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Introduction générale

Ces dernieres années, l'effet significatif des excitons sur le rendement des photopiles,
les mécanismes de génération-recombinaison ont été établis. Ceci aboutit a une progression
ascendante dans la recherche de I'effet des excitons sur les propriétés des semi-conducteurs.
Récemment l'effet des excitons sur le courant de conduction n'a pas été étudié parce que les
excitons sont neutres et leur population a la température ambiante dans les semi-conducteurs a
été toujours considérée comme insignifiante. Ce point de vue a été changé par Hangleiter [1-
2] qui avait mis en évidence le rble des excitons dans la recombinaison par l'intermédiaire des
impuretés profondes et dans des processus intrinseques, tels que la recombinaison de bande-a-
bande et d’Auger. Cela a été confirmé expérimentalement par beaucoup d'auteurs et
notamment par R. Hacker et A. Hangleiter [3] et par P. P. Altermatt et al [4]. D'ailleurs, Kane
et Swanson [5] ont proposé que la densité des excitons a la température ambiante au sein du
silicium peut approcher celle des porteurs minoritaires et pourrait faire sentir leur présence.
De plus, Green [6-7] a prolongé la théorie de Kane [5] et de Swanson [5] pour étudier les
procédés des courants de conduction et des phénoménes de recombinaison, tenant compte de
I'effet des excitons. Corkish [8] et Al ont appliqué la théorie aux diodes et aux piles solaires et
ont montré une diminution significative du courant de saturation et une augmentation
simultanée du photo-courant quand la longueur de diffusion des excitons excede celle des
porteurs minoritaires.

D’autres chercheurs et notamment Zhang [9] ont prouvé que I'effet des excitons sur le courant
de saturation est tres sensible aux conditions aux limites pour I'excédent des excitons au bord
de la région de déplétion (ZCE). Il a été suggéré que les excitons peuvent significativement
améliorer la capacité des piles solaire en raison de l'effet des impuretés photovoltaiques

provoguées par la modulation de la recombinaison des excitons.

Trés récemment, Green [6-7] a prouvé que du niveau modéré aux plus hauts niveaux
de dopage, la concentration des excitons peut approcher la concentration des porteurs
minoritaires. Cependant cette théorie basée seulement sur le flux des porteurs minoritaires est
incompléte. En effete modéle se limite a un traitement analytique d&dgon quasi-neutre
de p de celui de la jonction dém la dissociation des excitons et la recombinaison ont été

considérées seulement dans le volume de p et supposées uniformes.
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Introduction générale

Nous prolongerons ici ce modele a des structures plus réalistes de pile solaire. Nous
inclurons la zone de charge d'espace (ZCE) et la non-uniformité de la dissociation des
excitons dans le volume (causée ici par la présence du champ) et en occurrence la dissociation
en surface des excitons et une recombinaison aux contacts et a la jonction. Notre modele étant
donc régi par deux équations fortement non linéaires et couplées avec des conditions aux
limites en général de troisieme type, une méthode numérique de résolution s'impose afin de
déterminer les champs des porteurs (électrons et excitons) qui permettent de trouver les autres
grandeurs nécessaires dans le fonctionnement des photopiles.

C’est pourquoi nous nous proposons de mettre au point un code de calcul fiable et
accessible et interactif pour trouver les paramétres phénoménologiques d’'une photopile. Pour
se faire, nous divisons notre manuscrit en deux chapitres:

Dans le premier chapitre apres avoir rappelé gesltpavaux majeurs relatifs a la théorie des
excitons, nous avons modélisé d’abord théoriquement notre probléme. Pour résoudre le
systeme d’équations complétées par leurs conditions aux limites, nous les avons intégrées
numériqguement grace a la méthode des volumes finis. Les équations algébriques issues de la
discrétisation sont résolues en combinant la méthode de double balayage avec une méthode de
relaxation ligne par ligne.

Le deuxieme chapitre expose certains résultats issus des simulations numériques a partir de

notre code de calcul.

