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Introduction Générale

Les énergies renouvelables sont une réalité quotidienne au service du développement
et de ’environnement. Dans ce cadre, la disponibilité de I’énergie (électrique, thermique,...)
représente un des problémes les plus urgents que rencontrent plusieurs pays en voie de
développement. La plus grande partie de la population touchée par ce probléme se retrouve
en milieu rural, éloignée des grands réseaux de distribution d’électricité dont l'extension

s'avere trop colteuse pour les territoires isolés, peu peuplés ou a acces difficiles.

Pour tenter de résoudre cette crise, 1’utilisation de systemes solaire utilisant 1’énergie
solaire est reconnue comme étant I’'un des moyens efficaces de prévention active pour
irriguer des terrains agricoles, ’adduction en eau potable des populations, chauffage d’eau,
en termes d’autonomie, de fiabilité et de performance. Les systémes solaires photovoltaiques
(PV) ne contiennent aucune pi¢ce mobile. Ils sont fiables, requierent peu d’entretien, sont

silencieux et ne produisent aucune émission de polluants.

La conversion de la lumiere en électricité, appelée effet photovoltaique, a été
découverte par Alexandre Edmont Becquerel en 1839 [1]. Les cellules solaires
photovoltaiques sont des semi-conducteurs capables de convertir directement la lumiére en
électricité. Le développement de la technologie des modules solaires a contribué
efficacement dans la diffusion de I’exploitation des systemes PV. Ce sont des systémes
modulaires : les éléments de base (modules de cellules solaires) sont vendus dans un vaste
¢ventail de capacités d’alimentation électrique qui vont d’une fraction de watt (par exemple
les montres et les calculettes a pile solaire) a plus de 300Watts. L’interconnexion des
modules permet d’obtenir la puissance qu’exige I’application. Certaines centrales
photovoltaiques de démonstration produisent une puissance allant jusqu’a plusieurs
mégawatts, bien que la plupart des systémes PV installés soient de dimension beaucoup plus

modeste [2].

Ces derniéres années, la demande de ressources énergétiques durables et propres a
conduit a une croissance intense du développement de cellules photovoltaiques. Pour
exploiter au mieux I’énergie solaire, la technologie photovoltaique doit répondre a trois

facteurs importants, I'efficacité, la stabilité et le faible codt.

Actuellement les cellules solaires a pérovskite de la troisieme génération sont les plus
prometteuses de toutes les autres générations, montrant un développement rapide et ouvrant

de nouvelles directions dans le domaine photovoltaique. Les pérovskites sont des matériaux

K
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décrits par la formule ABX5, présentant des propriétés électriques, structurelles et optiques
trés avantageuses. La pérovskite en tant qu'absorbeur de lumiére dans les cellules solaires a
permet en peu de temps d’obtenir des améliorations significatives de l'efficacité de
conversion de puissance (PCE). Depuis le premier essai d'une cellule solaire a base de
pérovskite en 2009, le PCE de ces cellules solaires s'est rapidement amélioré de 3,8% a
25,2% [3].

La conception et la simulation de ces couches minces fait actuellement 1’objet d’une
attention croissante, vu I’importance qu’apporte pour le domaine de photovoltaique couche
mince. En effet, I"utilisation d’outils de simulation informatique joue un réle essentiel dans
la conception, le développement et ’optimisation de dispositifs électroniques et physiques.

Grace a ces méthodes, nous pouvons réduire a la fois le temps et les co(ts.

Ce travail de fin d’études a pour objectif principal d’améliorer le rendement de la
cellule solaire a base de pérovskite en utilisant un programme de simulation numerique
unidimensionnel. En effet, il s’agit d’étudier le mécanisme et I’influence de plusieurs
parametres sur les performances de la cellule solaire tels que 1’épaisseur de pérovskite, la

densité de défauts, et le dopage...etc.
Ce mémoire est structuré de la fagon suivante :

Aprés une introduction générale, le premier chapitre présente des généralités sur la
conversion photovoltaique, le principe de fonctionnement des cellules solaires et le

développement technologique des différentes genérations.

Dans le deuxiéme chapitre, nous présenterons les propriétés fondamentales du
composé Pérovskite. Nous décrirons les propriétés optiques et électriques de ces matériaux.
Dans ce chapitre nous allons aussi présenter la cellule solaire a base de pérovskite en
exposant sa structure et son principe de fonctionnement ; puis on étudiera 1’nfluence de

quelques parametres extérieurs sur le rendement Photovoltaique.

Dans le troisiéme chapitre, nous présenterons le logiciel SCAPS utilisé dans notre
étude de simulation de la cellule solaire pérovskite a base de Pb. Dans ce chapitre nous allons
essayer a travers des discussions et des interprétations des résultats de comprendre le rdle de

différents facteurs agissant sur les performances des cellules.

Enfin nous cléturerons le travail par une conclusion générale ainsi que des

perspectives de ce travail.
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1.1 Introduction

L’augmentation du cotit des énergies classiques d’une part, et la limitation de leurs
ressources d’autre part, font que 1’énergie photovoltaique devient de plus en plus une
solution parmi les options énergétiques prometteuses avec des avantages comme
I’abondance, I’absence de toute pollution et la disponibilité en plus ou moins grandes
quantités en tout point du globe terrestre. Actuellement, on assiste a un regain d’intérét pour

les installations utilisant I’énergie solaire, surtout pour les applications sur des sites isol€s.
1.2 Historique

Considéré dans I'Antiquité comme un dieu, le soleil est aujourd'hui réduit au statut
d’énergie, une énergie qu'il nous faut apprendre a capter, transformer, a stocker...La
conversion de la lumiere en électricité, appelé effet photovoltaique, a été découverte en 1839
par un physicien francais, Alexandre Edmond Becquerel (en irradiant une électrode en argent

dans un électrolyte, il obtint une tension électrique).

En 1875, le physicien Werner Von Siemens expose devant I’ Académie des Sciences
de Berlin un article sur I’effet photovoltaique dans les semi-conducteurs. La premiere cellule
solaire fonctionnelle fut construite en 1883 par Charles Fritts. Mais le rendement de sa
cellule, étant tres faible, empécha a I'époque son utilisation. Seulement, le phénoméne est
encore considéré comme anecdotique jusqu'a la Seconde Guerre Mondiale. Les premieres

vraies cellules sont apparues en 1930 avec les cellules a oxyde cuivreux puis au sélénium.

Les recherches apres la guerre ont permis d'améliorer leurs performances et leur taille
et ce n'est qu'en 1954 que trois chercheurs américains, Chapin, Pearson et Prince mettent au
point une cellule photovoltaique au silicium dans les laboratoires de la compagnie Bell
téléphone. On entrevoit alors la possibilité de fournir de I'électricité grace a ces cellules. Au
méme moment, l'industrie spatiale naissante, cherche de nouvelles solutions (autre que le

procéde nucléaire) pour alimenter ses satellites.

Le premier satellite scientifigue Américain I'Explorer-6 lancé en aout 1959 il est
équipé de panneaux solaires, il a une masse de 40 Kg et dispose d'une caméra sommaire pour
voir la terre. En 1958, les premiers satellites avec des panneaux solaires sont envoyés dans
I'espace et au méme moment une cellule avec un rendement de 9% est mise au point. Mais

il faudra attendre les années 70 pour que les gouvernements et les industries investissent
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dans la technologie photovoltaique. En effet des efforts ont été faits pour réduire les colts
de sorte que I'énergie photovoltaique soit également utilisable pour des applications
terrestres. Et en1973, la premiere maison alimentée par des cellules photovoltaiques est

construire a ’université de Delaware.

Figure 1.1: premiers satellites avec panneaux solaires [1]

Ainsi au cours des années 80, la technologie photovoltaique terrestre a progressé
régulierement par la mise en place de plusieurs centrales de quelques mégawatts. La
croissance de l'industrie fut spectaculaire, et notamment a travers de nombreux produits de
faible puissance fonctionnant grace a I'énergie solaire, tel que : montres, calculatrices, balises
radio et météorologiques, pompes et réfrigerateurs solaires. En 1983 la premiére voiture,
alimentée par énergie photovoltaique, parcourt une distance de 4000 km en Australie. En
1995, des programmes de toits photovoltaiques raccordés au réseau ont été lancés, au Japon
et en Allemagne, et se généralisent depuis 2001. Bien que le prix se soit peu stabilisé, la

quantité de modules photovoltaiques expédiés chaque année ne cesse d’augmenter [1].

I. 3 Définition d’une cellule solaire PV ou I’effet photovoltaique

L’effet photovoltaique utilisé dans les cellules solaires permet de convertir
directement 1’énergie lumineuse des rayons solaires en électricité par le biais de la
production et du transport dans un matériau semi-conducteur de charges électriques positives

et négatives sous I’effet de la lumiére. [2]
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Figure 1.2 : Illustration de I’effet photovoltaique [2]

1.4 Conversion photovoltaique

La conversion d’une énergie solaire (énergie du photon) en énergie électrique est
appelée L’effet photovoltaique. Ce dernier a été découvert par Antoine Becquerel en 1839qui
mit en évidence I’apparition d’une tension aux bornes de deux électrodes immergées dans

une solution électrolytique, lorsque celle-ci était exposée a la lumiére naturelle [3].

La recherche dans le domaine de I’énergie solaire photovoltaique est appelée a
surmonter le defi suivant: améliorer le rendement de conversion des cellules solaires tout en
diminuant le cotit de production de 1’énergie propre pour assurer une utilisation tres large et

la rendre accessible a tous [4].

Le développement de I’énergie photovoltaique passe obligatoirement par une
recherche accentuée pour résoudre cette énigme. Trois axes essentiels doivent étre optimisés

séparément par un choix déterminant :
e le matériau;
e latechnique de croissance ;
e lastructure.

En considérant le coOt de fabrication, la cellule doit étre congue au moyen de couches
minces assurant un gain énorme de matiére, ce qui revient a choisir la filiere des matériau

photovoltaiques a grand pouvoir d’absorption [5].
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Figure 1.3 : conversion de I’énergie solaire électricité [5]

1.4.1 Principe de fonctionnement

L’effet photovoltaique utilis¢é dans les cellules solaires permet de convertir
directement 1’énergie lumineuse des rayons solaires en électricité par le biais de la
production et du transport dans un matériau semi-conducteur de charges électriques positives

et négative sous 1’effet de la lumiére [6].

Ce matériau comporte deux parties, I'une présentant un exces d’électrons et ’autre
un déficit en électrons, dites respectivement dopée de type n et dopée de type p. Lorsque la
premiére est mise en contact avec la seconde, les électrons en exces dans le matériau n
diffusent dans le matériau p. La zone initialement dopée n devient chargée positivement, et
la zone initialement dopée p chargée négativement. Il se crée donc entre elles un champ
électrique qui tend a repousser les électrons dans la zone n et les trous vers la zone p. Une
jonction (dite p-n) a été formée. En ajoutant des contacts métalliques sur les zones n et p,
une diode est obtenue. Lorsque la jonction est éclairée, les photons d’énergic égale ou
supérieure a la largeur de la bande interdite communiquent leur énergie aux atomes, chacun
fait passer un électron de la bande de valence dans la bande de conduction et laisse aussi un
trou capable de se mouvoir, engendrant ainsi une paire électron-trou. Si une charge est placée
aux bornes de la cellule, les électrons de la zone n rejoignent les trous de la zone p via la
connexion extérieure, donnant naissance a une différence de potentiel : le courant électrique

circule (figure 1-4).
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Figure 1.4: Principe de la conversion photovoltaique

Il convient donc de noter que la conversion de I’énergie solaire en électricité est

possible si et seulement si trois phénomenes physiques de base ont lieu quasi simultanément

> L’absorption d’un maximum de photons possible.
> La transformation de 1’énergie ainsi absorbée en charges électriques libres.
> La collecte, sans perte, de ces derniers vers un circuit électrique extérieur.

Le premier phénomene est 1’absorption optique de photons par un matériau semi-

conducteur approprié dans la partie la plus intense du spectre solaire [7].

Si I'on prend un semi-conducteur a grand gap, l'absorption sera limitée aux petites
longueurs d’onde, dans l'ultra-violet, alors que la partie la plus importante du spectre solaire
se situe dans le visible et le proche infra-rouge. Pour absorber un maximum de photons, il
faudrait donc un semi-conducteur posseédant un petit gap. Mais alors la tension de sortie est
proportionnelle au gap, donc la puissance de la cellule (P= 1V) seraient trop faibles pour
exploiter cette pile. La valeur optimale du gap du matériau utilisé comme absorbeur se situe
vers 1.5 eV. Le second concerne la séparation rapide des électrons et des trous avant leur
recombinaison. Le troisiéme porte sur ’entrainement des électrons et des trous vers les

électrodes collectrices (collecte des porteurs).
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1.5 Schéma électrique équivalent

Son schéma équivalent est représenté par une diode idéale montée en paralléle avec
une source de courant (figure 5). Les résistances série R, et shunt Rg;, modélisent les pertes
engendrées par la résistivité des couches et la présence de courants de fuite [8].

