALL GRAPHS', accessible depuis le panneau d'action, permet de réinitialiser I'affichage
graphique en cas de surcharge. Les courbes des taux de recombinaison sont exclusivement présentées pour la
simulation la plus récente. La couleur des éléments de la légende est en concordance avec celle des courbes

correspondantes.

L'activation de l'option 'CURVE INFO' permet, par un clic sur une courbe du graphique, d'afficher
une fenétre contextuelle. Celle-ci fournit des informations détaillées relatives au graphique global, a la

courbe spécifique sélectionnée et au point de donnée précisément ciblé par I'interaction.

F2]'SCAPS 33001V Pane

Current Density; - Recombination Currents Curve info
. e 1E+2-
current mode :j.l(currentdensityinmNcm?) PP N I N S £ (S ) S OFF
O A Tt [ D | »
o |
g 93EsD r Absu 1E1 : : ) / save graphs
E 1E-2 ' /1 save
A0+ € 1E3
Vi show
& -15E+1 14
o~ -1
E 1E-5 plotflegend
2 20841 1E6 —
= 7. __ein ]
-25E+1 000 010 020 030 040 050 060 070 080 090 100
- voltage (V)
o +1
‘ [ Total Recombination In semicunductors energy bands |
3341 I Left contact (majority current = Jp)
336415 | Y . [ Right contact (majority current = Jp) Gen-Rec |
000 040 020 030 040 050 060 070 080 080 1.00 W Atinterfaces W total radiative
voltage (V) - Total Generat W total Auger
Ein [ Abs
Voc (V) Jsc (mAJem2) FF (%) eta (%) Simulated fV parameters
‘ 0.9993 38.296848 87.93 3370 of |Singleshot2 'I
QE
fast curve, <-light Comments
Preblem file: c:\Users\AHMED \Desktop\ashiLAST _cel_lubadi.def
last saved: 284-2022 at 18:0:30
imulation done on: 8-6-2022 at 17:37:52

Figure 1.7 : Panneau d affichage des courbes I-V a I’obscurité et en éclairement.
I11.4 Définition d’une cellule solaire :

Pour la spécification des parameétres d'une cellule solaire, I'utilisation de l'interface graphique du
programme est préconisée. Cette approche interactive facilite I'entrée des parameétres, ce qui permet d'éviter

la génération de valeurs impossibles ou incohérentes par le logiciel SCAPS.
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111.4.1 Edition de la structure d'une cellule solaire :

L'activation du bouton « Set Probleme » dans le panneau d'action affiche le panneau « Solar Cell
Définition ». Ce panneau permet de créer, de modifier, d'enregistrer ou de charger des structures de cellules
solaires a partir de fichiers externes. Ces fichiers de définition sont au format ASCII standard avec
I'extension .def et peuvent étre consultés avec des éditeurs de texte tels que Notepad.exe ou WordPad.exe.
Cependant, toute modification manuelle de ces fichiers est déconseillée, car elle pourrait les rendre

inutilisables.

La modification des propriétés des couches, des contacts et de I'interface s'effectue en sélectionnant le
bouton correspondant, comme illustré a la figure 3.8. L'ajout de nouvelles couches est également possible via
le bouton « ADD LAYER ».

(] SCAPS 3.3.12 Solar Cell Definition Panel - [} X l

iluminated from : apply voltage Vto currentreference as a:

Layers right left contact consumer
’7 left right contact. generator Invert the structure

left contact (back) ‘

Interfaces

Cul

CH3NH3PBI3

Zn0

add layer —l
]
]

. ____

right contact (front) ‘

HAH

left contact right contact
f:‘ é%” back front —
Allgrading data Save ] Show ] Graph View ]
numerical settings’

Problem file

c\Users\moha\Desktop\perovskite_solar_cel-Model_3\model3_SCAPS_input_files|

model3 def

last saved: 17-3-2021 at 20:39:4

Remarks (edit here)

SCAPS 3.3.08 ELIS-UGent Version scaps3308.exe, dated 18-05-2020, 19:27:10 Problem definition file 9

last saved by SCAPS: 17-03-2021 at 20:3%:03 new ] load ] save J
| Comments (to be) included in the deffile
| Can be edited by the user
| SCAPS 3.3.08 ELIS-UGent Version scaps3308.exe. dated 18-05-2020, 19:27.10 cancel

ECAPS Material parameters file, saved on 11-11-2020 at 22.37.37 A

Figure 111.8 : Définition de la structure d une cellule solaire.
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111.4.2 Contact

L'amélioration des performances des cellules solaires requiert généralement I'emploi de contacts
ohmiques. Dans la présente étude, cette condition a été postulée et vérifiée. La réflexion a la face avant a été
considérée comme négligeable afin de prévenir les absorptions parasitaires, impliquant que la majorité des
photons incidents sont absorbés par les matériaux constitutifs. Inversement, la réflexion arriére doit étre prise
en compte lorsque I'épaisseur est significativement réduite, car certains photons peuvent alors atteindre le
contact arriére sans avoir été absorbés. Ce phénomeéne est observé, par exemple, pour des absorbeurs d'une
épaisseur inférieure a 100 nm. Dans le cadre de cette these, le coefficient de réflexion de la face arriere a été
fixé a 93 % pour intégrer la réflexion totale des couches de la cellule solaire, compte tenu des épaisseurs
d'absorbeur inférieures a 100 nm utilisées dans cette étude.