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
LASES-FST-UCAD-2011 Page 2






Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

|. Théorie des excitons

Dans la théorie classique appliguée aux semi-conducteurs, seuls la génération, la
recombinaison et le transport des porteurs libres (les électrons et les trous) sont pris en
compte. Du point de vue énergétique un cristal isolant peut étre représenté schématiquement
par deux bandes. La bande inférieure, dite bande de valence, est formée de niveaux
énergétiques tous occupés par des électrons ; la bande supérieure appelée bande de conduction
est formée de niveaux inoccupés. Une zone conventionnellement appelée interdite s’étend
entre les deux bandes. Par absorption de lumiere un électron qui se trouvait dans I'état
fondamental peut étre porté a un niveau énergétique excité, c’est-a-dire passé de la bande de
valence a la bande de conduction.
L’étude du probléme a un électron montre que le niveau énergétique excité le plus bas est
obtenu lorsque I'électron est élevé au niveau le plus bas de la bande de conduction et que
corrélativement un trou apparait sur le niveau le plus élevé de la bande de valence. Cette
présentation conduit & admettre que le plus petit quantum d’énergie qui peut étre absorbé
correspond exactement a la largeur de la bande interdite. Cependant il a été observé, dans
beaucoup de cas, que I'absorption de lumiére donne lieu a une série de niveaux énergétiques
inférieurs a la bande de conduction qui exigent une énergie d’excitation inférieure a I'écart
entre les deux bandes.
L’apparition de ces niveaux d’excitation intermédiaire est liée a I'action du champ périodique
du réseau sur I'électron mais au fait que ce dernier interagit avec le trou qu’il a laissé derriere
lui apres excitation il devient nécessaire de considérer le probleme a deux particules:
I'électron et le trou en interaction et se propageant dans le potentiel périodique. Un schéma
tres simple analogue a celui de I'atome d’hydrogene consiste a admettre que les particules
sont chargées négativement et positivement et sont douées de masses effectives données.
Un tel complexe formé d’électron et de trous est appelé exciton et son énergie est inférieure a
celle de I'électron et du trou pris séparément.
Donc on peut dire que dans les matériaux semi-conducteurs, une quasi-particule appelée
exciton se manifeste par la présence d'un pic d'absorption situé a une énergie plus faible que
I'énergie de la bande interdite du matériau. La différence entre les deux énergies est I'énergie
de liaisonE; de I'exciton, et le pic excitonique n'est observable que lorsque I'énergie de liaison

est forte devant I'énergie thermidiye> KzT. Toutefois il a été souligné que la densité de

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

I'exciton libre dans le semi-conducteur a la température ambiante a un impact sur la densité

des porteurs minoritaires.
[I.  Modélisation mathématique

1. Position du probleme

Dans ce travail on met l'accent sur la technique de modélisation des cellules solaires en
présence des excitons dans un semi-conducteur de jonéfioiCette modélisation nous a
permis de faire une résolution analytique et numérique du probléme physique. Cette jonction
est composée de deux régions (figure 1-1): une région de tygteune région de type p. La

région de type p est divisée de deux zones: une zone de charge d’espace ou réegne le champ

électriqueE et une zone quasi-neutre ou il est négligeable.

Emetteur (n*) Zone Quasi-Neutre(p)

—]
—_ Isolation
f': Thermique
Face soumise 3
un éclairement f:

S

]
\ Zone de Charge d’Espace (ZCE)
Contact face avant

Figure 1-1: Photopile de type ip

(=1

Toute absorption optique est due a la génération des paires libres d’électrons-trous et des
excitons car les autres mécanismes d’absorption sont négligés. Pour les matériaux organiques
I'absorption des excitons est dominaffg = 1) pour toutedongueurs d’ondes absorbées

Pour modéliser le transport dynamique des excitons, on considére un probleme physique de

forme mono-moléculaire simple de recombinaison directe (ou annihilation).