F Iny
§: e N /7
(f)hh T
/ e
T/

Figure 1. 5: Schéma électrique réel d’une cellule solaire [8]

1.6 Caractéristiques electriques et parametres de la cellule photovoltaique

Afin d’obtenir un générateur ¢€lectrique autonome, il faut que la diode soit polarisée
en direct. L’effet photovoltaique est a la fois une création d’un photocourant mais aussid’une
tension qui auto-polarise la diode en direct : on a une génération d’une puissance électrique.
En effet, en circuit ouvert, la photogénération de porteurs entraine une augmentation du
nombre d’électrons du c6té n de la jonction et de trous du c6té p. La séparation de ces charges
induit un champ électrigue opposé a celui déja existant a la jonction. Un nouvel équilibre est
obtenu pour lequel une tension existe entre les terminaux du circuit extérieur. C’est la tension
de circuit ouvert V,, pour laquelle le courant photogénéré et le courant d’obscurité se
compensent exactement(I=0). C’est la tension maximale fournie par la cellule solaire,
permettant d’évaluer le nombre de recombinaisons dans la structure (plusV,, est faible, plus
il y a de recombinaisons).V, représente la tension en circuit ouvert ¢’est la tension aux
bornes de la cellule en absence de tout courant, sans circuit de charge pour un éclairement

fixe. Cette grandeur est donnée par la relation :
KT I
V., =—1og log (1 +£> (1.1)
q I

Un autre parametre important de la cellule est le courant de court-circuit I... C’est le
courant maximum que 1’on peut extraire de la structure. Il correspond idéalement au courant

photogénéré.
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Ce courant dépend fortement du taux de génération optique G et de la longueur de
diffusion L, des porteurs (et donc des recombinaisons). Cette grandeur est donnée par
I’équation analytique :

qRSICC
nKT

RSICC
Iee = Lyp — Ipexp ( )—1 —R—(I.Z)
P

La caractéristique I(V) d’une cellule solaire est la superposition d’un courant de
diode sous obscurité et d’un courant photogénéré. L’éclairement de la structure a pour effet
de déplacer la courbe (V) de la diode vers les courants inverses. Puisque la photodiode est
considérée comme un générateur, la convention est d’inverser I’axe des courants, comme
illustré par la Figure 1.6. Notons que la cellule photovoltaique n’impose ni le courant ni la
tension de fonctionnement, seule la courbe I(V) est fixée. C’est la valeur de I’impédance de
la charge aux bornes de la cellule qui va imposer le point de fonctionnement. Il est donc
essentiel de choisir une charge telle que la puissance délivrée soit maximale. Le maximum

de puissance disponible est défini par la tension 1, et le courantl,,,.

(b)

(a) ; A
A ; Sous obscurité
'
l’ lm _______ |
I .
; Puissance |
[} . !
' utile |
] |
II l
I, :
v, v A
Iph
Sous
v éclairement
I.

Figure 1.6 :(a) caracteristique courant-tension de la cellule photovoltaique

éclairement et (b)représentation conventionnelle de la courbe (V) [9]

La qualité électrique de la cellule est déterminée par le facteur de forme FF donné
par I’équation suivante :

Iy,

FF =
ICCVTn

(1.3)

@
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Le point de fonctionnement de la cellule sur la courbe I(V) est déterminé par
I’impédance de la charge. 1l est donc important de pouvoir travailler avec les valeurs V;, et

I, afin d’utiliser la puissance maximale.

Le rendement n(ou PCE) est un autre parametre important pour comparer les
performances des photopiles. Il est défini par le rapport de la puissance fournie sur la
puissance incidente P;, :

Vi, _ FF.V,
P; 2

Clec (1. 4)

Pour comparer de maniére objective le rendement des cellules solaires, la puissance
incidente doit étre prise comme identique, par convention sous AM1.5 et a 25°C. Afin de
comparer la production photovoltaique avec les autres sources d’énergie, la littérature utilise
souvent I’unité Watt créte (WC oul, onanglaispeakWatt). Elle correspond a la puissance

nominale d’une cellule ou d’un module photovoltaique sous des conditions d’ensoleillement

standard (AML1.5) [9].

1.7 Types de cellules photovoltaiques

1¥ génération 2¢me génération 3éme génération

!
> ,-\_.. AN A

7 N RS

Si monocristallin Si paolycristallin CdTe DSSCs OPV
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Figure 1.7 : (a) Exemples de technologies photovoltaiques (b) Etat du

développement pour ces technologies photovoltaiques [10]
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1.7.1 Premiere génération
1.7.1.1. Cellules cristallines

Ces cellules, généralement en silicium, ne comprennent qu’une seule jonction p-n.On

distingue deux types de cellules cristallines :
a- Cellules en silicium monocristallin

Les cellules au silicium monocristallin offrent le meilleur rendement parmi les
panneaux solaires disponibles dans le commerce : entre 13 a 15%. Il faudra donc moins de
cellules pour atteindre la puissance désirée, mais comme le silicium monocristallin est aussi
le plus cher, son seul avantage est finalement d'utiliser une surface réduite : il faut environ
7m2 pour obtenir 1 kilo-Watt-créte (kWc) (Figure 1.9) [11].

Figure 1.8 : Cellule photovoltaique a base de silicium monocristallin [12].

b- Cellules en silicium poly cristallin

Les techniques de production du silicium poly cristallin sont beaucoup plus simples
que celles du silicium monocristallin, et donc bien moins chéres a mettre en ceuvre.
Néanmoins, la qualité de ce matériau est moins bonne a cause de la présence de joints de
grains qui introduisent des zones fortement recombinantes et un taux assez élevé des
Impuretés métalliques et autres. Ces joints sont constitués par les surfaces adjacentes des
Grains d’orientations cristallographiques différentes et contiennent beaucoup de liaisons

pendantes. lls ont pour effet de réduire la durée de vie globale des porteurs.

@
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En outre, ces joints de gains bloquent le flux de porteurs et ils constituent une voie
éventuelle d’un courant de fuite a travers la jonction. Ce genre de cellule est également bleu,

mais pas uniforme, on distingue des motifs créés par les différents cristaux [13].

Figure 1.9: cellule en silicium poly cristallin [13]

1.7.2 Deuxieme génération
1.7.2.1 Cellules a base de couches minces
a- Cellules en silicium amorphe

Ses atomes sont donc agenceés sans réelle organisation, ce qui leur permet de mieux

capter la lumiere (par rapport au silicium cristallin).

Probléme : les charges générées ont plus de difficulté pour se déplacer a cause de la
désorganisation de la matiére, ce qui se traduit par un mauvais coefficient de conversion, par
conséquent, leur rendement est faible. La désorganisation atomique a d’autres conséquences.
Les électrons de valence des atomes de Si ne forment pas toujours des liaisons covalentes au
sein du semi-conducteur. Il apparait alors des liaisons pendantes qui peuvent denaturer les
propriétés électroniques du matériau. Pour limiter ce phénomeéne, les couches de silicium
sont régulierement passivées avec de I’hydrogeéne (a-Si:H). Des atomes d’hydrogene
établissent des liaisons avec les électrons restés libres, et réduisent ainsi le nombre de liaisons

pendantes [14].

)
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Figure 1.10 : cellule photovoltaique au silicium amorphe[14]

b- Cellules CIGS

Les cellules CIGS renferment un absorbeur composé de cuivre, de gallium, d’indium
et de sélénium. Cette couche de 1 a 2,5 um d’épaisseur étant dopée p, elle doit étre recouverte
d’un matériau de type n, par exemple du sulfure de cadmium (CdS). Tiens donc, du cadmium
qui pose un probléme a I'environnement a cause de la toxicité de Cd, mais il est le plus utilisé
avec des épaisseurs de l'ordre de 0.04 a 0.07 um. Puisqu'ily a deux semi-conducteurs
différents, les cellules CIGS sont donc a base des hétérojonctions. Comme son homologue
au silicium amorphe, la cellule CIGS résiste mieux a I’échauffement que les cellules au
silicium cristallin, mais moins bien que les cellules au CdTe. En plus, elle capte un peu

mieux la lumiére en début et en fin de journée (quelques pour cent) [14].

Figure 1.11: Cellules de CIGS [15]
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c- Cellules CdTe

Le faible rendement des cellules a base de silicium amorphe ont motivé les
scientifiques a chercher des alternatives. Le matériau le plus prometteur est le tellure de
cadmium (CdTe) qui offre la possibilité de produire des modules a des codts plus faibles
avec un rendement de 10%, et un avantage qui réside dans la forte absorption du tellure de
cadmium. Cependant la toxicité du matériau freine le développement de cette technologie
[14].

Figure 1.12: Cellules de CdTe [16].

d- Les cellules a base de CZTSSe

LeCu2Zn Sn (SxSel-x)4 communément appelé (CZTSSe) apparait comme un
matériau trés attractif et a fort potentiel, dans les cellules solaires a base couches minces, du
fait qu’il est fabriqué a partir de matériaux non toxiques, des matiéres premieres abondantes
en terres et a faible colt. Ce matériau présente un potentiel de rendement es travaux menés
pour développer ces matériaux quaternaires ont pu atteindre un rendement jusqu'au 12.6%
[17].

1.7.3 Troisiéme génération
1.7.3.1 cellules a jonction

a- Cellules tandem

15
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Les cellules tandem sont obtenues a partir de deux cellules simples empilées 1’une
sur I'autre, par exemple, une couche mince de silicium amorphe empilée sur une couche
silicium cristallin. Ce tandem est censé optimiser le rendement comparé a celui produit par
des cellules simples seules et ce qu’elles que soient leur caractéristiques, amorphes,
cristallines ou microcristallines. 11 s’agit de ’empilement de deux cellules 1'une sur I’autre.
Ces deux cellules sont mises en série grace a une couche de recombinaison des porteurs de
charges.

La tension de circuit ouvert du dispositif est donc la somme des tensions de circuit
ouvert des cellules si elles étaient prises seules, et le courant de court-circuit est le plus faible
des deux cellules. Cette structure offre 1’avantage de pouvoir utiliser deux matériaux dont
les bandes interdites (Spectres d’absorption) différent. Ce dispositif est capable d’absorber
la somme des deux spectres d’absorption. Les couches actives peuvent étre composées de
mélanges polymere/fulleréne ou de petites molécules. On peut par ailleurs utiliser différents
types de matériaux dans les deux couches, ce qui donne une grande latitude quant a la
fabrication de la cellule.

La premiére des cellules tandem était par exemple composée d’une couche de petites
molécules évaporées pour la premicre cellule et d’une couche polymeére déposée par voie
humide pour la seconde. Par la suite, des cellules tandem utilisant differents matériaux ont
¢été testées, jusqu’a atteindre des rendements de 6,7% grace a I'utilisation d’une couche de

recombinaison en TiOx et de deux polymeres dont les bandes interdites sont différentes [18].

| Electrode métallique
/
Cellule arriére )
e
( Couche intermédiaire
DS
Cellule d’entrée
e
| Verre / ITO

Lumiére incidente

Figure 1.13: Schéma d’une structure tandem [18].
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b- Cellules multi-jonctions

Les cellules multi-jonction sont constituées a partir de différentes couches minces,
ce qui optimise le travail d’absorption des calories solaires, puisées plus largement, et ce qui

permet un meilleur rendement et une plus grande production.

Ce type de cellules n’est pas vendu a des fins commerciales et reste utilisée dans le
domaine spatial. Et pour cause, les techniques d’exploitation sont trés complexes. On parle
de jet moléculaire ou d’épitaxie. Le fonctionnement de ces cellules réside sur le méme
principe que celui des cellules Tandem. Les cellules multi-jonction sont composées d'un
grand nombre de semi-conducteurs (GaAs, Ge, GalnP,...) possédant chacun un spectre
limité.

En choisissant des matériaux dont les longueurs d'onde limites sont les plus proches
possibles les unes des autres, I'ensemble des cellules absorbe un spectre, le plus complet
possible donnant a I'ensemble un rendement trés élevé pouvant atteindre 50%. Le gros défaut
de ces cellules est leur colt de fabrication, car aucune production industrielle n‘a encore pu

étre mise en place.

Ces cellules limitent les pertes d’énergie car il suffit d’utiliser des systémes a
plusieurs niveaux, en empilant des jonctions possedant des gaps décroissants, (Figure 1 .14).
Ainsi il est possible d’exploiter le spectre solaire dans sa quasi-totalité avec des rendements

de conversion trés importants [19].

\g
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Figure 1.14: Principe de la cellule a hétérojonction [19].
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1.7.3.2 Cellules organique

Face a la technologie utilisant les matériaux inorganiques, les cellules solaires a base

de composés organiques connaissent un développement considérable. L’intérét de ces

cellules vient aussi du fait que, contrairement aux cellules a base de matériaux inorganiques,

elles offrent beaucoup d’avantages : la possibilité d’étre déposée en grande surface, la facilité

de fabrication et de manipulation, la possibilité de réaliser ces cellules sur des substrats

flexibles, et grace a des colts de fabrication et de matériaux plus faibles, ces cellules

devraient dans I’ensemble revenir beaucoup moins cheres que leurs concurrentes. Elles

possédent en revanche a I’heure actuelle des durées de vie jugées inférieures a celles des

cellules inorganiques, et des rendements de conversion plus faibles [20].
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Figure I. 15 : schéma de principe d’une cellule organique[20]

1.7.3.3 Cellules solaires sensibilisées par colorant (CSSC)

Inspiré par la photosynthése, I’équipe de Michael Gritzel a développé au début des

années 90 des cellules solaires composées d’un électrolyte, d’un colorant et d’un oxyde

semi-conducteur inorganique. Le meilleur rendement certifié est de 10,4% pour une cellule

de 1 cm?, réalisé par la société Sharp [21].

s



Chapitre | [Généralités sur le photovoltaique et les cellules solaires]

Figure 1.16: Cellules solaires a colorant [22]

1.7.3. 4 Cellules des pérovskites

C’est un nouveau type des cellules photovoltaiques, elle n’est pas encore sortie des
laboratoires. Cette filiere est considérée comme étant la technologie la plus prometteuse des
systéemes photovoltaiques solaires récents. Les cellules solaires en pérovskite présentent
aujourd’hui une alternative attrayante aux cellules en silicium qui dominent aujourd’hui le

marché.