Les contacts présentent des propriétés électriques et optiques. Les propriétés électriques sont définies

par les parametres suivants :

- Les vitesses de recombinaison surfacique des électrons et des trous libres ;

- L'idéalité du contact, caractérisée par un travail de sortie spécifique (régime de bandes plates) ;
- La barriére des porteurs majoritaires ;

- L'effet tunnel, si son inclusion est pertinente.

Concernant les propriétés optiques, la transmission ou la réflexion peuvent étre spécifiées par une

valeur numeérique ou un fichier de donnees.
111.4.3 Définition des couches :

L'activation du bouton « Ajouter une couche » ouvre une interface (illustrée a la figure 3.11)
permettant l'introduction des divers paramétres du matériau. Ces paramétres peuvent présenter une

distribution uniforme ou non uniforme, déterminée par les caractéristiques physiques du matériau.

Le premier champ est dédié a la saisie du nom de la couche, lequel correspond au type de dopage. Le
second champ permet de spécifier I'épaisseur de la couche. Le troisieme bloc est consacré a la pureté et au

profil du matériau. Le quatrieme bloc est destiné a la définition du gap d'énergie, de I'affinité électronique, de
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la permittivité diélectrique, des densités effectives des bandes de conduction et de valence, des vitesses
thermiques des électrons et des trous libres, et des mobilités des électrons et des trous. Un champ additionnel
est disponible pour spécifier les masses des électrons et des trous, ce qui est réalisé en considérant le
transport des porteurs par effet tunnel. Lorsque le matériau est un composé d'éléments dont les concentrations

ne sont pas uniformes, I'introduction de variations graduelles des parameétres susmentionnés est possible.

Le cinquieme bloc (figure 3.9) est dédié a la définition du dopage, de son type et de sa densité. Le
dopage peut étre uniforme ou présenter des variations graduelles (linéaires, paraboliques, etc.). Le sixieme
bloc permet de définir I'absorption de la couche, comme indiqué a la figure 3.9. L'absorption peut étre
spéecifiée au moyen du modéle analytique intégré a SCAPS ou importée sous forme de données. SCAPS
propose des données d'absorption pour plusieurs types de semi-conducteurs. Il est également envisageable
d'employer des données d'absorption externes pour des semi-conducteurs non répertoriés dans SCAPS, a

condition que le format de fichier corresponde a celui des fichiers d'absorption du logiciel.

[&] Left Contact (Back) X

Electrical properties

Thermionic emission / surface recombination velocity (cm/s)

electrons : 1.00E+5

holes 3 1.00E+7
Metal work function (eV) 5.1251 or [v flat bandsi
Majority carrier barrier height (eV) : In batch mode, recalculate Phi_m:
relative to EF |0.0749 ﬁ ateach step
atfirst step onl
relative to EV or EC  [0.0000 pony
I Allow contact tunneling Effective mass of electrons 100E+0

Effective mass of holes 1.00E+0 i

Optical properties

optical filter I— Filter Mode ’El transmission

reflection

Filter Value
From Value
1.0000E+0

Complement of Filter Value

From File

Figure 111.9: Panneau des propriétés des contacts
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LAYER 2 CH3NH3PbI3 |
thickness (um) | 0470 |
unifarm pure A (y=0) "

lThe layeris pure Ay =0, uniform 0.000 |
lSemiconductor Property P ofthe pure material Ipure Afy=0)
bandgap (eV) | 1560 |
electron affinity (eV) | 3.900 |
dielectric permittivity (relative) | 10.000 |
CB effective density of states (1/cm”3) | 2760E+18 |
VB effective density of states (1/cm”3) | 3300E+18 |
electron thermal velocity (cm/s) | 1.000E+6 |
hole thermal velocity (cm/s) | 1000E+6 |
electron mobility (cm#Vs) | 1500E+0 |
hole mability (cm?Vs) | 1500E+0 |

effective mass of electrons | 1.000E+0 |
I Allow Tunneling

effective mass of holes | 1.000E+0 |

oD gadig

Figure 111.10 : Propriétés de la couche ajoutée.

o) T‘

St v s ) W |

10 NA radng ntom A

sl ntom accepodensty NA omd) ‘ O00E# ‘

Figure 111.11 : Propriétés des dopages définis..

L'indication du type de recombinaisons en volume présent est fournie a droite du panneau des

propriétés de la couche Figure (3.11). Tous les types de recombinaisons sont présents, qu'elles soient directes

ou indirectes.
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List of absorption submodels present
sqrifhv-Eg) law (SCAPS traditional)

Figure 111.12 : Modéle de [’absorption.

La nature des combinaisons en volume affichée est précisée a droite du panneau des caractéristiques de la

couche Figure (3.12). Tous les types de recombinaisons sont présents, qu'elles soient directes ou indirectes.