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

1
Ux = ’l'_ (nx_nxo) (H - 1)

X
Les excitons en se dissociant peuvent se convertir en paires libres d'électron-trou, avec un

taux de conversion

Cx/en = —Uen/x (I —2)
Uen/x = b(nen, — n®ny) (I1-3)
Le probléme se réduit a la détermination de la concentration des élarg@aket celle des
excitonsn, (x) dans la gamm&V < x < L (figure 1-2) car dans le modélde basede

Green[1].et de Zhand4] seuls les porteurs minoritaires dans la zone quasi-neutre de type-p
sont considérés. Dans cette zone le champ électrique est négligeable et par suite le courant des
porteurs est essentiellement un courant de diffusion. Leurs distributions sont régies par les

équations de diffusion du systéme couplés électrons et des excitons.

dZne

D, e U, + b(ngny, — ngn®) — f,Ggp, (I — 4)
d*n, o

wa = Uy, — b(n.n, — ny,n®) — £,G, (II-5)

Gen = Gepoexp(—ax) etGy = Gy exp(—ax) représentent respectivemedes taux

de génération des porteurs et des excitons ;

Ang _ Ah An o .
U, = — =— etUy = — les taux de recombinaison des porteurs et des excitons ;
Te Th Tx

Lorsqu’on suppose que le paramétre obligatoire b est constant dans la RQN a champ libre et
que la concentration des trous est constanye € N4), ces équations sont linéaires et
peuvent étre résolues analytiquement en utilisant les techniques standards. La condition aux
limites a la frontierex = O pour les électrons et les excitons permet d’évaluer le courant total

de ces particules.

J(V) = qlJe(x = 0,V) + Jx(x = 0,V)] (II—6)

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

Figure 1-2: Schéma de la jonction fp [10]

L’équation (II-6) suppose implicitement que cette densité est dominée par les électrons dans
la zone quasi-neutreW < x < L) et que tous les excitons dans la zone de charge
d'espac€0 < x < W) se convertissent en paire électron-trou et dont les électrons
contribuent au couranPour vérifier cette derniere hypothése il est nécessaire de prolonger le
modéle de Green-Zhang et d’inclure la zone de charge d’espace.

Les équations (II — 4) et (Il — 5) redeviennent:

d*n, d .

D, F + He & (ME(x)) = Ugp, + b(neNy — nyn®) — f Gy, (-7
d*n, o

DXF = UX - b(neNA — nyn ) - fXGX (H - 8)

Le taux de recombinaison ne prend plus la forme simple identique a celle doniiiéelpar

mais est remplacé par I'expression de Shockley-Read.[10]

1 neny— n:
Uep = — (Ir—-9)
Te N + Ny, + 21,

Par conséquent les équations différentielles deviennent non linéaires, le probleme doit étre

résolu numériquement.

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

2. Hypothéses simplificatrices et conditions aux limites
On suppose pour la simplicité une durée de vie égale pour les électrons et les trous. Aussi
pour éviter des complications inutiles on limite notre attention uniqguement sur les électrons et
les excitons.

» On pose aussi le champ:

(w—x)
m w

E(x) = E dans 0<x<w)

Ex)=0 dans w<x<1L)
On modélise 'augmentation du champ de la dissociation des excitons en introduisant un
parametre de liaison b non uniforme dans la ZCE.

b(x) = b[E(x)]
Notre modele, bien que contenant des simplifications, permet d’étudier les effets qui ont été
négligés dans le modele de base.
Ensuite on traite nos conditions aux limites avec plus d’attention:

La Concentration des électrons a la jonction est donnée par la densité des donneurs a

I'émetteur:
v x=0
ne(o) =ND
dn,
]X(O) = Sx(nx(o) - nXO) - bs(nx(o) - nxl) = +DXE (H - 10)

On donne le courant des particules a la recombinaison en surface et la conversion.

v X=1L
dn,
]e(L) = Se(ne(L) - neO) - bs(nx(L) - nxl) = —De dx (Ir-11)
dn,
]X(L) = Sx(nx(L) - nxO) + bs(nx(L) - nxl) = _DX (H - 12)

dx

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

Ou S, et S, représentent respectivement les vitesses de recombinaison des électrons et des
excitons en surface. Les vitesses de recombinaison trés él8yées ) correspondent a
un contact ohmique et celles null& (= 0) a une surface parfaitement lisse.