Par comparaison entre le silicium et les pérovskites, le premier a besoin de 30 ans
pour atteindre le record 25,7%, mais les perovskites ont besoin que de 6 ans pour atteindre
un rendement de 20% de plus les pérovskites ont une capacité d’absorption des photons 10
fois supérieure au silicium et une bonne séparation des charges électriques et leur mobilité.
Malgré ces performances les cellules a pérovskites ne peuvent pas concurrencer les cellules
a base de silicium car a partir de 40°C elles commencent a se dégradées, et aussi elles
deviennent instable lorsque 1’humidité dépasse 35%. Donc I’intérét des chercheurs n’est pas
toujours a trouver des meilleurs rendements, mais ils cherchent aussi a améliorer la stabilité

de ces cellules [23].

La figure (1.18) montre les rendements record de cellules toutes filieres confondues.
Malgré que la filiere des pérovskites soit 1°‘une des filiéres les plus récentes, on observe une

forte progression du rendement des cellules photovoltaiques pérovskites depuis 2013.
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I.8 Avantages et inconvénients d’un systéme photovoltaique :
Le systéme photovoltaique a beaucoup d’avantages [24] :
e Energie solaire inépuisable.
e Carburant gratuit.
e Energie solaire fournissant de 1’¢lectricité aux zones rurales les plus isolées ;
e Panneaux solaires demandant trés peu d'entretien ;
e Panneaux solaires silencieux et non dérangeants ;

e Panneaux solaires recyclables.

Malgré cela, les sources photovoltaiques présentent aussi quelques inconvénients :

e Tributaires aux conditions météorologiques : les sources photovoltaiques ne

fonctionnent pas quand I'énergie solaire n'est pas disponible ;
e Fabrication du module PV qui releve de la haute technologie ;
e Coflt : I’installation PV nécessite des investissements d'un co(t éleveé ;
e Rendement : le rendement de conversion d'un module PV est faible ;

e Taille des installations : L’énergie solaire n'est pas compétitive lorsqu'il s'agit d’une

production importante d'énergie, parce qu’elle nécessite une grande surface

1.9 Conclusion

Le monde de la conversion photovoltaique, aussi bien au niveau de la recherche
qu’au niveau industriel, connait depuis quelques années une mutation profonde associé¢ a
I’intérét croissante pour 1’énergie photovoltaique. Ce chapitre nous a permis d’explorer la
relation entre le rayonnement solaire incident et la conversion photovoltaigue dans la cellule
solaire éclairée. On a présenté aussi le principe de la conversion photovoltaigue ainsi que les
parametres électriques et les types des cellules photovoltaiques. Dans le chapitre qui suit on
va présenter les propriétés fondamentales de notre matériau la pérovskite utilisée dans la

structure de notre cellule solaire comme absorbeur.
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1.1 Introduction

En seulement quelques années, les pérovskites halogénées ont su devenir des
candidats prometteurs pour le photovoltaique. Du fait de propriétés typiques, il est possible,
pour une cellule pérovskite, de se rapprocher des rendements de conversion des cellules
silicium, technologie mature et la plus répandue. Dans ce deuxiéme chapitre, nous
exposerons la structure de la pérovskite avec ses différentes propriétés. Par la suite, nous
présenterons le fonctionnement des cellules photovoltaiques a base de pérovskite. Pour finir,
nous introduirons Influence de quelques parametres extérieurs sur le rendement

photovoltaique.
11.2 Le matériau pérovskite

Le matériau pérovskite fut découvert en 1839 sous la forme CaTiOs, mais il fallut
attendre les années 2000 pour une premiére démonstration de cellule photovoltaique
pérovskite. Kojima et al utiliserent du CH3sNH3PbBr3z sur du TiO2 nano poreux en se basant
sur une cellule Gréatzel (ou cellule solaire a pigment photosensible) [1], et obtinrent un
rendement de conversion de 2,2 % [2]. A partir de 1a, I’engouement pour les pérovskites
dans le solaire monta en fleche. Il faut dire que la pérovskite présente de nombreux avantages
. excellentes propriétés optoélectroniques, faibles colts des matiéres premieres, bande

interdite ajustable et vaste éventail de techniques de dép6t [3].
I1.3 Structure de la pérovskite
11.3.1 Structure cristallographique de la pérovskite

D’une maniére générale, le matériau pérovskite est un matériau présentant la méme
structure que le titanate de calcium (CaTi0s), c’est-a-dire quatre octaedres BX; qui entourent
un cation A et de formule chimique ABX; (voir Figure 1). Il est décomposé en deux groupes
: les pérovskites inorganiques, qui sont sous forme d’oxydes, et les pérovskites halogénées
qui peuvent étre inorganiques ou hybrides (organiques-inorganiques) [4], [5]. On peut voir

dans le Tableau 1 les différents composés pour chacune des pérovskites.
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Figure 11.1 : Représentation de la structure de la pérovskite

(Li*,Na*,K*,...)

Oxydes Halogénées Halogénées hybrides
inorganique
A Cation Métal alcalin | Petite molécule
divalent(Mg?*, Ca®*, Sr?*, Ba?*,...) | monovalent organique

MA(méthylammonium)F

A(formamidinium)

E Cation

métallique(Ti*t, Si*t, Sn*t, ...)

Meétal ionique divalent(Pb2*ouSn?*)

X Oxygene

Halogéne (Cl~, Br—oul ™)

Tableau Il. 1. Les différentes molécules correspondantes aux différentes familles de

perovskites

Dans le domaine du photovoltaique, les pérovskites hybrides halogénées ont suscité

un grand engouement puisque ce sont celles qui ont donné les meilleures performances de

conversion. Les premiceres cellules certifiées étaient d’ailleurs composées de pérovskite

ayant pour formule chimique CH;NH;Pbl;le méthyl ammonium (ou MAPI). Les différents

composeés fréquemment utilisés dans le domaine du solaire sont donnés dans le Tableau 11.2

[61. [7].

Les formules les plus répandues sont le formamidinium (NH,CH=NH , FA) FAPI,

le MAPBr, le MASNCI ou le CsPbX;. En général, le chlore est souvent associé a I’iode

(MAPI CI). De méme, de nombreuses cellules sont créées a partir de pérovskites mixtes, qui
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contiennent un melange de plusieurs cations et anions afin de tirer les bénéfices de chacun

des composés.

A B X

Composés MA ; FA ; Cs Pb2*; Sn?* Cl7;Br—;1-

Tableau I1. 2 : les différents composés des pérovskites les plus répandues dans le
domaine du photovoltaique [6], [7]

I1.4 Propriétés des matériaux pérovskites

Ces derniéres années, des matériaux de type pérovskite sont de plus en plus
intéressante important car ils ont un grand potentiel pour contribuer a pile a combustible
solide, électrolyte solide, résistance fixe, actionneurs, appareils électromécaniques,
transducteurs, etc. en raison de la structure cristalline particuliére, le magnétisme, la
conductivité électrique, Piézoélectrique et propriétés électro-optique, l'activité catalytique et
la sensibilité de gaz,...etc. [8]. Comme un important matériau fonctionnel, LaFeOs avec une
structure de pérovskite type ABOs typique a de nombreux champs d'application, tels que
I’oxydation catalytique, états de surface électroniques et ces caractéres sensibles au gaz [9]

de structure pérovskite de type ABOs.
11.4 .1 Propriétés électriques

Elles sont supraconductrices a des températures relativement élevées, elles
transforment la pression mécanique ou la chaleur en électricité (piézoélectricité), accélerent
les réactions chimiques (catalyseurs) et changent soudainement leur résistance électrique
lorsqu'elles sont placées dans un champ magnétique (magnétorésistance), de nombreuses
études électrochimiques sur les electrodes a base de ces oxydes ont été effectuées en milieu
aqueux [10]. Elles ont révélé un role électro catalytique important dans la réaction
d'électrode a oxygene a température ambiante. La pérovskite devient ionique et covalente,

double nature dans les structures électroniques.

Des travaux expérimentaux de recherche montrent les différentes valeurs de bande
interdite pour les pérovskites. La bande interdite de la pérovskite dépend du processus de
synthese et de la taille du cation organique/inorganique, des ions métalliques et trés moins
d’ion halogénure. La bande interdite de: CH3NH3Pbls, CH3NH3PbBrs,CH3NH3PbCls,
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CH3sNHsPbssont: 1.49, 1.26, 1.95 et 2.46 eV, respectivement [11], [12], alors que la bande
passante la plus utilisée pour CHaNHsPblsest 1.57 eV [13].

11.4 .2 Propriétés optique

La couche absorbante est un élément trés important dans la structure de la cellule
solaire pour obtenir une meilleure performance. Ainsi, la résistance d'absorption optique est
un facteur crucial des matériaux. La pérovskite est un matériau a bande interdite directe et,
par conséquent, elle a une force d'absorption optique €élevée et une plage plus large pour
absorber suffisamment d'énergie solaire pour atteindre une valeur élevée defficacité de

conversion de puissance.

Dans la cellule solaire, la pérovskite fonctionne comme une couche intrinséque.
Ainsi, dans la cellule solaire de Pérovskite, une jonction p-i-n est formée. Il fonctionne de la
méme maniere que la cellule solaire p-n, sauf que la couche d'épuisement devient plus large
en raison de la couche intrinseque (i.e. la couche de pérovskite fonctionne comme absorbeur

de lumiére).

Comme la cellule a une couche d'épuisement plus large, elle occupe plus d'espace
pour l'absorption de la lumiére. La pérovskite a un coefficient d'absorption élevé. Le
coefficient d'absorption est comparé a divers matériaux de cellules solaires pour différentes

longueurs d'onde a la figure 11.2:

10" f 1
F 3
0k 1
E | |
<10 | 1
= f ——c-Si l p
2 a-Si:H(10% H)

10 I —_GaAs i
r — CH3NH3Pbl3 1
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Figure 11.2 : Coefficient d'absorption en fonction de la longueur d‘onde pour

différents matériaux de cellules solaires [13].
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De la figure 11.2 on peut voir qua la longueur d'onde visible le coefficient

d'absorption de la pérovskite est plus élevé, de sorte que la pérovskite peut absorber plus de
photons. Ainsi, le matériau pérovskite convient a I'application de cellules solaires.

La couche de pérovskite agit également comme porteur de charge entre le matériau
de type n et de type p. Normalement, la pérovskite est prise en couche mince entre le
matériau de type n et de type p. Aprés avoir absorbé le photon de la paire d'électrons-trous
du rayonnement solaire est généré. La pérovskite transporte des électrons vers le matériau

de type n et transporte des trous vers les matériaux de type p [13].
I1.5. Matériau pérovskite a base de plomb (Pb) :

La pérovskite halogénée de plomb organique et inorganique (MAPbX, X=cl, I, Br)
est le matériau semi-conducteur le plus probable en raison de ses propriétés électroniques

uniques. La température varie d’un type a I’autre car ils n’ont pas la méme composition [14].
MAPDI; :
e un fort coefficient d’absorption.
e une bande interdite considéré directe.
La mobilité des charges tres élevées.
e bénéficie de longueurs de diffusion de charges importantes.
e La durée de vie des charges est élevee
MAPDBYrs :

e Plus stable a température ambiante grace a la structure cubique et une grande

compression en raison de la taille plus petite [15].
e Plus résistant a I’cau.
e Haut performance par rapport a MAPDI3.
¢ [ ’utilisation d’une transparence optique supérieure.
e La conductivité électriqgue du mouvement de charge est élevée.
MAPbcls :
e Sensibilité aux rayons ultraviolets (UV) [16].

e Appareils électriques limites en raison de faible cristallinité [16].
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11.6. Cellules solair

es pérovskites

L'avénement de la pérovskite hybride a émerveillé les groupes de recherche du

secteur photovoltaique, car il a démontré une performance élevée et une croissance rapide

au cours des 5 derniéres années [18]. Ces matériaux ont entrainé une augmentation de

I'efficacité de conversion de I'énergie (PCE) pour les appareils photovoltaiques (PV) allant

au-dela de 20% [19].

Les PSC hybrides organiques-inorganiques suscitent un grand intérét depuis 2009

avec un rendement de conversion (PCE) qui est passé de 3,8 % a 6,5 % en 2011et a environ
23,3 % en 2016 et atteint 25,2 % en 2021 comme illustré a la Figure 11. 3.