Band to band recombination

|Radiative recambination cosficient(em®=) | ooooea |
\Auger slectron capture cosfficient(em™s/s) _ |ooooeo |
\Augsrhole capturs costicisntem™es/s)  |ooooewo |

Recombination at defects: Summary

this defect only, if active: Ln = 51e-01 um. Lp = 5 1e-01 pm
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Defect 1 of CH3MNH3PbI3

defecttype | Meutral ~

capture cross section electrons (cm?) | 1.000E-15 |

capture cross section holes (cm?) | 1.000E-15 |

energetic distribution

Single —~1
——

energy level with respectto Reference (V) 0.600 |

reference for defect enaergy level Et | Above EV (SCAPS < 2.7)

characteristic energy (V) 0.100 |

no Nt grading (unifarm) ==

Mttotal (1/cm3) uniform Nt = 1 500E+16

Optical capture of electrons I From model

From file

Q
=]

refractive index (n) |

effective mass of electrons (rel)

=]

o2
=N ER

m

+

[=]
[=]

m
+
=NENEDE

|
effective field ratio |
|

optical electron capture cross seclions ﬁl»’:.l

Figure 111.13 : Définition des types de recombinaison et des défauts.

Les défauts, également désignés sous le terme de piéges, peuvent se caractériser par diverses
propriétés : ils peuvent étre uniformes ou non uniformes, présenter une nature discrete ou des distributions
gaussiennes, et se manifester comme des donneurs, des accepteurs, des centres neutres, monovalents ou
divalents. La modélisation peut par ailleurs inclure les transitions de porteurs entre les différents niveaux

d'énergie de ces pieges.
I11.5 Limites d'utilisation du SCAPS

Le simulateur SCAPS présente plusieurs avantages significatifs. Sa rapidité d'exécution est notable,
de méme que I'accessibilité des fichiers d'entrée au format texte, facilitant la manipulation des données
spectrales et des parametres du dispositif par l'utilisateur. Le modele intégre les interfaces et les phénomenes
de recombinaison, ainsi que les résistances série et shunt. 1l permet en outre la détermination des

caractéristiques capacité-tension et capacité-fréquence.

Néanmoins, certaines limitations sont associées a l'utilisation du SCAPS. Le modele suppose une
ionisation compléte des dopants, indépendamment de la température, et repose exclusivement sur la
statistique de Maxwell-Boltzmann. Il ne permet pas la simulation des semi-conducteurs dégénérés. Par
ailleurs, il restreint les mécanismes de recombinaison pris en compte a trois catégories : la recombinaison

radiative, celle d'Auger, et la recombinaison indirecte via un défaut ou un centre recombinant
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Conclusion

SCAPS-1D est un logiciel couramment employé pour la simulation numérique unidimensionnelle des
dispositifs photovoltaiques. Son fonctionnement repose sur la résolution simultanée de 1’équation de Poisson
et des équations de continuité des électrons et des trous. Son interface accessible et sa facilité d'emploi en
font un instrument pertinent pour I'étude et I'optimisation des cellules solaires. Ce chapitre présente une
description deétaillée du principe de fonctionnement de ce simulateur, de ses modules, des étapes de définition
de la structure, ainsi que des fonctionnalités d'analyse et de visualisation des résultats. Pour illustrer les
capacités de ce logiciel, une simulation d'une structure classique de cellule solaire a base de CIGS a été
réalisée. Le chapitre suivant abordera la présentation de la structure étudiee, les resultats des performances
photovoltaiques obtenus par simulation, et leur discussion.
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Introduction :

Les outils de simulation occupent aujourd’hui une place centrale en recherche appliguée,
particulierement dans le domaine photovoltaique. Leur capacité a prédire le comportement des matériaux
avant synthése offre un avantage decisif : optimiser les ressources tout en accélérant le développement
technologique. L’étude d’optimisation réaliser dans ce travail a été réalisé a 1’aide du logiciel SCAPS-1D
afin révéler les potentialités d'une cellule solaire perovskite a base de ZnO/CH3NH3PbI3/Cul, en ciblant
spécifiqguement l'optimisation des couches clés. L’objectif principal de cette étude est de comprendre
I’impact de certains paramétres physiques, notamment I’épaisseur des couches ETL , HTL et pérovskite ,
ainsi que les concentrations de dopage des couche ZnO et Cul ( la couche pérovskite étant exclu de cette
analyse car cette dernier et de nature intrinseque) sur les propriétés photovoltaiques de la cellule. A savoir la
tension en circuit ouvert (\Vco), le courant de court-circuit (Icc), le facteur de forme (FF)etle rendement de

conversion (EFF).

nous avons realisé durant ce projet une série de simulations afin d’identifier la structure optimale
assurant les meilleures performances. Les résultats obtenus et les discussions détaillées seront présentés dans

ce chapitre ainsi que d’éventuelles perspectif.
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IV. 1 Présentation de la cellule solaire photovoltaique étudier :

L’objectif principal de cette étude était d’optimiser les performances d’une cellule solaire réalisé a
partir d’une structure NIP constituer du ZnO Oxyde de Zinc) : Couche semi-conductrice de type (N). Elle
joue le réle de couche de transport d'électrons (ETL - Electron Transport Layer). Ce matériau est
transparent et permet de collecter les électrons genérés par I'absorbeur .ainsi que (CH3NH3PbI3) un
matériau intrinseque (1) et absorbeur de lumiére, constitué d'une structure de type pérovskite hybride. Dans
la littérature, il est souvent abrégé par MAPDI3. C'est le ceeur de la cellule qui absorbe les photons pour créer
des paires électron-trou. Et pour finir (Cul) (lodure de Cuivre) : Couche semi-conductrice de type (P), jouant le
role de couche de transport de trous (HTL - Hole Transport Layer). Elle permet de collecter les charges

positives (trous) et de bloquer le passage des électrons vers I'électrode opposée.