Une autre condition aux limites indépendante peut étre trouvée en éliminant lebtedes

équationsi-11) (11-12)

dn,
dx

dny
dx

Se(ne(L) - neO) + Sx(nx(L) - nXO) + De (L) + Dx (L) =0 (" - 13)

3. Equations de fonctionnement adimensionnelles
Puisque les équations de notre modele contiennent beaucoup de parametres, pour analyser
leurs influences il va falloir effectuer un nombre considérable de simulations qui au
demeurant ne nous fournit que des renseignements difficilement exploitables. C’est pourquoi
il est impératif de les réduire en faisant apparaitre des groupements permettant de comparer
les principaux effets.
Introduisons les grandeurs de référence suivantes
L: la longueur de notre semi-conducteul,, et N;.: les concentrations de réference des

électrons et des trous. En posant dans les équationsgli(il)8)

x=x"L ; w=w'L
—n* . —_n* . —n ¥ N X . —n*
n;=n;N,, ; n.=n.N,, ; n,=ngN;, ; n,=n;N,,

On obtient, aprés calcul, les équations adimensionnelles suivantes:

*2

dan d * * * ne B n;l * % 1 * * *
Foe.m-}‘A@[ne(W —X )] = m— BeRN {nlnx—R—Nne.nh}— Ce.fe.G (H— 14)
ny
dzn; * * BX * ok 1 * ok * 1
FOX'W = (nx - nxo) + R—N{nlnx - R—Nnenh} - fXG -Ce R_N (H - 15)

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

Avec

DeTe
LZ
aux excitons. lls comparent leurs durées de vie par rapport aux temps de leurs diffusions dans

le matériau

Dy Ty . . . .
1z les nombres de Fourier relatifs respectivement aux électrons et

Fo.= et Fo,=

T.E
A= ”"% ;' Be= T.bN, ; By= 1,bN%
NX G, T G, T C
RN — _m , CX — r*e ’ Ce — r*e ’ _e — RN
Nm N Nm Cx
En posant
NXb b D D D
=22 ;K':_S ; Hox = = ) H1e=_e ) H1x=_X
N Se Sy SoxLs Sc.L SyL

Les conditions aux limites (11-10)-(11-11) et (II-12&pres calcul et arrangement donnent

n.(0)=Np
dn,(1)
[n%(0) —ngo | + K'[ng(0) —nyy] = +H0XT (II - 16)
. . . . dn, (1)
[ne(l) - neO] - K[nx(l) - nxl] = _Hlew (II - 17)
[nx(l) - neo] + K [nx(l) - nxl] = - IXT (II - 18)

III. Modélisation numérique

Pour résoudre les équations non linéaires avec leurs conditions aux limites associées, nous
faisons appel a une méthode de résolution numérique parce qu’elle peut étre répétée
infiniment dans l'espace et dans le temps en obtenant toujours les mémes résultats
contrairement a I'expérience humaine. Ce choix est aussi guidé par le fait que la simulation
peut nous donner des résultats quasi- instantanés grace a la puissance des calculateurs qui sont
devenus de plus en plus accessibles.

Pour alléger les écritures, nous avons, dans tout ce qui suit, omis les astérisques (*)

dans toutes les grandeurs adimensionnelles du paragraphe précédent.
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

Pour simplifier mettons le systeme (l1-14)-(11-1Spus la forme conservative suivante:

d
&{sk(nk)} = Gg(X, ny, my) (IIr- 1)

Ou désignes, (n,,) le « flux » des concentrationg, aléfini par:

dnk

Sk(ng) = Vie.ny, — Fok-E

(I - 2)

Ici les indicesk et 1sont relatifs aux électrons et aux excitons et sont tels que
Sik=e dors1=x etsi k=xalorsl = e

Les grandeursVy, F,; et G.(x, ny, n;) sont consignées dans le tableau suivant:

Tableau Ill = 1 Expressions des grandeurs figurant dans les relations (I11- 1) et (l1I- 2)
Pour les électrons Pour les excitons
VK _AW* 0
FOK Foe Fox
G (x, 7, 1) 4 ns _”Liz —(ny — nyo)-
n B 1
— (Ax*n))——L + _X{ sox Lo *}+
dx* ( e) 1+ne+*2ni Ry Tllnx Ry Tlenp
np . 1
1 G*.Co—
B.Ry {nin} Enz.n;‘,}+Ce.fe. G* fx ° Ry

1. Maillage et discrétisation des équations

Tout d’abord nous allons approcher le segment corjtind] en une série dg, points

(nceuds) d’abscisses notégsComme les différentes régions de notre domaine (la zone de

charge d’espace et la base) ne sont pas de mémes dimensions et sont le siege de phénomeénes

physiques de natures trés différentes il convient d'utiliser un maillage variable. Les

distributions des électrons et des excitons étant trés sensibles aux phénomeénes de surface un

maillage fin au voisinage de = 0 et dex =1 est adopté. Nous allons donc utilisé le

maillage de type trigonométrique (voir figure 1. 1) suivant:

Mémoire de master Il présenté par Ousmane BAKHOUM
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x=0 T

x=1

dv;
W M .
| | | | -,
| 1 1 =
X w e
X;
Xi1 Xiv1
dx;_y dx;
FIGURE 1-3: Discrétisation du domaine
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Chapitre |: Modélisation théorique et numérique

Dans la zone de charge d’espace
1t(1 —-1)
X; =0,5.w.41 — cos (III- 3.a)

Dans la base
n(i—1)
Xx;=w+0,5.(1—-w).q{1 —cos ﬁ (III - 3.b)

Dans ces relationd,, est l'indice qui repére la position de l'interface zone de charge
d’espace/base.

Les pas de discrétisation sont alors donnés par
dXi = Xj+1 — X (III - 4‘)

Le segment centré autour du nceud d’absaissgpelé «volume de contrdle» et délimité par

les nceudsw ) et (e) a pour longueur
dVi =0,5. (Xi - Xi—l) (III - 5)

Si nous considérons le nceyd d’abscisse nous notons:

(6x)e = Xj11 — X (III — 6.a)
et
(6X)w =Xi —Xi1 (III — 6. b)

En intégrant maintenant le systérfil—1) dans le volume de contrétéy; il vient

alors

[Sk(y)]e — [Sx(n) ]y = dv;. Gy (X5, ng, ny) (- 7)

Avec Gy (x;,ny,n;) lavaleur moyenne d&y (X, ny, n;) définie par

1 e
Gy (x5, my, 1) =E'f Gy (X, 0y, ). dx
1 w
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Apres calcul le systeme (lll - Be ramene a

— Awk-Mpi-1F Amk- Moi— Aek- Mi+1 = Smk (11 - 8)

avec i =2,..,1,—1 pour k =-eepour k=x

Nous obtenons ainsi deux systemes matriciels tri diagonaux mais fortement non linéaires car
les coefficientsn,, , , ay i , a.y ainsi que le second membsg, , sont des fonctions des
inconnues. Pour trouver les distributions des concentrations (pour les électrons et pour les
excitons) il va falloir alors inverser deux matrices carrées et s’'assurer que leurs diagonales
principales (.lesa,;) soient dominantes. Pour renforcer la dominance des diagonales

principales, nous mettons alors le terme sosigg sous la forme

G (Xj, g, ) = —Gyy . Ny + G (I11-9)
Avec
Gym = Be.np, Si k=e
et
BX *
Gkm = UL lorsque k=x
N

En utilisant la loi de puissance de Patankar [11] les coeffiaigns a, ;. et ay ; S’écrivent

awk = Dy A(|Pwi|) + Max[F, ;0] Il —10.a
2ok = Do A(|Pe,x|) + Max[—Fey; O] II1—10.b
ayk = ek + Ay T dvy. Gy III-10.c