30
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) Nat. Energy,2016,1,16142 ././ 24.02%
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Science 2014, 345, 542- =
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Q>: 15.4% CH3NH3PDI3_XCIX. science,2015,348,1234-1237
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Figure 11.3 : L'évolution du rendement de conversion des cellules solaires a pérovskite

Year

(PSC) de 2008 a 2020 [20].
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I1.7. Architectures des cellules a base des pérovskites

Il existe quatre architectures principales utilisées dans la conception et la fabrication
des cellules solaires a base de pérovskite avec des performances différentes. Ces
architectures sont appelées méso poreux, couche de recouvrement, n-i-p planaire et p-i-n
planaire, comme illustrée sur la Figure 11.4. Pour la modélisation et la simulation numérique,
il sera préférable d'utiliser la configuration d‘une cellule solaire a couche mince type p-i-n
ou n-i-p planaire a hétérojonction. Ces derniéres caracterisent les cellules solaires a base de
pérovskite, d'une maniére similaire a la structure de cellules solaires a semi-conducteurs

composites a couche mince, telles que CIGS [21], [22].

(a) n-i-p mésoporeuse (b) n-i-p planaire (¢) p-i-n planaire (d) p-i-n mésoporeuse
Anode métallique (Au) Anode métallique (Au) Cathode métalllque[Al Cathode métallique(Al)
HTL ETL

Figure I1. 4 : Les architectures les plus utilisés dans les cellules solaires a base de

pérovskite, (a) méso poreux, (b) couche de recouvrement (Capping-layer), (c) n-i-p

planaire et (d) p-i-n planaire

Les configurations ci-dessus sont couramment utilisées dans les dispositifs a cellules
solaires en pérovskite. La Figure I1.4(a) présente une structure méso poreuse : un substrat de
verre et une électrode transparente, sur laquelle est déposée une couche compacte de
transport d'électrons (ETL), généralement du TiO,. Puis, un ETL méso poreux
(Tio,ou Al,05) est produit en frittant de petites particules ensemble a haute température (>
400 ° C). Cette structure mésoscopique poreuse est ensuite remplie de la couche active de
pérovskite sur laquelle repose la couche de transport de trous solides (HTL), et un contact
arriére opaque (généralement de lI'or (Au). A partir de cette configuration mésoscopique, la
structure de la couche de recouvrement (Capping-layer) a évolué. Comme il a été constaté
que la pérovskite n‘a pas besoin de I‘interface ETL / pérovskite pour séparer les excitons

photo-générés en charges libres et que le matériau a base de pérovskite est capable de
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transporter efficacement les charges ambipolaires, 1°épaisseur de la structure mésoscopique

a éte réduite de maniére significative et une couche épaisse de recouvrement (capping-layer)
de pérovskite pure est créé sur le dessus (Figure 11.4(b)) [21], [23]. En excluant
complétement la structure méso poreuse, une structure n-i-p planaire se forme sans nécessité
d‘étape de frittage a haute température (Figure 11.4 (c)). L'architecture p-i-n planaire est
réalisée en déposant le HTL (généralement du poly (3,4-éthylénedioxythiophene):
polystyréne sulfonate (PEDOT: PSS)) sur le substrat en verre transparent recouvert
d'électrode. Ensuite, la couche de pérovskite est déposée, suivie du dépbt de I'ETL
(généralement I'ester méthylique de I'acide [6,6] -phényl-C61-butyrique (PCBM)) et d'un
contact arriére opaque (de lI'aluminium (Al) ou de l'argent (Ag)), (Figure 11.4 (d)).

11.8. Principes de fonctionnement des cellules solaires pérovskite

Dans une cellule pérovskite la couche active est prise en sandwich entre une couche
de type p, également appelée HTL (Hole Transport Layer), et une couche de type n appelée
ETL (Electron Transport Layer), créant ainsi une configuration p-i-n. Le succés de la
pérovskite en tant qu'absorbeur solaire dépend en grande partie de la longue longueur de

diffusion des charges et des mobilités élevées des porteurs dans le milieu.

Le principe de fonctionnement de la cellule solaire a base de pérovskite repose sur
I’absorption de photons par la couche active de pérovskite. L'absorbeur de perovskite a une
faible énergie de liaison a I'exciton qui indique la génération de porteurs de charge libre lors
de l'absorption de photons et se produit en quelques pico secondes. Ces porteurs de charge

libres générés sont ensuite transportés vers les

Contacts d'interface. Pendant le processus de transfert (figure 11.5), le processus

souhaité (fleche rouge) se déroule en trois étapes :
> Photoexcitation dans I’absorbeur de pérovskite (1).
> Transfert d'¢lectrons dans ’ETL (2).

> Transfert de trous en HTL (ou transfert équivalent d'électrons de HTL en

pérovskite) (3).

Toutefois un grand nombre de processus indésirables peuvent survenir (fleche verte).

Ces processus consistent en :

> Une recombinaison des espéces photo-générées (4).

e
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> Un transfert de charge arriére aux interfaces de HTL et de TiO. avec de la

pérovskite (5, 6)
> Un contact direct entre HTL et TiO (7).

Finalement, apres avoir surmonté les barriéres d'extraction au niveau des interfaces,
les porteurs de charge restants peuvent étre transférées via des interfaces de contact
sélectives et peuvent étre extraits par les électrodes respectives [23].

Perovskite

Energy

i - I

Figure 11.5: Diagramme de transfert des électrons et les processus de recombinaison

dans les cellules solaires a base de pérovskite [24].

11.9. Extraction de la charge

Pour extraire efficacement les charges des cellules solaires a base de pérovskite, il
est nécessaire de sélectionner les bandes de 'ETL et de ’'HTL avec des alignements de

bande de conduction et de valence favorables avec ceux de la couche de pérovskite.

De plus, un transfert de charge équilibré au niveau des interfaces est également

important pour améliorer les performances des cellules photovoltaiques [25].
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Figure I1. 6: lllustration des valeurs de niveaux d'énergie par rapport au
niveau de vide de différents matériaux ETL (a gauche), pérovskites et matériaux
HTL (a droite)

11.10. Matériaux de transport

Dans une cellule solaire a pérovskite, les couches ETL, HTL et pérovskites sont le
chemin que doivent parcourir les porteurs photo-généres avant d'étre collectés. Une bonne
comprehension des effets de chacune de ces couches sur les performances est essentielle

pour l'optimisation de la cellule.

11.10.1. Matériaux de transport d’électron

Pour qu'un matériau soit utilisé comme couche de transport d'électrons dans les
cellules solaires a pérovskite, il doit avoir une mobilité d’électrons élevée et une largeur de
bande interdite plus élevée [26]. C’est pour ¢a les matériaux organiques-inorganiques sont
largement utilisés dans les cellules solaires a pérovskite comme matériaux de transport
d'électrons. Avec une mobilité électronique élevée, ils peuvent effectuer efficacement la

transmission d'électrons.
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11.10.2. Matériaux de transport de trous

L'utilisation d'un matériau de transport de trous (HTL) dans les cellules solaires a
pérovskite est indispensable [27]. Cette couche présente une barriere énergétique physique
entre I'anode et la couche de pérovskite qui bloque le transfert d'électrons a I'anode [28], elle
permet aussi d’améliorer ’efficacité du transfert de trous [29], [30]. De plus la présence
d'une couche de HTL a montré une amélioration de la couverture de surface par rapport a

celle d'une couche de pérovskite seule [31].

Pour une extraction efficace des trous a l'interface pérovskite-HTL, la couche HTL

doit avoir :

> Une mobilité élevée des trous pour réduire les pertes pendant le transport des

trous vers le contact collecteur de trous.

> Un potentiel d'ionisation compatible avec celui de la pérovskite (c'est-a-dire
le maximum de bande orbitale (HOMO) doit étre légérement au-dessus de la bande de

valence de la couche pérovskite afin de minimiser les pertes par injection,

> Une stabilité thermique élevée et une forte résistance face aux facteurs de
dégradation externes tels que I'numidité et I'oxygene pour un fonctionnement PV durable a

long terme.
11.11. Comparaison des performances de quelques cellules a pérovskites

Les performances des cellules photovoltaiques a base de matériaux pérovskites
dépendent de plusieurs parametres, tels que I’architecture de la cellule, les matériaux utilisés
pour la couche active, les couches inter faciales pour le transport d’électrons ETM et pour le
transport de trous HTL et le type d’électrodes ainsi que les techniques et les conditions de

fabrications.

Le tableau I1.3donne les performances de quelques cellules de la nouvelle génération

a base de matériaux pérovskites.

Structure de la cellule Jec Veo FF n Réf
FTO/TiO,/ CH;NH,Pbl,_,XCl, /spiro- | 153 | 0.8 55 6.7 [32]
OMeTAD/Au
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FTO/Sn0,/T10,/MAPbI;_, (Ac),/Au 23.68 1.06 68 17.07 [33]
FTO/TiO,/CH;NH;Pbl;/Po-spiro 22.3 0.98 68.2 | 154 [34]
OmeTAD/Au

FTO/Ti0,/CH;NH;Pbl; :1TIC/Po-spiro- 23.74 |1 728 | 1759 | [34]
OmeTAD/Au

FTO/TBD-TiO,/MAPbI;/spiro- 20.5 1.05 63.1 | 13.9 [35]
OMeTAD/Au

FTO/TT-TiO,/MAPbI;/spiro-OMeTAD/Au | 23.2 1.1 68 17.4 [35]
ITO/SNO,/MAPDI;/spiro-OMeTAD/Au 22.01 1.05 69 15.98 [36]
ITO/SnO,/MAPbI ;- 2246 | 1.1 75 18.54 | [36]
(Gua;_4MA,)PbI;/spiro-OMeTAD

FTO/TiO,/CH;NH;Pbl;/ rGO | 15.86 0.71 45 5.10 [37]
[FTO(rGOpur)

FTO/Ti0,/CH;NH;Pbl,/B-rGO/FTO (10% | 15.91 | 0.71 56 7.09 [37]
de bore)

FTO/Ti0,/CH;NH;Pbl,/B-rGO/FTO (20% | 16.74 | 0.88 60 8.96 [37]
de Bore)

ITO/PEDOT :PSS/CH;NH;Pbl;(MAPDbI;)/ | 18.94 1.01 74.01 | 14.6 [38]
PCBM/BCP/AI

ITO/AUCl;_cr/PEDOT :PSS/ 20.13 1.01 77.53 | 15.77 [38]
CH;NH;Pbl; (MAPDI;)/PCBM/BCP/AI

Tableau 11.3: Comparaison des performances des cellules a base de matériaux

pérovskites Cellules a base de matériaux pérovskites
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1.12. Influence de quelques paramétres extérieurs sur le rendement Photovoltaique

1.12.1. Influence de la température

La température a une influence considérable sur le comportement de la cellule et
donc sur son rendement. Cette influence se traduit principalement par une diminution de la

tension générée (et une tres légére augmentation du courant).

Suivant les modéles, ce comportement induit, par degré, une perte de 0.5 % du
rendement par rapport au rendement maximum de la cellule. On comprendra donc tout

I’intérét d’une ventilation correcte a I’arriére des panneaux [39].

La perte de tension d’un module ou d’une cellule peut étre estimée par la formule

suivante :
U(T®) = U (25°C) + (AT°xa) (1.1)
Avec :
AT : augmentation de température par rapport aux conditions STC (25°C)
a : coefficient de température Voc [mV/K], valeur fournie par le fabriquant
1.12.2 Influence du rayonnement

L'éclairement correspond a [l'intensité lumineuse captée par le module
photovoltaique, et se mesure en W/m?. La nuit, il est nul (0 W/m?). Il varie au cours de la

journée entre 0 et 1 000 W/m? (valeur maximum), en fonction de la saison.

L'éclairement a une nette incidence sur la valeur d’Icc, lorsqu’il double, Icc double

aussi. L'éclairement a tres peu d'incidence sur la tension a vide Vco [39].

11.13 Conclusion

L’amélioration des performances des dispositifs photovoltaigues a base de matériaux
pérovskites nécessite le développement de nouveaux matériaux, optimisation de la structure
des cellules et les technologies de fabrication associées. Des recherches plus profondes dans
ce domaine peuvent ouvrir de nouvelles voies pour accroitre le rendement de conversion et
permettent une compréhension plus compléte du principe de fonctionnement de ces

dispositifs.
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I11.1 Introduction

Dans notre travail, on s’intéresse a 1'étude de la cellule solaire a base de matériaux
pérovskite Tri-iodure de plomb méthylammonium CH3NH3PbI3 en se basons sur la
simulation via le logiciel SCAPS-1D. Le but est visé de faire maximiser le rendement de la
cellule proposée, et on calcule a chaque fois les caractéristiques densités du courant-tension
(J-V). A partir des caractéristiques (J-V) fournies par SCAPS-1D, on peut déterminer les
valeurs optimales des paramétres photovoltaiques tels que : la densité du courant de court-
circuit (Jcc), la tension de circuit-ouvert (Vco), le facteur de forme (FF), et le rendement
(PCE), des résultats supplémentaires le rendement quantique externe (EQE), la densité de
courant électrique 1(V), la puissance tension P(V) et les bands d'énergie. Notre travail prévoit
d'étudier ’effet de I’épaisseur de I’absorbeur et de déterminer la valeur optimale qui
correspond au rendement maximal de la cellule solaire. Aprés cela, nous discuterons de

chacun des :

1. I'influence de dopage (Nd) de la couche (CH3NH3Pbls).

2. I’Influence de la densité de défaut (Nt) de la couche (CH3NH3Pbls).

3. I’influence de la température sur la cellule solaire a base de matériaux perovskite
111.2. Equations de base

Pour modéliser précisément les propriétés électriques des cellules solaires le logiciel
SCAPS résout numériqguement les équations de base des semi-conducteurs [1] avec

I'approximation dérive diffusion.
Equation de poisson

L’équation de Poisson est utilisée pour décrire la relation entre les charges

potentielles et spatiales.

d

o = qeln(x) = p(x) = Ny () + Ny () = pe (x) + 1 (x)] (111.2)

Ou, ¢ est le potentiel, q est la charge élémentaire, € est la permittivite, n est la densité
des électrons libres, p est la densité de trous libres, Npest la densité de dopage de type
donneur, N, est la densité de dopage de type accepteur, p, est la densité des piége a trous et

n, est la densité des piégé a électrons.