L’analyse repose sur trois couche constituante la cellule a savoir : la couche ETL (ZnO), la couche

HTL (Cul) et la couche pérovskite (NH3CH3PbI3).

Layers

left contact (back) |

Interfaces
Cul

CH3INH3PbBIS

2

add layer

right contact (front) |

ERREL S

Info on graded parameters only available after a calculation

numerical settings ]

FProblem file

fiperovskite_solar_cell-Model_3\model3_SCAPS_input_files)
model3 def
last saved: 17-3-2021 at 20:39:4

Figure IV- 1 : Architecteur de la cellule solaire pérovskite simulée avec le SCAPS-1D.
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Les parametres physiques attribués a chaque couche de la cellule solaire, tels qu’intégrés dans

I’environnement de simulation du logiciel SCAPS-1D, sont détaillés dans le Tableau V-1 ci-dessous :

Parametre ZnO CH3NH3PDbI3 Cul
Epaisseur (um) 0.2-04 0.3-0.5 0.2-0.24
Permittivité(ev) 8.100 10 6.5
Bande interdite(eV) 3.200 1.560 3.1
Affinités des électrons y (ev) 4.100 3.900 2.100
Densité d’effective Nc (Cm'3) 4.500 °+18 2.760°+18 2.200°+19
Densité d’effective Nv (cm™) 1.000°+18 3.900°+18 1.800°+19
Mobilité des électrons Un 300 1.500 1
(cm?.v?t s
Mobilité des électrons Up 1 1.500 4.390
(cm?.v?t st
Densité de dopage Nd(cm™) 1e17-1°19 0 0
Densité de dopage Na(cm™) 0 0 1°16-1°18

Tableau VI-1 : Paramétres de la cellule solaire utiliseés dans le logiciel SCAP-1D
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Nous avons inséré toutes les parametres physiques, électriques et optique propres a chaque couche, en
s’appuyant sur des données fiables issues de la littérature, afin de garantir la précision des résultats de la
simulation et d’approfondir la compréhension de 1’effet de I’épaisseur et de la concentration de dopage sur

les performances de la cellule.

IV. 2 Le Procéder de la simulation de la cellule solaire perovskite :

Pour évaluer le role des parametres initialement fixes sur le comportement de la cellule, chaque variable a été
étudier séparément selon une démarche d'exclusion. Les autres facteurs restaient figés lors de chaque

simulation afin d'isoler leurs effets individuels. L'étude couvre spécifiquement :
1. Epaisseur de la couche ETL en ZnO : simuler dans la gamme allant de 0.2 pm & 0.4 pm.
2. Concentration de dopage du ZnO : ajuster entre 1el17 et 119 .10~
3. Epaisseur de la couche HTL en Cul : simuler dans la gamme allant de 0.2 um & 0.4 pm.

4. Concentration de dopage du Cul : ajustér entre 1e16 et 1e18 cm~

5. Epaisseur de la couche perovskite en NH3CH3PbI3 : simuler dans la gamme allant de 0.3 pm a

0.5 pm.
1VV.3 Résultats et discussion :

IV.3.1 L’effet de I’épaisseur de la couche ETL en ZnO :

Lors de cette premiere étape de notre étude d’optimisation nous fait varie I’épaisseur du la couche
ETL a base de ZnO dans la gamme de 200 a 400 nm toujours a I’aide du logiciel SCAPS-1D, et nous avons

abouti aux résultats suivant illustré dans la la Figure 1\VV-1 et le Tableau IV-2 :
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Figure 1V-2 : Caractéristiques de la cellule solaire a base perovskite :Vco ,lcc, FF et
EFF pour différentes valeurs de [’épaisseur de la couche ETL (ZnO)

Epaisseur du | 200 250 300 350 400
CdS(nm)

Vco(V) 111 1.11 111 1.11 1.11
lcc(mA/cm?) | 22.20 22.11 22.05 22.01 21.98
FF (%) 74.62 74.63 74.64 74.64 74.64
EFF (%) 18.44 18.37 18.32 18.28 18.26

Tableau 1V-2 : Parameétres de sortie photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire perovskite en

fonction de [’épaisseur de la couche ETL enZnO.
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La simulation effectuée a révéler que 1’épaisseur de la couche ETL joue un réle déterminant dans la
qualité de la jonction formée avec le pérovskite. En effet, lorsque la couche de ZnO devient plus épaisse, on
observe une baisse du courant de court-circuit (Jsc), car une plus grande partie des photons sont absorbée par
le ZnO au lieu d’atteindre la couche absorbante en CH3CH3PbI3, limitant ainsi la création de paires électron-
trou.