Les flux et les conductances sont définis par

Ferx = (Vide ; Fuk = Vidw (Ir-11)
_ (Fok)e _ (Fok)w
Dex=Gx. PTG (III-12)
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Et les nombres de Peclet numériques donnés par

Pek _ (Vk)e- (Sx)e . P _ (Vk)w- (Sx)w

= ; = I —-13
' (Fok)e wok (Fok)w ( )

La fonctionA( P) apparaissant dans les relatigi — 8) obéit & la loi de puissance suivante
A(|P]) =Max|(1-0,1.|P|%); 0] (11 - 14)

Pour compléter les systemes algébriques il faut leur adjoindre les conditions aux limites

discrétisées. Pour cela réécrivons les conditions aux limites sous les formes générales

suivantes
dny (0) .
OT + By.ng(0) +Co.my(0) =Dy, a x=0 (III - 15)
dny (1) .
AlT + Bl.nk(l) + Cl.nl(l) =D; a x=1 (Il - 16)

Apres discrétisation les conditions aux limites se raménent a
(Bo. Xm - Ao) ng,+ Ao. Ng,2 = (DO - Co. nl’l). Xm i=1 (“l —17.a)

_Al' nk,lm_1+ (Bl dxlm_l + Al) nk,lm = (Dl — Cl' nl,lm). dxlm_l i= Im ( I - 17. b)

Les systemes algébriques que nous nous proposaésalelre pour trouver les distributions
des concentrations des électrons et des excitons sont alors

(Bo. Xm - A()) ng,1+ Ao. Nk, = (DO - C(). nl,l). dX1 i=1
- aw_k. nk,i_1+ aM,k. ng,i— ae‘k. Ng,i+1 = Sm,k i= 2, ey Im -1 (III —_ Eq)
_Al' nk,lm_1+ (Bl dxlm—l + Al) nk,lm = (Dl — Cl' n]']m). dxlm—l i= Im

Les systemes tri diagonaultl{Eq) obtenus étant fortement non linéaires I'utilisation d’'une
meéthode itérative s'impose donc.

2. Méthode de résolution des systemes algébriques
Pour résoudre les systémes tri diagonaux non linéaires nous allons utiliser la méthode de
double parcours combinée a une méthode itérative de relaxation ligne par ligne de type
Gauss- Siedel.

Les systémes (Il — Eqpdmettent des solutions récursives de la forme
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Ny,; = O ;. Nigip1t+ Pii i=I,—-1,..,2 (IIl - 18)
avecay; et f; des coefficients priori connus qui sont donnés par

a
i = L (I — 19. a)

Ak — Aki-1-Awk

ShktPri_q.a
B = ok FPiio1-Awi (Il — 19.b)

Ak — Agi-1-Awk

Dans ces deux relations l'indi¢evarie de2 a 1, — 1.
Pour trouver les coefficientay ; et B, on met la condition aux limitegll — 17.a) sous la

forme (IlI- 18) . Apres identification il vient

A
Oy = — 0 (11 — 20.a)
’ Bo.dxl _AO
et
Dy — Cp.ny4).dx
Br1 = (Do = Co- ). dxy (111 — 20.b)

By.dx; — Ay

Comme la relatiorflll-18) se calcule de maniere régressive il faut, pour la détermination des

ny,;, la donnée day,; . En remplacanty,; _1 pardy,, -1 - N, + Broi,—1 d'apres(l-18)

alors la condition aux limites (l11-17.b) nous donne

(Dy = Cymyy, )-dxy 1 + Aq. Bror,, -1
By.dx; 1 +A;(1— g 1)

Nyr, = (I — 21)

Cependant pour s’assurer que le processus de calcul ne diverge pas a cause des accumulations
des erreurs il faut que

|| <1 vie[2; I, —1]
Cette condition de stabilité est respectée si les coefficients des systemes matriciels vérifient
l'inégalité suivante:

| amk| > | awi| + [aex]
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En analysant les relationdIl — 10) nous voyons que le schéma que nous avons choisi
respecte toujours ce critére de stabilité.