@



Chapitre lll [Simulation et discussion des résultats]

Equations de continuité

Ces équations permettent d’analyser simultanément la dérive, la diffusion, la

génération et la recombinaison des porteurs.

on 1
E_av.],ﬁc;—Rn (111.2)
dp 1
E_av.]n+G—Rp (111.3)

Ou, G, (G,) est le taux de génération optique d'electrons (trous), et R, (R,) est le

taux de recombinaison d'électrons (trous).

Jn, Jp sont les densités de courant d'électrons et de trous données par les équations de
transport (111.4) et (111.5).
Jn = —qnu, V¥ + qD,,Vn (111.4)

Jp = —qpu,V¥ + qDpVP (111.5)

Ou g est la charge élementaire, u,, (p) est la mobilité des électrons (trous), et D,, (p)

est le coefficient de diffusion des électrons (trous).

Le coefficient de diffusion dépend de la mobilité des porteurs comme il est montré

dans les équations (111.6) et (111.7).

KyT

p, =K’z (111.6)
q
KyT

D, = ”"TB (1. 7)

Ou, K5 est la constante de Boltzmann, T est la température.
Longueur de diffusion

La longueur de diffusion décrit la capacité de transport des porteurs dans un dispositif
de cellule solaire. Cela dépend du coefficient de diffusion et de la durée de vie des porteurs

[2]. Cela est représenté dans les équations (111.8) et (111.9).

L, = D,t, (111.8)

E
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L, = /Dnty (111.9)

Ou, L, (p) est la longueur de diffusion de I'électron (trou), 7,, (p) est la durée de vie
de I'électron (trou).

111.3. Logiciels de simulation les plus utilisés

La simulation numérique est une technique permettant d’étudier et d’analyser le
comportement d’un dispositif réel. Au fil des années la simulation s’est révélée un outil
fiable et indispensable pour étudier et comprendre les propriétés des cellules solaires, telles
que les propriétés optiques, électriques et mécaniques [3]. Elle contribue également a réduire
les colts de traitement et le temps consacré a la fabrication des cellules solaires en
fournissant des informations utiles sur la maniére de faire varier les parametres de production

pour améliorer les performances des cellules solaires [4].

Durant ces derniéres années de nombreux simulateurs solaires ont éte développés
dans le but de modéliser et de simuler les cellules solaires. On peut citer comme les logiciels
de simulation numériques tels que : AMPS, wxAMPS, PC1D, AFORS-HET, ASA,
SILVACO, SCAPS.

I11.4. Logiciel SCAPS

SCAPS « Solar Cell Capacitance Simulator one Dimension » est un logiciel de
simulation des cellules solaires unidimensionnelles développé a I'Université de Genten
Belgique pour simuler les caractéristiques électriques des dispositifs photoniques tels que

les cellules solaires a couches minces [1],[5].

En premier temps, SCAPS a été développé pour modéliser des systemes
photovoltaiques comprenant des semi-conducteurs tel que CulnSe2 et de CdTe. Par la suite,
ce logiciel a été élargi pour d’autres cellules telles que les cellules cristallines a base de Si et
GaAs et les cellules amorphes. Ce logiciel permet de simuler des cellules solaires constituées
au maximum de sept couches ayant chacune des propriétés différentes tel-que le profil de
dopage, ’épaisseur, la distribution énergétique des niveaux donneurs ou accepteurs,

I’absorption optique ...etc. Il calcule les bandes d'énergies, les concentrations et les courants,

E



Chapitre lll

[Simulation et discussion des résultats]

les caractéristiques I-V, les caractéristiques alternatives et la réponse spectrale (QE). Depuis

SCAPS a éte adapté également pour les cellules solaires graduées [6].

111.4.1. Utilisation du SCAPS

Le logiciel est organisé en plusieurs panneaux dans lesquels I'utilisateur peut définir

les paramétres ou dans lesquels les résultats sont calculés [7]. SCAPS analyse la physique

du modeéle en tenant en compte des profils de recombinaison, de la distribution du champ

électrique, des mécanismes de transports des porteurs et des densités de courant individuelles

111.4.2 Fenétre d’exécution (Action Panel)

La fenétre d’exécution « Action panel » de SCAPS est accessible des le démarrage

du logiciel. Elle est constituée de différent bloc comme le montre la figure I11.1 :

Ejsc,@sac-u Acticon Panst io|@ 5T
“Working point— —Series resistance —— Shunt resistance™, —— Action list All SCAPS settings—
| ( Temperﬁm-e[lq ,-— = 30040 [ E_yes a5 \
Voiage V) ool | e =% | toadagiontisn | | Loadahsenings |
: = = {00 | R Chmoni? Fsh ]
Fr,eqqe_nny(sz ]"UDE o I ' § l Save fction List ] I Sava gl saiings ]
Number of points, : 5 [ sSlen 2zl A

Dark | [ Light

1 ' lllumlnahon.

—Light source foisinter nul G ) "chufam:n =

Gzl

Fiomiriernal SCAPS caleufation [ |77 Read fom file

. Incadant {hima)

2 Cerzrahon fis:
licgfrl ez c W)

—Extomal file-to read G from

] =5
j=F

Spaciurm tut of Y

in _J".', LEDE
B ﬁg:—] ahefeuel (00

suiarlomp: 200 |

Selzcy I

ldaz! bgneCurantinfc imfiicma)

\ =

\_Scnpt set-up }

| \ Lengwanal [omi @l LgenuaEling )
| Mpsesral Liens 0000 | Trensmmson ) ﬂﬁd (] | et oo L} ldez) Lignt Gurant in el imbferi)
.
\(—Action————— -Pauteataach ot number -
- LBach stap ‘ ~of pamts
[ Cuménlvoitaga WM :’g"mh V2{) :‘;n._gu:q 4 200200 | increment (v}
3 [ Capachancevolage vy 203000 VI S0 | 81 | fogen incremett (v}
r Capa_cwancefreqﬁenny 1 {Hz} -‘-':'IUD"E*E 2 Hz) ;]_Up_ﬂﬁ_*§ I '33_1___[ =5 ]pumlsper_d_eca_da
' Spectaltesppnze  WLI[am) 300 | WiZjm) 2300 ia [Zw | nerement (am}
2 | : 1) kaded deﬁnhinnﬁle:| Brobtem file: SeotProblon:
i Contnus ] Stop ] Hesuls of cainulatinns I Save all simulations l
3 .i' E l G I | | | Clear all simulations
4 t e Batch sat-up : EB Rl AC C-V| C-F Ear a 7 klml{a u:m’s ]
et esat i | Recordsetup. | Recorder rasuUlls SCAPS info |
% 3

Seript graphs ]

Figure III. 1: Fenétre d’exécution « Action panel » de SCAPS [7]

> Blocl : permet la spécification des conditions de simulation :

> Spécification du point de fonctionnement (température, tension, fréquence).

> Condition d’illumination.

> Résistance.

e
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> Bloc2 : permet de définir le probléme : spécification de la géométrie, des matériaux

et toutes les propriétés de la cellule solaire.

> Bloc 3 : permet de sélectionner les grandeurs simuler a savoir : la caractéristique 1V,
la capacité — voltage, la capacité-fréquence et la réponse spectrale.

> Bloc 4 : permet de lancer les calculs.

> Bloc 5 : permet une visualisation des résultats.

111.4.3 Définir le point de fonctionnement

Le point de fonctionnement spécifie les paramétres qui ne sont pas modifiés dans une

mesure de simulation et qui sont important pour cette mesure.

> latempérature T: importante pour toutes les mesures. Note : dans SCAPS, Seulement

NC (T), NV (T), les vitesses thermiques, la tension thermique KT et toutes leurs
dérivés sont les seules variables qui ont une dépendance explicite de la température
; vous devez entrer pour chaque T les paramétres de matériaux correspondants.

> la tension V: est éliminée dans les simulations 1-V et C-V. C'est la tension de
polarisation continue dans la simulation C-f et dans la simulation QE (A). SCAPS
commence toujours a 0 V et passe a la tension du point de fonctionnement en un
nombre de pas que vous devez spécifier (number of point).

> La fréquence f: est ignorée dans les simulations I-V, QE (A) et C-f. C'est la fréquence

a laquelle la mesure C-V est simulée.

—Working point
Temperature (K} 3 300.00

Voltage (V) ¥ 0.0000
Frequency (Hz) v 1.000E+6

MNumber of points : 5

Figure 111.2: Définition du point de fonctionnement [7]

> L'éclairement (illumination): est utilisé pour toutes les mesures. Pour la mesure

QE()), il détermine les conditions de lumiére de polarisation. Les réglages de base
sont les suivants : sombre ou clair, choix du c6té éclairé, choix du spectre. Une
illumination a un soleil (=1000 W/m?) avec le spectre global de la masse d’air 1,5 est
le parametre par défaut, mais vous disposez d’un large choix de lumiere

monochromatique et de spectres pour vos simulations spécialisées. Si vous disposez
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d'un simulateur optique, vous pouvez immediatement charger un profil de génération

au lieu d'utiliser un spectre.

Tumination: Dark| | . Light Generaton G(x): From internal SCAPS calculation W
—Light source for internal G(x) calculation - g
; 5 right Incident (or bias)
Spectrum file: llluminated side: from % et light power (W/fm2)
Select | | AM1_5G 1 sun.spe| sun or lamp 0.00
l yes Shortwavel. (nm) 4{200.0
Spectrum cutoff? 1o after cut-off 0.00
Long wavel. {Am) :i: 4000.0

Neutral Density :]‘: 0.0000 Transmission (%) j: 100.000 after ND 0.00

Figure III. 3: Choix de I’illumination [7]
111.4.4 Fenétre de conception du dispositif (Set Problem)

Lorsque vous cliquez sur le bouton "Set Problem™ dans le panneau Actions (Figure
III.1 bloc 2), le panneau "Solar cell definition" s’affiche (Figure I11.4).

Ce panneau permet de créer/éditer des structures de cellules solaires, d’afficher une
fenétre qui contient un grand nombre de données comme 1’énergie de gap, la permittivité
¢lectrique, I’affinité, le dopage, et le type de dopage. En plus, les défauts de différents types
peuvent étre définis, a la fois, dans la masse de couches et aux interfaces. En considérant
leurs états de charge et la recombinaison a leurs niveaux a savoir : le type de charge, la
distribution énergétique, la propriété optique et les transitions métastables entre les niveaux,
et de les sauvegarder ou de les charger a partir de fichiers de définition. Ces fichiers de

définition sont des fichiers ASCII standard portant I’extension « *.def».

illuminated from: apply voltage Vto:  currentreference as a:

right leftcontact consumer I
Layers E le right contact generatar Invert the structure

left contact (back) |

add layer Interfaces

Hibit

right contact (front) |
th it

Info on graded parameters only available after a calculation

ST numerical settings ]

new problem
setup on: 24-5-2022 5t 11:13:43
Remarks {edit here}

Comments (to be}included inthe deffile -
Can be edited by the user new ] load ] save
__cmcat | -

E
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Figure I11. 4 : Panneau de définition de la structure [7]

Les propriétés des couches, de contact et d'interface peuvent étre modifiées en
cliquant sur la case appropriée, comme illustré a la figure 111.5. De la méme maniére, vous
pouvez ajouter des couches en cliquant sur "Add layer".