A P’inverse, si la couche de ZnO est trop fine, cela peut provoquer des imperfections a la jonction et favoriser
I’apparition de courants de fuite, ce qui nuit a la tension de circuit ouvert (Vco) ainsi qu’a la performance
globale du dispositif. Les resultats obtenu favorise 1’utilisation qu’une épaisseur de I’ordre de 200 nm ce qui
devrais constituer un bon compromis, permettant d’obtenir une jonction de qualité tout en assurant une

collecte efficace de la lumiére.

1V.3.2 L’effet de la concentration du dopage (ZnO) :

A partir de la simulation présentant nous avons fixé 1’épaisseur de la couche ZnO a 200 nm et nous
avons entamer la variation de la concentration de dopage du ZnO, tout en conservant les autres parametres
inchangés, Les résultats obtenus sont résumés dans un Tableau V-3 présentant separément les valeurs de
chaque paramétre. Ces données sont accompagneées de courbes graphiques illustratives, comme indiqué dans
la Figure 1V-2.

—m— Vco ——Jdsc
1.110

1.105 - B - - - 22

St mART?)

Viea V)

1E17 1E18 AE19 1E17 1E18 1E19
Dopage (cm-*) Dopage (cm-=)

75

i Efr
FF i ] 184

7a -

FF (%)
EF (%)

73 B

1E1T 1E18 AE191E17 1E18 1E19
2.
Dopage (cm-") Dopage (cm-")

Figure 1V-3 : Caractéristiques photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire a pérovskite en

fonction de la concentration du dopage de la couche de ZnO .
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Dopage (cm®) | 1E17 5E17 1E18 5E18 1E19
Veo(V) 1.11 1.10 1.10 1.10 1.11

lcc(mA/cm?) | 22.20 22.20 22.20 22.20 22.20
FF (%) 72.04 72.92 73.43 74.33 74.64
EFF (%) 17.85 17.96 18.04 18.31 18.44

Tableau 1V-3 : Influence de la concentration du dopage du ZnO sur Vco, Icc, FF et EFF.

Les résultats ont démontré que le Vco et I’Tcc sont restés relativement stables malgré les variations de
la concentration de dopage. Cela indique la couche ETL, jouant le r6le de couche fenétre, ¢’est-a-dire quelle
n’influence pas directement la génération du courant ou la tension, mais impacte principalement la qualité du

transport des porteurs de charge.

Cependant une concentration de dopage plus importante améliore la conductivité de la couche ETL et
favorise la séparation des charges, ce qui fait augmenter I’efficacité de conversion (EFF) ainsi que le facteur
de forme (FF). Les résultats de simulation démontrent qu’il existe un dopage optimal de ’ordre de 1e19
cm3, permettant d’optimiser la qualité de la couche ETL (ZnO) sans introduire de défauts structuraux

importants.

IV.3. 3 L’effet de I’épaisseur de la couche HTL en Cul :

Apres avoir déterminé une épaisseur d’ETL de 200 nm ainsi qu’une concentration de 1 e 19 comme

étant optimale. Nous nous intéressant maintenant a la couche HTL en Cul.

Une Simulation a été réalisé pour étudier I’effet de ’épaisseur dans la gamme [200-400 nm] les

résultats ont été obtenus et sont présentés dans la Figure 1V-4, ainsi que dans le Tableau IV-4 :
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2049 —m—Vco

H{=2a
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200 250 300 350 400 200 250 300 350 400
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Figure 1V-4 : Caracteristiques photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire en fonction de
[’épaisseur de la couche de HTL (Cul).

Epaisseur 200 250 300 350 400
(nm)

Veo (V) 1.11 1.11 1.11 1.11 1.11
Icc (MA /em?) | 22.17 22.17 22.17 22.17 22.17
FF(%) 69.20 69.20 69.20 69.20 69.20
EFF(%) 17.08 17.08 17.08 17.08 17.08

Tableau 1V-4 : Caractéristiques photovoltaiques (\Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire.

D’apres La simulation numérique nous constatons que la tension en circuit ouvert se stabilise malgrée
les variations d’épaisseur au allons tour de 1.11 V. Cette stabilité indique que ce paramétre est totalement
insensible a I'épaisseur du HTL. Il est connu dans la littérature que le VVco est gouvernée par la séparation des
quasi-niveaux de Fermi dans l'absorbeur (pérovskite), indépendamment de 1’épaisseur du Cul. Le courant de
court-circuit ne subit aucune variation indiquant que la couche HTL n'intercepte pas de photons utiles.
Toute la génération de courant se produit dans la perovskite. L'épaisseur du Cul n'affecte donc pas la
collection optique. Tandis que le facteur de forme présente une faible valeur de 69,20 Cela représente 1’effet

négatif des résistances internes ou recombinaisons parasites, qui entravent le transport efficace des porteurs.
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Le rendement de conversion suit logiquement cette tendance, avec une efficacité de conversion relativement
faible de 17,08 %.