» Principe de la méthode de double balayage ou algorithme de Thomas
Si nous connaissons tous les coefficients qui apparaissent dans les rdHtierByg), nous
pouvons alors calculer les coefficierdg; et By; grace aux relationdll-19) en faisant
varier i de 2 jusqu'a I, —1. En partant de la valeur dg,, donnéee par I'expression
(ITT — 21) nous pouvons alors déterminer tgg; en variant en sens inverse c’est- a- dire de
I, —1jusqu’a 2.
Mais étant donné que les coefficients des matrices sont des fonctions des inagnnpesr
appliguer la méthode a double balayage, il va falloir utiliser une méthode itérative.

> Principe de la méthode itérative
En se donnant des profils arbitraires notg§ des densitésy,; a l'itération(m ), nous
pouvons en déduire les coefficients des matrices et trouver grace a l'algorithme de Thomas
des nouvelles distributions des densitg¥ que nous mettons sous la forme

est __

i = F(ng} nj}, x;) (11 — 22)

Si I'écart entre les profils arbitraires et ceux estimés n’est pas suffisamment petit alors nous
allons passer a l'itération suivante (m +dr remplacam;’; par:

ni ! = (1 - w).nff + . F(n;, nf}, x;) (111 - 23)

avecw le parameétre d'itération tel qe< w < 2. Si0 < w < 1 la méthode itérative est dite

de sous- relaxation. On parlera de méthode de sur- relaxation lbrsagwe< 2. Dans le cas
ou w = 1 la méthode est dite méthode du point fixe qui neveoge que quanﬁﬂ < 1 pour

tout x appartenant au domaine d’étude.

Lorsquenj;!

est proche day; alors la valeur day,; trouvée est considérée comme solution
du system€lll — Eq) aux erreurs de machine et de méthode prés. Pour critere d’arrét nous
prenons, pour chaque espéce (les électrons et les excitons)

L 1 i=I
mlnm+1 |2 mlnm+1 ;nll

=1 m+1
P L

Max <& (III - 24)

)

l Imlnm+1
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3. Algorithme de résolution
Dans ce paragraphe nous exposons les différentes étapes du processus de calcul.
Etape 1 On donne toutes les constantes physiques, géométriques et numériques qui rentrent
dans les systéemes d'équations discrétisées. Il faut aussi imposer un autre critere d'arrét
lorsque le nombre d’itérations devient prohibitif. On poserg,, le nombre d'itérations
maximal imposé
Etape 2 On initialise le compteur d’itératiom =1 et on donne les profils arbitraires des
électrons et des excitormf; et m;)
Etape 3 On calcule les coefficients des équatifiiis— 17) traduisant les conditions aux
limites pour les électrons.
Etape 4 On détermine la distribution des densités des électrons pour trounéflesec
I'algorithme de Thomas.
On va maintenant déterminer les densités des excitons
Etape 5 On utilise les densitégs’’ pour calculer les coefficients des équati¢is— 17)
pour les excitons.
Etape 6 On détermine la concentration des excitiofi§ arace a I'algorithme de Thomas
Etape 7 Si le test (Il — 24) est satisfait, on fait les calculs annexes et on arréte le programme.
Sinon on vérifie d’abord sh = m,,,,, ; Si tel est le cas on arréte les calculs afin de chercher
les sources de non convergence. Dans le cas contraire on augmente l'inerémiene
unité, on remplacenl; et n; par nl;! et ni'données par la relatiofill — 23) et on

retourne a 'Etape 3.
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Conclusion

Dans ce travail, nous avons prolongé le modéle standard de semi-conducteur des piles
solaires en vy incluant les effets des excitons, du champ dans la zone de déplétion et en
utilisant le modéle d&hockley-Read pour le taux de recombinaison en valuing’en suit
gue nous obtenons un modele fortement non linéaire qui nécessite de facto 'usage d’'une
méthode numérique pour la détermination des densités des porteurs. Pour intégrer nos
éguations nous avons choisi la méthode volume de contréle et utilisé la méthode de double
balayage combinée a un schéma itératif pour résoudre les équations discrétisées. Enfin nous

avons donné les conditions de stabilité.
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. Surle code de calcul

Le code de calcul que nous avons mis au point est échberan 95. Il comprend un
programme principal et trois sous- programmes. Le premier nous donne le maillage du
domaine. Le second résout les systémes d’équations par la méthode de Thomas et le troisieme
calcule les coefficients issus de la discrétisation par la méthode de Patankar.