1 AYFRA layer 1 Hgcommnabon mods|

Ihigknizs 5 {Jm) = 20 Band la band recomirahon |
uniform pure Afy=01 - Radialive recomoinalion coefficient (orm| 0.0H0E+

The layer is pure & v = & undorm 00 Auger slectron capiure cozfic E-rtnlcr:l'E 0.LI0E+T

Semiconductor Preperty P of lhe pure e jpure Ay =0 Augerhale caphure coeficient form /5] | 0.000E+0

Rarombmaran al dafects: Summary |

bandgap (V) 1200

alaciron affinity (&) R

diglectic pemmitivity irelativel 10.000

CE efficchive densite af slates (1iem™31 | 1O0ME-+13
VE effective densitv of slates (em™3 | 1TO0E+TS

alarirnon lhermal valorite (cmist 1HEF=+7
hiola tharms! ve oo (emis) TOE-7
eleciron mebility fem®™si EO0CE+1
hale mabilig (smfi's) |
[ Allow efzchive mass of elec) 1.0
affacive mass o hole| 1007
o MO giding (urifarm) "'J
“shallows uniform donor density NO (Ticm] 1.00ZE+15 |
nio MA aradina funifemmi j

shallow uniferm acceplar density MA(TT LODIE=1E

Absaiphon ntepalabon mode)

alrka ruea & eeatarial fe=l i
fresm file BLL fiom medel ‘—I Add a | | | | ‘
—Sedbepomaid | oo | Defect 1

List of zbsorption submaodels present
sgiihw-Cg)l law (SCAPS raditicnsl)

fna makackahla @nnlinmiralinn

A CEII'ICEII | Load Material || Save Material |

Figure I11. 5: Panneaux de definition des propriétés des couches [7]

a) Défaut (Defects)

Dans SCAPS, seule la référence par défaut est utilisée : tension appliquée au contact
gauche, fleche de référence actuelle de gauche a droite, donnant lieu a une référence en tant
que  consommateur. Dans  toutes les  sorties  (graphiques, tableaux

d'affichage/enregistrement), le résultat est affiché conformément au choix de l'utilisateur en
matiere de référence.

Edit Edit Edit Edit Add a
Defect 1| Defect 2| Defect 3| Defect 4| Defect &

Remove| Remove| Remove| Remove

Figure III. 6: Ajouter/supprimer “defects” [7]
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SCAPS 3.3.03 Defect Properties Pans| = @] % T
Defact1oflayer 1 | P
'defe:t.type Meutral -~ i
'capture cross seclion e\-ectroné..(cm“] :1'.'ilJDDE-1‘5 k
capture cross section hales (cm?) 1MHE1S |
energetic distribution Single ~|L
reference for defect energy level Et Above EV (SCAPS <27) h
energy level with respectto Reference (eV) D600
":hara:len’sﬁc_ energy (V] oino
[ Ntgrading dependent on poesition x: Nt (x} ‘F'+ luniferm "F'j
NI total {1fcm3) Lefipe=0) 3 1.UUUE+14\ Right (e=1) 2 1.000E+14|
Qptical eapture of electrons — From modz

P P | From fils
éf.efrar:ﬁve' index ('1} [ 3000
ieffective mass of electrons (rel} TO00E+D
\effective field ratio 100E+0
cutoff energy (V] 1000
opticalelectron capture crosssections file:]
1
Optical capture of holes - Fram madel
F P | From file
| lrefractive index in] 3.000
leffactive mass of holes (iel) 1000E+0
jeffective field ratio 1.00E+D L
lcut off energy (eV) 1000
optical hole capture cross secfions file:
‘cancel o
N

Figure I11. 7: Panneaux de définition des propriétes par défaut [7]

b) Mécanisme de recombinaison

Dans SCAPS, on retrouve trois types différents de processus de recombinaison :

Band-a-band (radiatif), Shockley-Read-Hall (SRH) et Auger.

- Recombinaison bande a bande : est un processus inverse a celui de I'absorption de

photons. Les électrons dans la bande de conduction redescendent dans la bande de valence

émette un photon et se recombinent avec des trous (Figure 1V.8.a). Le taux de recombinaison

dans ce cas peut étre exprimé par :

R = y(np—n)

- Recombinaison Auger : est un processus lors duquel une recombinaison de pair

électron-trou se produit pendant la transition d'un niveau d'énergie élevé a un niveau

d'énergie faible et I'énergie résultante est transmise a un troisiéme porteur (Figure 111.8.b). 11

peut étre décrit par :

R= (Ci+Cf)mp—n)

(I11.10)

(I111.11)

@
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- Recombinaison de Shockley-Read-Hall (SRH) : également appelée recombinaison

assistée par un piége (Figure 111.8.c). Elle se produit en raison de défauts ou d'impuretés dans
les matériaux. Le taux de recombinaison SRH est donné par :
np — n?
R =
Tp(n +ng) + 7,(p + po)

(111.12)

Ou, R est le taux de recombinaison, yest le coefficient de recombinaison,
T, et T,s0nt respectivement les durées de vie des électrons et des trous. mgetpysont
respectivement les concentrations des électron et des trous a ’équilibre, C/let C;,“sont des

constantes, qui peuvent étre définie dans SCAPS.

a) b) c}

énergie
m
et
i
ﬁ:—h

Radiative Auger Assisté par piége
Shockley-Read-Hall

Figure I11. 8 : Processus de recombinaison a) radiative, b) Auger et ¢) SRH [7]

c) Absorption

Le coefficient d'absorption peut étre défini comme le degré d'absorption d'énergie
par un matériau. Il est déterminé par la nature du matériau (Figure 1V.9). Dans SCAPS, le

coefficient d’absorption est donné par 1’équation I11.13 :

B
ﬂ@=@+H>M—%w (I11.13)

Ou, A et B sont les constants d’absorption, h est la constante de Planck et v est la

vitesse de la lumiére [8].
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[ Recombiration model

Band to band recombination

.' Radiative recombination coefficient (cm“}'s}

| 0.000E-0

[ Augel electron capture :neﬁcient(cm;'{llf:s)

0.000F+D

Auger hole capiure cosficient (cm“é[é)

0000E+D

Recombination at defects: Surmmary

Add a
Defect 1

{no metastabl ible)

configuration pos:

_canesl | |

-Load Material

SaveMaterial |

I

Figure I111. 9 : Modele de recombinaison [7]

d) Contact

Les proprietés du contact peuvent étre definies en cliquant sur le bouton de contact

avant ou arriere dans le panneau de définition de cellule, ce qui ouvre le "panneau des

propriétés du contact”, Figure 111.10.

Left Contact (Back}

e

-Electrical properties —

Metal work function (V)

Majority carrier barrier height (eV)

relative &

[T Allow contacttunneling

Thermionic emission { surface recombination velocity (cmfs) -
elecirons

holes

oEF 0.2000
C 00000

S 1.00E+5
S10E7
50000 | o [¥"  fatbands

In baich mode, recalculate Phi_m:

—] at each step
atfirst step only

{1.00E+0
{1.00E+0

clrons

ective mass of holes

—Optical properti
optical filter

—

From Value

B

From File

Selact Filter File

Complement of

transmission

Fiter Modz % reflection
FilterValue 2J0.000000

Filter Valus ﬁv 1.0000E+0

cangcel ‘

Figure I11. 10 : Propriétés du contact [7]
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Le travail de sortie est I'énergie minimale requise pour déplacer un électron d'un

solide vers le vide. La valeur du travail de sortie est utilisée pour décrire la force de 1’énergie
de liaison d’un électron dans les matériaux. Dans SCAPS, le travail de sortie peut étre définie
par l'utilisateur ou calculé a l'aide du modele de SCAPS, comme représenté dans les
équations 111.14, 111.15 et 111.16.

Contact de type-n :

N,
b = x+KsT Inln <FCNA) (111.14)

Contact de type-p :

N,
Gm = X + Egap — KsT InIn (—C) (111.15)
NA - ND
Contact de type intrinseque :
NC
Om =x +KgT Inln (n_> (111.16)
i
Ou, ¢,,est le travail de sortie, y est I’affinité ¢lectronique, N-est la densité effective
d’¢état de la bande de conduction, Nyet Nysont la concentration de dopage des accepteurs et

des donneurs et n;est la concentration intrinséque.
e) Theorie de fonctionnement

La théorie principale de SCAPS-1D consiste a résoudre les équations de Poisson et
les équations de continuité. La figure I11.11 montre la stratégie de fonctionnement de
SCAPS-1D. Chaque calcul commence au point départ et utilise I'nypothése initiale, qui est
exprimée en utilisant des niveaux de quasi-Fermi, pour obtenir la situation d'équilibre. Dans
cette situation, aucun éclairement et tension ne sont appliqués. Lorsque le point de travail
est défini dans un état sans éclairement, la condition d'équilibre est appliquée pour calculer
la solution. Lorsqu'elle est réglée dans des conditions d'éclairage, la situation de court-circuit

sera calculée et cette nouvelle valeur sera utilisée comme valeur initiale de I'étape suivante.

E
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Point de Depart

situation d'équilibre éclairement
{noir; 0V)
. court-circuit
Noir (éclairement;
o)

situation au point de
fonctionnement

1er point de calcul (le plus prés
du point de fonctionnement)

Figure I11. 11: Stratégie de fonctionnement de SCAPS[7]

SCAPS utilise pour la convergence un schéma d’itération de type Gummel avec
I’algorithme de Mewton-Raphson pour les calculs numériques. Apres avoir défini un point
de calcul, SCAPS suivra l'algorithme de Newton-Raphson pour effectuer le calcul d'itération

jusqu'a l'obtention de la valeur d'optimisation.
111.4.5 Fenétre de résultat

Cette fenétre affiche les résultats de la simulation sous forme de graphe avec la
possibilité de les sauvegarder ou exporter leurs valeurs. SCAPS est capable de calculer les
bandes d'énergie, les concentrations et les courants a un point de fonctionnement donné
(Figure 111.12), les caractéristiques (I-V), les caractéristiques (C-V) et (C-f), le rendement

quantique (QE), et les bandes d’énergies en régime alternatif (ac-bands).

@
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== = -
SCAPS 3.3.03 Energy Bands Panel

-—
Band Diagram EC EV EFp EFn [
| R Carrier Density holes electrons [toral eharge| e i
Defecttype bt o OFF ‘
113 1E+18~ |
e
0.50-, ;
log continus
= __coims |
= 050 £ Mt - save graphs
> 1]
100 = 4
save data
1.50-
-2.00- _ show data
-238- TE+7~ i i |
o 1 2 3 4 5 & 7 3 L. 1]
lot/legend
distance (um) distence (um} ploveg
‘ Scale distance (all graphs) Qccupation probability of deep defects for electrons -
[SCAPS 28and earliel]
Current Density holes electons total - = aceaplor
Recorder

Befeciiype | el

67E2 log  100- —
\ B Img Ger-Rec

E log  5OE- occupationwth (0.6
i - ielactrons ‘:g o | -V
™ Aos 5 10841 5o y
E 2 o ac-bands.
15E41 a wll
al W65 [y cV
0 ——
I g =T
22E1 i [00- =] 3 G+
) 1 2 3 4 5 6 7 & g 10 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 &0 85 50 95 100 _
distance (m) distarce (im) QE
OK quantum efficiency dene: V = 0.0 Valt Lomments, <light

Problem file: cAPragram Files (x86)\Scaps302\defiexample CdTe def |
last saved 1-3-2015 &t 134152
simulation done on: 3-3-2019 at 22:54:13

Figure III. 12: Panneau d’affichage des résultats de bande d’énergie, courant

et concentration [7]
a) Panneau I-V (I-V panel)

Les résultats des simulations courant-tension sont représentés sur le panneau IV « IV
panel ». Le graphique de gauche affiche toutes les simulations I-V. Le graphique de droite
fournit des informations détaillées sur les courants de recombinaison dans la derniére
simulation. Cela permet de voir le mécanisme de recombinaison principal dans la structure
pour des tensions variables. Si la simulation est effectuée sous illumination, les parametres

de la cellule solaire sont calculés et affichés (Figure 111.13).

E
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T2 SCAP 33431 anel =iE
Lurenl Densing Recombination Camenis Curv info
— = TE=2-
wrerimode  JfJ{cunsatdensiy in mA/omd)) OFF
e fag —
] - ‘ T
E"ﬁg ODES]-—HH HH]HIIH{{ I Abs ! save graphs
20E4] ,' g
[#s e / 3E i
A< ‘, h shaw
§ BIRd 1E4 rEy|
g A0E1 plotlagend
Eaz-
7 4E1- J’ 1E24 i | _
'.'r 4 8 £4 402 fH0 02 D4 06 1B
-16E#1-
wokags (Vi
1861 i
D01 = W ToRecombinaton
221 __./ F Ptlehcontactimnony czmar=n)  Inszmoonduzies
. -
245 =" ¥ Aurighteartact [minndty camiar =) Gen-Rec
T | . N -
4 04 D2 G0 02 04 0F OB W arrsices e
wobaga V) B o ’ e
Iog
= ™ pbs
Vac (V) Jse mdem2) FF 3 ala %) Simefated V paramelers
1537 548 44% m | ol Singzshotd - cv
- ) | et
QE
EaSUIEMENTS
E Commaris
Protfzm file: eciProgram Files (66| Sraps33dafieample CdTe def
lasisaved: 192015 21134152
simulztiza done on: 132019 al 225235

Figure 111. 13 : Panneau I-V avec visualisation des parameétres de la cellule [7]

b) Panneau QE (QE-panel)

Comme le montre la figure 111.14, ce panneau permet d'analyser les simulations du
rendement quantique. Sur I'axe horizontal, il est possible d'afficher la longueur d'onde ou

1'énergie photonique de la lumiére monochrome. Sur I’axe vertical on a plusieurs possibilités

(Figure 111.15).
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(& SCARS 3303 F Pare]
| Dugskm Efcizncy Cung info
- OFF
9 save qraph
i saie

| ~ Harzotal 28 far(Eplat
1 § - wavengt i) v
O

MHE O

| o Medical aais brCEplot
{ guarm effeizney GE (%) M|

- [ #om. b

| -

|
W B W & MOB m o O W W K B W
) - W Aomatic
warzlenghim) Fastocaingof0E 50-700% A\

Cf

Y Lommets
Puotlemf: £\Pregrem Files pﬂ'ﬁtmﬁ@deﬁmn‘c e CdTadsf
aslszwad 1HANG 14152

| simulation done ore At 22 5250

Figure I11. 14: Panneau du rendement quantique [7]

Mortical axis far OE-plot

lquantum efficiency QE (%) -|
¥ quantum eficiency QE (%)

quantum efficiency QE (-}

guantum efficiency normalised to 1

square of QE QE?

photon energy x QE: hv*QE =\

square of (photan energy x QE): (™ QEY (V)

dervative dQE f dlambda (1/nm)

Figure I11. 15 : Les choix possible du panneau de rendement quantique QE [7]

111.4.6 Avantages et inconvénients du SCAPS

SCPAS offre plusieurs avantages : une grande vitesse d’exécution, des fichiers
d’entrée accessible aux utilisateurs en format texte (donnée spectrale, paramétré de
description du dispositif,), la possibilité d’introduire des interfaces et la prise en compte des
phénomenes de recombinaison, la possibilité d’introduire les résistances séries et paralléles

et permet de visualiser les caractéristiques capacité-tension et capacité-fréquence.