Apres I’expertise réaliser nous somme arriver a la conclusion que 1’épaisseur de la couche HTL
n’affecte pas vraiment les performances de la cellule étudier contrairement au dopage de cette derniére ce

que nous allons présenté de la partie suivante

1V.3.4 L’effet de la concentration du dopage HTL (Cul):

Dans cette partie de notre travail nous avons exploré I’influence de la concentration du dopage da la

couche HTL. Les résultats obtenus sont représentés dans la Figure 1\VV-5 et résumés dans le Tableau IV-5 :
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Figure 1V-5 : Caractéristiques photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire pérovskite en

fonction du dopage de la couche de HTL.
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Dopage (cm®) | 1E16 | 5E16 1E17 5E17 1E18
Veo (V) 111 1.11 111 111 1.11

Jec (mA/cm?) 2214 | 22.16 22.16 22.17 22.17
FF(%) 60.58 | 63.76 65.11 68.08 69.20
EFF(%) 1495 | 15.75 16.08 16.81 17.08

Tableau 1V-5 : Présente les caractéristiques photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire

photovoltaique.

Dans cette étude, I'effet de la variation de la concentration de dopage dans la 0lclouche HTL en Cul
sur les performances de la cellule solaire a été analysé a travers les parametres sortis : la tension en circuit
ouvert (Vco), le courant de court-circuit (lcc), le facteur de forme (FF) et I'efficacité de conversion (Eff).
Tous les autres parametres ont été conservés constants, tandis que la concentration de dopage a été ajustée
danslaplagede 1 E16 cm=al E18 cm™.

Les résultats ont indiqué une stabilité notable de la tension Vco, qui est de 1,11 V en raison Vco
dépend principalement du quasi-niveau de Fermi de la couche absorbante (pérovskite), et non de la couche
HTL (Cul). En revanche, le courant de court-circuit Icc a légérement augmenter avec 1’augmentation du
dopage, passant de 22,14 mA/cm? a 22,17 mA/cm? Cette augmentation peut s’expliquer par lapar
I'amélioration du champ électrique interne a l'interface Cul/pérovskite : un dopage plus élevé dans le HTL
renforce la jonction entre HLT/pérovskite, ce qui améliore la collection des porteurs photo-générés (trous
en particulier). La variation reste faible car c'est la pérovskite qui absorbe la lumiére, pas le Cul.Le facteur de
forme FF a connu une amélioration notable, passant de 60,58 % a 69,20 %, ce qui refléte une diminution des
pertes internes, notamment au niveau de la résistance série, et une amélioration globale du transport des

porteurs.

Concernant le rendement de conversion, celui-ci a connu une nette augmentation, atteignant un
maximum de 17,08 % pour une concentration de dopage de 1 E18 cm™ est portée presque entierement par
I'amelioration du facteur de forme. Cela confirme que le dopage du Cul est un parametre d'optimisation

clé pour cette structure.
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1V.3.5 L’effet de I’épaisseur de la couche pérovskite (CH3NH3PbI3) :

Apres avoir étudié I'influence des épaisseurs des couches ETL et HTL et des concentrations de

dopages de ces deux derniéres, nous terminions ce travail par une simulation afin d’évaluer 1’influence de

I’épaisseur de la couche pérovskite

dans la gamme [300-500 nm] , étant donné que les structures des

pérovskite sont de nature NIP a savoir un pérovskite intrinséque 1’influence du dopage de cette couche n’as

pas été étudier. Les résultats ont été obtenus et sont présentés dans la Figure IV-6, ainsi que dans le Tableau

V-6 :

Veo V)
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Figure IV-6 :

Jst {miven?)

EF (%)

Caractéristiques photovoltaiques (\Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire pérovskite en

fonction de I’épaisseur de la couche pérovskite.

Epaisseur (nm) 300 350 400 450 500
Vco (V) 1.13 1.12 1.12 1.11 1.10
Jec (mA/cm?) 19.40 | 20.47 21.30 21.95 22.47
FF(%) 74.46 72.79 71.17 69.76 68.47
EFF(%) 16.39 16.80 17.00 17.08 17.07

Tableau 1V-6 :Les caractéristiques photovoltaiques (Vco, Icc, FF, EFF) de la cellule solaire.

Photovoltaique suivant la variation de 1’épaisseur de la couche pérovskite. L'analyse des quatre

parameétres photovoltaiques en fonction de I'épaisseur de la couche absorbante de pérovskite, variant de 300 a
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500 nm, révele un comportement cohérent sur le plan physique, conduisant a un optimum d'efficacité bien
défini.

On observe une diminution progressive et constante du Vco, qui passe de 1,13V a300nma 1,10V a
500 nm. Ce comportement s'explique par I'augmentation de la quantité de la matiére de la couche absorbante,
qui s'accompagne d'une hausse du taux de recombinaison volumique des porteurs de charge. En effet, dans
une couche plus épaisse, les porteurs photo-générés loin de la jonction ont un chemin de diffusion plus long a
parcourir avant d'étre collectés, ce qui augmente la probabilité de recombinaison radiative et non-radiative.
Cette hausse des recombinaisons se manifeste concretement par une diminution de la séparation des quasi-
niveaux de Fermi, ce qui engendre une baisse de Vco. Ce phénomene est amplement documenté dans la
littérature scientifique concernant les cellules pérovskite et représente le principal désavantage d'un absorbeur
dont I'épaisseur est excessive. La densité de courant de court-circuit (Jsc) augmente quant a elle de facon
pratiquement constante, passant de 19,3 mA/cm? a 300 nm a environ 22,3 mA/cmz2 a 500 nm. Cette tendance
est physiquement intuitive : une couche absorbante plus épaisse capte davantage de photons incidents, en
particulier ceux de faible énergie (longueurs d'onde élevées), qui nécessitent un trajet optique plus long pour
étre absorbés. L'augmentation de I'épaisseur améliore donc directement I'absorption optique, ce qui génere
davantage de paires électron-trou et un courant de court-circuit plus élevé. Cette progression réguliére de Jsc
refléte le fait que la pérovskite CH3NH3PbI3 posséde un coefficient d'absorption élevé.

Le facteur de forme (FF) suit une tendance décroissante marquée, chutant de 74,5 % a 300 nm a environ
68,7 % a 500 nm. Cette dégradation traduit une détérioration de la qualité du transport de charge au sein de la
cellule. A mesure que I'épaisseur augmente, la résistance série effective de la couche absorbante augmente, et
les porteurs de charge doivent diffuser sur de plus grandes distances, ce qui accroit les pertes par recombinaison
avant collection. Le champ électrique interne, de valeur finie, devient moins efficace pour séparer et drainer les
porteurs sur toute I'épaisseur de 1’absorbeur, L’efficacité de conversion (Eff) résulte du compromis entre ces
effets opposés. Elle augmente d'abord rapidement de 16,4 % a 300 nm, puis atteint un pic d'environ 17,1 %
entre 450 et 500 nm. La progression initiale est dominée par l'augmentation du Jsc, qui compense la
dégradation simultanée du Vco et du FF. Au-dela de 450 nm, la progression est toutefois beaucoup plus
marqueée : les gains supplémentaires en Jsc sont quasiment compensés par les pertes en FF et en Vco, ce qui

indique que la cellule atteint un optimum d'efficacité vers 450-500 nm.
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Conclusion :

Ce chapitre présente une analyse numérique effectuée sur une cellule photovoltaique de type
pérovskite utilisant le CH 3NH3PbI3 comme matériau d'absorption. La simulation a examiné I'impact de
I'épaisseur des couches active ainsi que et des concentrations de dopage des couches ETL et HTL sur le
rendement de la cellule. Notre investigation nous as permise de conclure que la couche de transport de trous
Cul, n'a aucune influence mesurable sur les parameétres photovoltaiques. La tension en circuit ouvert, la
densité de courant de court-circuit, le facteur de forme et I'efficacité restent parfaitement stables sur cette
plage. Ce comportement s'explique par le réle passif du Cul en termes d'absorption optique, ainsi que par sa
conductivité suffisante pour assurer le transport des trous sans résistance série limitant, quelle que soit son
épaisseur dans cette gamme. Ce qui est intéressant en point de vue cout car cela indique qu'une épaisseur
minimale de 200 nm peut étre adoptée sans compromettre les performances, ce qui simplifie le procédé de
fabrication en revanche I’influence du dopage de cette couche a été bien remarque par I'amélioration du
champ électrique interne a l'interface Cul/pérovskite : un dopage plus élevé dans le HTL renforce la
jonction entre HLT/pérovskite, ce qui améliore la collection des porteurs photo-générés (trous en
particulier). Le méme impact a été remarque sur I’effet du dopage de la couche ETL (ZnO) une concentration
de dopage plus importante induit a une ameélioration de la conductivité de la couche ETL et favorise la
séparation des charges, ce qui fait augmenter I’efficacité de conversion (EFF) ainsi que le facteur de forme
(FF).mais un épaisseur moins important de cette couche permet a plus de photons d’attendre la couche
absorbante. Quant a la couche absorbante de pérovskite CH3NH3PbI3, son épaisseur introduit un compromis
physique fondamental entre deux mécanismes opposés. D'une part, I'augmentation de I'épaisseur de 300 a
500 nm améliore progressivement I'absorption optique et fait croitre la densité de courant de court-circuit, qui
passe de 19,3 a 22,3 mA/cm?, conformément a la loi de Beer-Lambert. D'autre part, cette méme
augmentation d'épaisseur détériore le transport des porteurs de charge, ce qui se manifeste par une baisse de
la tension V_(oc) de 1,13 a 1,10 V et une chute du facteur de forme de 74,5 % a 68,7 %.

De maniére plus générale, ces conclusions en abouti a mettre en valeur la place stratégique occuper
par la simulation et les outils de simulation dans la monde technologique actuelle, ces résultats témoignent de
I'efficacité notable de I'importance d'optimiser les épaisseurs et les taux de dopage pour rehausser les

performances photovoltaiques.
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Conclusion Générale

Ce travail de fin d'études a été consacré a la modélisation et a l'optimisation numérique
unidimensionnelle d'une cellule solaire a couches minces de troisieme génération & base de matériau
pérovskite. Pour mener a bien cette étude, nous avons exploite le logiciel de simulation SCAPS-1D, un outil
performant pour analyser le comportement physique et électrique des structures photovoltaiques complexes.