E
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Néanmoins, ses inconvénients impliquent I’absence de la gestion du phénoméne de

réflexion aux interfaces des différentes couches constituantes la cellule solaire [9].

I11. 5. Simulation de la cellule pérovskite (CH;NH;Pbl;)

Dans cette étude nous appuyons sur une cellule solaire pérovskite a base de
CH3;NH3PbI; enraison de ses multiples caractéristiques : son coefficient d’absorption éleve,

son mécanisme de transmission élevé, sa facilité de fabrication.....etc.
111.5.1 Structure de la cellule

Nous avons pris comme référence la structure développée par Ali Husaina et John
Fuller [10]. Le schéma simplifié de la structure de référence est représenté sur la figure 111.16.

.U_

Figure 111.16: La structure de la cellule solaire pérovskite de référence [10]

La figure 111.16 montre les couches de cellules solaires de la couche de contact en Or
(Au) avec une fonction de travail de 5.1eV, Spiro-OMeTAD comme couche de transfert de
trous HTL de type p, CH;NH;Pbl; la couche absorbante de type n est le cceur de la cellule
et le TiO, couche de transfert d’électrons ETL de type n. Le dioxyde d'étain dopé au fluor

(SnO,: F) représente la couche d’oxyde transparent et conducteurs (Transparent Conductive
Oxides:TCO) comme le FTO.
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SCAPS 3.3.07 Solar Cell Definition Panel

Layers
left contact (back) |

Spiro-OMeTAD
CH3NH3PBI3
Tio2
SnO2:F
add layer
|
|

right contact (front) |

th tiit

Interfaces

Info on graded parameters only available after a calculation

Problem file
d:\Program Files (x86)\Scaps3307ideft
Perovskite CH3NH3PbI3.def

last saved: 8-6-2022 at 3:39:44

numerical settings

Remarks (eadrn nere)

SCAPS 3.3.07 ELIS-UGent: Version scaps3307.exe, dated 21-02-2019, 18:14:46 Problem de

last saved by SCAPS: 08-06-2022 at 01:04:55
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Figure 111.17: Structure de la cellule solaire pérovskite CH; NH;Pbl; en logiciel
SCAPS-1D

111.5.2 Caractéristiques photovoltaiques utilisées pour la modélisation de la PSC

Proprietes électriques et optiques des couches de la cellule utilisés dans la simulation

[10] ont été résumés dans le tableau 1,

Tio, CH;NH;Pbl, Spiro-
Caractéristiques PSC Sno, (ETL) (PVK) OMeTAD
(HTL)
Epaisseur (nm) 500 100 50-600 300
Bande interdite (ev) 3.5 3.2 1.55 2.9
Affinité électronique (ev) ¥y 4 4.26 3.9 2.2
Permittivité électrique 9 38-108 30 3
CB densité effective des états | 2.2« 1017 | 2.00 = 1018 | 2.2« 108 2.5+ 1018
(em™)
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VB densité effective des états | 2.2« 101® | 1.8« 101 1x 1018 1.8+ 101
(em™)

Vitesse thermique des électrons | 1 * 107 1%107 1%107 1+107
(cm/s)

Vitesse thermique du trou (cm/s) | 1 * 107 1%107 1%107 1+107
Mobilité électronique (cm?/Vs) 20 2.00 * 10* 2.20 2.00%107*
Mobilité des trous (cm?/Vs) 10 1% 103 2.2 2.00% 10~*
Densité de donneur Nd (cm™3) 1% 10%° 6« 1019 9x 102° 0
Densité d’accepteur Na(cm™3) 0 0 0 1x 1022
Défaut Nt (cm™3) 1% 1015 1% 1015 8.5x 1013 1x 1015

Tableau I11.1 : Propriétés électriques et optiques des couches de la cellule

utilisés dans la simulation

I111.6 Résultats et discussions

Afin d’examiner et d'étudier la cellule solaire Pb-pérovskite, une modélisation
numérique a été réalisée a l'aide du logiciel de simulation SCAPS-1D. Initialement, nous on
simulera une cellule solaire de référence:(Sn0,/Ti0,/ CH3NH3PbI3/Spiro-OMeTAD/Au)
avec les propriétés électroniques données dans le tableau -1- et ayant des épaisseurs de
couche 100 nm, 300 nm et 300 nm pour ETM, PVK et HTL respectivement. La simulation
a été réalisée a T=300 °K et une masse d’air AM1.5G, éclairage de 1000W/mz.

111.6.1 Caractéristiques électriques de la cellule solaire

Sur la figure 111.18, figure la caractéristique J-V de la structure simulée.

E
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Figure 111.18 : Courbe des caractéristique J(V) de la cellule solaire a base de
CH;NH;Pbl,

Comme la montre la figure 111.18, la valeur de Jsc de la cellule PSC est de 15.16 mA
fcm?. De plus la valeur de Voc est de 1.47 V. Par conséquent l'efficacité de conversion de
puissance PCE est de 20.35 %.

Les performances électriques de la cellule simulée sont rapportées dans le tableau 2

et comparées par la suite avec celles de la référence [10], ot on remarque la correspondance

totale.
Parameétres PV Simulation Référence [10]
Vco (V) 1.47 1.48
Jsc (mA/cm?) 15.16 15.16
FF (%) 90.91 90.91
PCE(%) 20.35 20.34

Tableau I11.2: Les parameétres (Voc, Jsc, FF, PCE) d’une cellule solaire a base
de CH;NH;Pbl,
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Pour ameéliorer encore les performances de la cellule solaire Pb-pérovskite avec plus

de reproductibilité et une stabilité élevée, un processus d'optimisation est appliqué au
dispositif PSC par variation de 1’épaisseur, du dopage Nd et de la concentration de défauts
Nt de la couche pérovskite CHzNHz3Pbls et la variation de la température T(°K). Les résultats
de variation des paramétres photovoltaiques ( VVoc, Jsc, FF et PCE) sont discutés dans les
sections 111.6.2, 111.6.3, 111.6.4 et 111.6.5 respectivement.

I11.6.2 Influence de I’épaisseur de la couche absorbeur CH3zNH3zPbls sur les

performances électriques

L’¢épaisseur de la couche absorbante est un parametre important qui joue un role
essentiel dans 1’optimisation des performances de la cellule solaire. 11 devrait étre optimal
afin d’augmenter la densité des électrons et des trous photo-générés et de minimiser leur
recombinaison [11]. Nous avons étudié I’influence de 1'épaisseur de la couche absorbante
sur les paramétres de performance de la cellule solaire pérovskite a base de CH;NH;PblI;.
L’épaisseur de la couche peéerovskite (PVK) a été modifiee de 100-600 nm en fixant

I’épaisseur de la couche HTL a 300 nm et celle de la couche ETL a 100 nm.

Les résultats obtenus par la simulation SCAPS sont regroupés dans le tableau I11.3.

Epaisseur PVK (nm) | Vco (V) Jsc ( mA /m2) FF (%) PCE (%)
100 1.4711 9.7186 89.97 12.86
150 1.4759 12.2241 90.40 16.31
200 1.4772 13.8135 90.65 18.50
250 1.4796 14.7353 90.81 19.76
300 1.4758 15.1662 90.91 20.35
350 1.4743 15.2381 90.97 20.44
400 1.4726 15.0490 91.01 20.17
450 1.4708 14.6725 91.03 19.64
500 1.4689 14.1649 91.04 18.94
600 1.4652 12.9170 91.03 17.23

Tableau II1.3: Effet de I’épaisseur CH; NH;PbI;sur les paramétres
photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE
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L’influence de I’épaisseur de la couche absorbante CH;NH;PbI;de 100 nm a 600

nm sur les caractéristiques J(V) et le facteur de forme sont illustrés sur les figures 111.19 et

I11.20, pour un coefficient d’absorption égale a 105cm™1.

Current Density

current mode 3 J (current density in mA/cmz2))
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Figure 111.19 : Caracteéristique J(V) de la cellule solaire CH;NH;Pbl;pour
différentes épaisseurs de PVK
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Figure 111.20: Variation de rendement quantique externe (EQE) de la cellule

solaire CH; NH;Pbl; pour différentes épaisseurs de PVK

La figure I11.20 présente la variation de rendement quantique externe (EQE) en

fonction de la longueur d’onde pour plusieurs épaisseurs de la couche CH3NHz3Pbls, on
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remarque que l’efficacité quantique externe (EQE) augmente avec 1’augmentation de
I’épaisseur de la couche absorbante, une variation de 100 a 300nm induit une augmentation
de 70 a 85%, cependant au-dela de 300nm elle se stabilise & 70% sur la gamme [350-700

nm] du spectre solaire.

La figure I11.21 présente la variation des paramétres Vco, Jsc, FF et du rendement
PCE en fonction de 1’épaisseur de la couche CH3NH3PbI3.

1.49
E 1.48 /‘—.’N'ﬂ-
o 1.47
o
> 1.46
1.45 + } } } } } } } } } i

PCE (%)
[N
NN
o

0 T T T T T T T T T 1
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Epaisseur de la couche pérovskite (nm)

Figure 111.21:Variation de Vco, Jsc, FF et du rendement PCE en fonction de
I’épaisseur de la couche CH3NH3Pbl3

Les résultats reportés sur le tableau I11.3 et affichés aux figures 111.19 et 111.21
montrent que tous les parametres photovoltaique augmente lorsque 1’épaisseur de la couche
absorbante CH;NH;PbI;varie de 100 nm a 350 nma cause du plus de matiére pérovskite

exposé a la lumiere par conséquent plus d’énergie absorbé dans cette couche avec plus des
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Chapitre lll

pairs électrons-trous genérés, un rendement maximum de 20.44% est observé pour une
¢paisseur de PVK d’environ 340 nm .Tandis que a partir de 1’épaisseur350 nm, les
parameétres photovoltaiques Vco, Jsc, et PCE diminuent avec I’augmentation de 1’épaisseur
de la pérovskite, cela est due a la recombinaison interne dans la Pérovskite a cause de la
courte durée de vie des porteurs de charge, qui n’auront pas de temps suffisant pour
d’accéder a la bande de conduction de la pérovskite. Le FF reste presque constant et cela a

cause de la saturation des couches ETL (TiO2) et HTL (Spiro-OMeTAD).

On conclut que les meilleures performances de la cellule solaire sont obtenues pour

une ¢épaisseur d’absorbant PVK de 350 nm.
111.6.3 Influence du dopage (Nd) de la couche (CHsNH3Pbls)

Aprés avoir identifié les propriétés optimales de 1’épaisseur de 1’absorbeur, nous
allons étudier I’effet de la concentration de donneurs Nd de la couche absorbante sur les
caractéristiques de la cellule. Nous avons simule les performances de la cellule avec la
variation de concentration du dopage de la Pérovskite CHsNH3Pbls de la valeur 10%cm™ a
10%'cm®, tout en considérant la valeur optimale de I'épaisseur d'absorbeur de 350 nm. Les

résultats obtenus sont reportés au tableau I11.4

Dopage (cm) Vco (V) Jsc ( mA /m?) FF (%) PCE (%)

10t 1.1572 20.4204 81.32 19.22
105 1.1541 20.4206 81.28 19.15
10%¢ 1.1534 20.4186 80.38 18.93
107 1.2276 18.9107 70.19 16.29
10'8 1.2930 15.5697 82.16 16.54
10%° 1.3559 14.9844 87.87 17.85
10%° 1.4176 14.9943 90.06 19.14
9.10%° 1.4743 15.2381 90.97 20.44
10% 1.4772 15.2489 90.98 20.50
2.10% 1.4954 15.3235 91.14 20.89

Tableau I11.4: Effet de la concentration du dopage CH; NH;Pbl; sur les

parameétres photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE
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La figure 111.22 présente les caractéristiques J(V)de la cellule pour différents dopages

de la couche pérovskite (CH3NHz3Pbls).
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Figure 111.22 Caractéristiques J(V) de la cellule pour different dopages de la
couche pérovskite (CHsNHsPbls).
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Figure 111.23: Variation de Vco, Jsc, FF et du rendement PCE en fonction du dopage
de la couche CH3NH3Pbl3

On constate une stabilité des valeurs de tous les parametres photovoltaiques dans
I’intervalle [10%4-10'%cm™®]. A partir de 10*cm?, on remarque un changement important, la
tension Vco croit rapidement et atteint 1.49V pour les forts dopages, par contre la densité du
curant de court-circuit décroit rapidement et se stabilise a une valeur minimale del5

mA/cm?pour les concentrations supérieures a10*cm3.