L'objectif principal de notre simulation consistait a évaluer I'influence des paramétres géomeétriques et
électroniques des différentes couches sur les performances photovoltaiques globales du dispositif, & savoir la
tension en circuit ouvert (\Vco), la densité de courant de court-circuit (Jsc), le facteur de forme (FF) et le
rendement de conversion ().

Les étapes majeures de ce travail et les conclusions qui en découlent se résument comme suit :

Etude et optimisation de I'absorbeur Pérovskite (CHsNHsPbIs) : L'analyse de la variation de I'épaisseur
de la couche absorbante a révélé un compromis physique critique. L'augmentation de I'épaisseur de 300 a 500
nm permet d'élargir le domaine spectral d'absorption et d'accroitre significativement le courant de court-
circuit (Jsc), qui passe de 19,40 a 22,47 mA/cmz2. Cependant, cette augmentation s'accompagne d'une hausse
des recombinaisons volumiques des porteurs photo-générés, entrainant une diminution de la tension en
circuit ouvert (Vco) de 1,13 a 1,10 V et du facteur de forme (FF) de 74,46 % a 68,47 %. Les simulations ont
permis d'identifier un compromis optimal pour une épaisseur de I'absorbeur se situant autour de 450 nm,
offrant un rendement de conversion maximal de I'ordre de 17,1 %.

Influence des couches de transport (ETL et HTL) : L'étude de I'impact de I'épaisseur et du dopage des
couches de transport d'électrons (ETL en ZnO) et de trous (HTL en Cul) a mis en évidence leur réle crucial
dans les performances du dispositif. L'épaisseur de la couche ETL (ZnO) influence directement le courant de
court-circuit : une couche plus fine (200 nm) permet a davantage de photons datteindre I'absorbeur,
maximisant ainsi le Jsc (22,20 mA/cm?) et le rendement (18,44 %). En revanche, la couche HTL (Cul) s'est
avérée insensible aux variations d'épaisseur, ce qui permet d'adopter une épaisseur minimale (200 nm) sans

compromettre les performances.

Concernant le dopage, une concentration plus élevée dans la couche ETL (jusqu'a 1e19 cm™)
améliore la conductivité et la séparation des charges, ce qui augmente le facteur de forme (jusqu'a 74,64 %)
et le rendement (jusqu'a 18,44 %). De méme, l'augmentation du dopage de la couche HTL (Cul) de 1el6 a
lel8 cm™ a permis d'améliorer significativement le facteur de forme (de 60,58 % a 69,20 %) et I'efficacité de
conversion (de 14,95 % a 17,08 %), renforcant ainsi le champ électrique interne a l'interface Cul/pérovskite

et améliorant la collection des trous.
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Synthese des résultats : En combinant les paramétres optimaux identifiés (ETL ZnO : 200 nm, dopage 1e19
cm™ ; HTL Cul : 200 nm, dopage lel8 cm™ ; absorbeur pérovskite : 450 nm), la cellule solaire simulée
atteint des performances remarquables : Vco = 1,11 V, Jsc = 22,17 mA/cm?, FF = 74,64 % et un rendement
de conversion maximal de 17,1 %. Ces résultats, obtenus dans des conditions standard (AM1.5G, 1000
W/mz, 300 K), confirment I'importance de I'optimisation des parametres structuraux et électroniques pour
maximiser I'efficacité des cellules solaires a pérovskite.

Ce travail démontre la puissance des outils de simulation numérique comme SCAPS-1D pour la
conception et I'optimisation des cellules solaires de nouvelle génération. Il confirme également le potentiel
exceptionnel des pérovskites hybrides pour le photovoltaique, tout en soulignant la nécessité d'un controle
précis des parametres de fabrication pour atteindre des rendements éleves.

En guise de perspectives, ce travail ouvre la voie a plusieurs prolongements scientifiques d'intérét
majeur :
Modélisation de structures sans plomb (Lead-free) : Remplacer le plomb par des alternatives écologiques
et moins toxiques comme I'étain (Sn) ou le bismuth (Bi) afin de répondre aux exigences de respect de
I'environnement.
Etude approfondie de la dégradation thermique : Simuler le comportement de la cellule sous des
conditions de température extrémes pour évaluer sa stabilité a long terme, qui reste I'un des défis majeurs
avant la commercialisation industrielle des pérovskites.
Architecture Tandem : Explorer des configurations de cellules tandem (Pérovskite/Silicium) sous SCAPS-
1D pour franchir la limite théorique de Shockley-Queisser et atteindre des rendements supérieurs a 30 %.
Optimisation des défauts et des interfaces : Etudier plus en détail l'influence de la densité de défauts et des
recombinaisons aux interfaces ETL/pérovskite et pérovskite/HTL afin de réduire les pertes et d'améliorer

encore les performances du dispositif.
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