Les deux autres paramétres FF et PCE chutent pour les dopages moyens [10%6-10cm
%] puis présente une croissance en fonction de la concentration pour les forts dopages au-dela
de 10Y7cm™ .Nous avons obtenu un rendement maximal de 20.89%pour une valeur Nd de

2.10% cm

La différence entre les bandes d'énergie la couche absorbante et de la couche HTL
augmente avec l'augmentation de la concentration de dopage ; ainsi, le potentiel électrique
est amélioré, ce qui signifie que le champ électrique peut accélérer la séparation des porteurs
générés par les photons, ce qui, a son tour, réduit le taux de recombinaison et améliore les
performances de la cellule. Une concentration de 1.10%* cm3de la couche pérovskite est

suffisante pour obtenir les performances souhaitées de la cellule.

111.6.4 Influence de la concentration de défauts Nt de la couche Pérovskite
CH3NH3PbI3 sur les paramétres photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE

E
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Pour étudier la dépendance des caractéristiques du dispositif vis-a-vis de la densité

de défauts Nt de la couche absorbante en pérovskite CH3NH3Pbls, nous avons simulé les
performances de la cellule solaire pour des concentrations de défauts de 10'*cm 2 a 10 cm

3, Les résultats sont présentés sur le tableau 111.5 et les figures 111.24 et 111.25

Concentration de | Vco (V) Jsc (mA/m?) | FF (%) PCE (%)

défauts Nt (cm)

1.10% 1.6646 20.4330 91.85.50 31.24
1.1012 1.6060 20.3596 91.25 29.84
1.10% 1.5405 19.6509 91.02 27.55
8.5.1013 1.4743 15.2381 90.97 20.44
1.10% 1.4705 14.5047 90.90 19.39
1.10% 1.4075 5.8195 90.28 7.40

1.1016 1.3411 1.4573 88.34 1.73

Tableau I11.5:; Effet des défauts Nt dans la couche Pérovskite CH3NH3Pbls sur

les parameétres photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE

Current Density

current mode 3 J (current density in mA/cm2))

log 241~

liri .
20E+1-

y

™ Abs - I

1.9E+1 - : < — -
E 1B+ Nt = 10" cm?3 Nt = 10 cm-3 —
10E+1-- Nt = 8,5.10' cm’? Nt = 10"3cm —
1564+ Nt = 10" cm= b
5.0E+)- i
25E4)-
':I_':IE-l-':l—HHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHH

e |
00 01 02 03 04 05 06 07 08 0% 10 11 12 13 14 15 18 17

voltaga (V)

JimAlem?Z

log
firi

Figure 111.24 : Caractéristique J(V) de la cellule solaire CH;NH;Pbl; pour

différentes densités de défauts Nt dans I’absorbeur
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Figure 111.25 : Variation des parametres photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE en
fonction de défaut Nt de la couche Pérovskite CHzNH3sPbl3

Nous pouvons constater que les parametres photovoltaiques des cellules pérovskite
sont sensibles aux densités de défauts élevées dans la couche absorbante, lorsque la densité

des défauts augmente les caractéristiques de la cellule diminuent. Ainsi on observe une chute
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considérable de tous les paramétres de la cellule pour les hautes densités de défauts. Cette
dégradation des performances de la cellule peut étre associée a la durée de vie des porteurs.
En effet, au fur et a mesure que la densité de défauts augmente, la durée de vie des porteurs
sera réduite et la probabilité de capter les porteurs photo-générés augmente ce qui provoque

une diminution de la densité de photo-courant généré et réduit 1’efficacité de la cellule.

111.6.5 Influence de la température T (K) sur les parametres photovoltaiques Vco, Jsc,
FF et PCE

En tant que facteur clé affectant directement les performances de la cellule solaire, la
température de fonctionnement joue un réle important pour contrdler les performances des
cellules solaires pérovskites. Les figures 111.26 et 111.27 présentent I'évolution des parametres
photovoltaiques de la cellule pérovskites a base de Pb en variant la température entre 270°K
et 330 °K.

Température de | Vco (V) Jsc (mA/m?) | FF (%) PCE(%)
la PSC ( °K)

270 1.4910 15.0684 91.74 20.61
280 1.4856 15.1177 91.48 20.55
290 1.4804 15.1745 91.20 20.49
300 1.4743 15.2381 90.97 20.44
310 1.4684 15.3045 90.71 20.39
320 1.4628 15.3884 90.34 20.36
330 1.4568 15.5091 90.18 20.37

Tableau 111.6: Effet de la température de la PSC sur les paramétres
photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE.
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Figure 111.26 : Caracteristique J(V) de la cellule solaire CH;NH;Pbl; pour

différentes températures de la cellule
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Figure 111.27: Variation des parameétres photovoltaiques Vco, Jsc, FF et PCE en

fonction de la température




Chapitre lll [Simulation et discussion des résultats]

Les résultats de la simulation montrent une déependance différente des parametres

photovoltaiques de la température. Comme le montre les figures 111.26 et 111.27, la tension
de court-circuit Vco , le facteur de forme FF et le rendement PCE de la cellule diminuent
avec l'augmentation de la température. Le courant de court-circuit Jcc par contre augmente

légérement en fonction de la température.

D’apres les résultats obtenus on remarque que I’augmentation de la température a un
effet néfaste sur les performances de la cellule. Lorsque la température de fonctionnement
augmente, la largeur de la bande interdite diminue ce qui favorise la génération de plus de
porteurs (électron/trou) et augmente le courant Jcc. Toutefois le taux de recombinaison des
porteurs est également affecté par la température, il augmente avec 1’accroissement de la
température. C’est pour cette raison on observe une réduction de I’efficacité, du facteur de
forme et du rendement pour des températures élevées. Donc pour obtenir une bonne
efficacité de la cellule, la température de fonctionnement optimale doit étre fixée a des

valeurs inferieurs a 330 °K.

111.6.6 Courbe des caractéristiques I-V optimisée

La cellule optimisée est obtenue en maintenant tous les parametres améliores, elle est
composée d’une couche d’absorbant CHsNH3Pblz d’une épaisseur de 350 nm insérée entre
une couche ETM de type n d’oxyde transparent TiO2 d’une épaisseur de 100 nm et une
couche HTL de type p de Spiro-OMeTAD présentant une épaisseur de 300 nm. La couche
pérovskite présente un dopage de type n de I’ordre de 102t cm™, et une densité de défaut de

10%cm?.

La courbe des caractéristiques I-V de la cellule, obtenue a la température T = 300 K,
est représentée sur la figure 1V.6.Les parametres photovoltaiques trouvés sont (Jsc =
16.074mA / cm? Vco= 1.48V, FF=91 % et PCE = 21.70 %).

@



Chapitre lll

[Simulation et discussion des résultats]

Current Density
current mode 34 J (current density in mAjcm2))
18E+1-
log  16E+1-
lin _"\
14E+1- -
I Abs Valeurs optimales \
12E+1-
d = 340 nm
g 1OE-1- Nd = 10°* cm
=]
_g 80E+0- Nt = 7.10% ¢m™
= G.OE+0- T=300°K
4 0E+0-
2.0E+0-
0.0E+0 -HHHHHH
-2 0E+0- |

00 0102 03040506 07080910111213 14 1.

Voc (V)
1.4836

voltage (V)
log
’7 in -
Jsc (mAfcm2) FF (%) eta (%)
16.074762 91.00 2170

Figure 111.28: parametres photovoltaiques de la structure optimisée

I11.7. Conclusion

Dans ce chapitre les performances optimales de la cellule solaire a base de pérovskite
CH;NH;Pbl;ont été déterminées par des simulations a 1’aide dulogiciel SCAPS. Les
résultats de simulation ont clairement montré que 1’épaisseur de la couche absorbante de la
cellule solaire joue un rdle important dans les performances de la cellule PVS. Les résultats
obtenus prévoient un rendement de conversion optimale de 21.70%, un courant de court-

circuit I’ordre de 16 mA/cm?, une tension de circuit ouvert de 1.48 V et un facteur de forme

de 90%.
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Conclusion générale

Le travail réalisé dans ce mémoire constitue une contribution a I’étude et a
lasimulation des cellules solaires aux couches minces basées sur les matériaux
pérovskite.Notre principal objectif a été de modéliser les caractéristiques électriques des
cellulessolaires et de prédire leurs comportements en utilisant le simulateur
solaireunidimensionnel SCAPS-1D.

On s’intéresse principalement a étudier les cellules solaires abase de matériaux
pérovskite hybride CH;NH;Pbl; , Le but visé est de fairemaximiser leurs rendements en
déterminant les parametres optimaux de fonctionnement.

Notre travail prévoit d’étudier I’effet de ’épaisseur de la couche pérovskite sur le
rendement de la cellule solaire , I’effet de la température, I’effet de la densité des défauts et
de la concentration de la couche pérovskite sur les caractéristiques de la cellule solaire.

Dans un premier temps nous nous sommes intéressés a étudier l'effet de I'épaisseur
de la couche d'absorbeur sur les performances de la cellule. Nous avons trouvé que lorsque
I’épaisseur de la couche absorbanteCH;NH;Pbl;varie de 100 nm a 350 nm et a cause du
plus de matiére pérovskite exposé a la lumiére par conséquent plus d’énergie absorbé dans
cette couche avec plus des pairs électrons-trous genérés, un rendement maximum de
20.44% est observé pour une épaisseur de PVK d’environ 350 nm .Tandis que a partir de
I’épaisseur350 nm, les parameétres photovoltaiques Vco, Jsc, et PCE diminuent avec
I’augmentation de 1’épaisseur de la pérovskite, cela est due a la recombinaison interne dans
la Pérovskite a cause de la courte durée de vie des porteurs de charge, qui n’auront pas de
temps suffisant pour d’accéder a la bande de conduction de la pérovskite. Le FF reste
presque constant et cela a cause de la saturation des couches ETL (TiO2) et HTL (Spiro-
OMeTAD).

Nous avons étudi¢ I’effet de la concentration de donneur Nd de I’absorbeur sur les
performances de la cellule. La concentration de donneur de la couche pérovskite a aussi un
d’impact direct sur les performances des deux cellules étudiées. Les résultats obtenus
montrent gu'il y a une augmentation du rendement avec une augmentation de la valeur Nd
de la couche absorbante. Nous avons étudié par la suite I'effet de la température de
fonctionnement sur lesperformances de cellule solaire. D’aprés les résultats obtenus on
remarque que 1’augmentation de la température a un effet néfaste sur les performances de
la cellule, c’est pour cette raison on observe une réduction de I’efficacité, du facteur de

forme et du rendement pour des températures élevées.
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Enfin d'autres simulations ont été effectuées pour étudier I'impact de la variation
dela densité des défauts sur les performances de la cellule étudiée. Nouspouvons conclure
que la réduction de la densité des défauts est un facteur critique pouraméliorer les
performances de la cellule. Ainsi pour atteindre des performances photovoltaiques élevées,
la densité de défauts dans la pérovskite doit étre réduite en améliorant la structure
cristalline de la couche absorbante.

La cellule optimiséeest obtenue en maintenant tous les paramétres améliores, elle
est composée d’une couche d’absorbant CH3NH3Pblz d’une épaisseur de 350 nm insérée
entre une couche ETM de type n d’oxyde transparent TiO2 d’une épaisseur de 100 nm et
une couche HTL de type p de Spiro-OMeTADprésentant une épaisseur de 300 nm. La
couche pérovskite présente un dopage de type n de ’ordre de 10?* cm | et une densité de
défaut de 10%*cm?.

A la température T = 300 K, les résultats obtenus prévoient un rendement de

2

conversion optimale de 21.70%, un courant de court-circuitl’ordre de 16 mA/cm?, une

tension de circuit ouvert de 1.48 V et un facteur de forme de 91%.




Résumé

Résumé :

Dans le contexte global de la diversification de I’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, on a étudié les
performances photovoltaiques de cellule solaire basée sur le matériau hybride pérovskite

CH;NH3PbI; en utilisant 1’outil de simulation unidimensionnel SCAPS.

L’objectif principal est d’améliorer les performances de cellule solaire en
déterminant les parametres optimaux pour leur fonctionnement. Dans ce contexte, on a
étudié l’influence de plusieurs paramétres physiques qui contribuent a améliorer le
rendement. On s’est intéressé plus particulierement a étudier I’effet de 1’épaisseur de la
couche perovskite, I’effet de la densité des défauts, de la concentration de la couche

pérovskite et de la température sur les caractéristiques de la cellule solaire.

Mots clés : Cellules solaires, Pérovskite, Simulation, SCAPS
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