Lors de I'exécution le programm#emande les données numériques (critere d’erreur,
parametre de relaxation), géométriques (longueurs de la cellule et de I'émetteur) et physiques
(concentrations des donneurs, intrinseque, la longueur d'onde et lirradiance spectrale
correspondante) qui rentrent dans les calculs ainsi que les types de conditions aux limites
(conditions de Dirichlet, de Neumann, de Robin). Ensuite il calcule les grandeurs
intermédiaires comme les longueurs de diffusion, les coefficients de diffusion, la longueur de
charge d’espace, les nombres caractéristiques Enfin le programme nous donne les
distributions des électrons et des excitons.

Le code de calcul a été validé par en comparant les résultats issus de notre code de calcul
avec ceux trouveés par S.Ndiaye [12] qui a déterminé la densité des excitons dans un semi-
conducteur de type en utilisant un systeme d’équations électrons- excitons linéaires sans
présence de champ électrique.

[I.  Quelques résultats et commentaires
1. Conditions de calcul

Les résultats qui suivent ont été effectués a partir des expressions suivantes

KgT ) Na.Nd
vy = Xl ; Vb1=VT.ln( . )
q nj
no—ni2 10° ; n o—ni2 10°
pno =3, ¢ PO =R
135010~4.VT 48010~4VT
Dn = ——— ; Dp =

81.Na 350Nd
/1+— /1+—
Na+3,21018 Nd+1,051018
1265

Na.10_16)
8,5

1074

D, = 0,02586 |65 + 072

1+
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Na \05 EexNa 3
E..Na = Ey,,. [1 - (nMott) ] ; Toa5.10° = 16,74
2€ Na+Nd _ 12107
W= \/ o Nd 1076,V ; =
501016
_ 12107° : S S
! 1+5,0T:16 ’ - (1+7,ol::15)
a(A) =0.526367-1.1442K/+0.585368K 2+0.039958 3
N(A) = 5,031018AP(2) : Gyo = [ a(A)N(Q)

Geho = fe- a(l)N(A)

2. Quelques résultats

Puisque l'influence des excitons dans le fonctionnement d’'une photopile est en partie
due a la présence du coefficient de couplage exciton- électron dans les équations, nous allons
donc mettre en évidence les effets du coefficient de liaison des excitons b (qui constitue un
parametre transversale) et du parametre bs sur la distribution des porteurs. Nous regarderons
les cas d’'un couplage fort, moyen et faible. Dans tout ce qui suit nous avons choisi
N, = 10"16¢m3 . N=10""cm™3 ; pn=1,4510"1%m™3

La longueur de la cellule est L = 200.18cm et celle de I'émetteur est fixéda510~*cm

La longueur d'onde esD.89um ce qui correspond a une irradiance spectrale de
0,2Wem pym™1,

Dans ce qui suit nous avons imposé la méme condition de Dirichlet a la face avant (x=0) pour
les électrons. Des conditions de type Fourier sont par contre imposées a la face arriére et pour
les électrons et pour les excitons.

Les tests que nous avons au préalable menés ont montré que le nigjlla@01 (nombre

de noeuds total) df, = 81 (nombre de nceuds dans la zone de charge d’espatsjtue un

bon compromis entre un temps de calcul acceptable et un volume de calcul raisonnable.
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2.1Cas d'un couplage fort
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Figure 2-1: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule pour b=10"% ; b, =0 ;f, =1 avec une recombinaison en surface pour les

excitonsS, = S, = 108¢cm.s™ 1!
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Figure 2-2: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule poub =107 ; by, =0 ;f, =05 S, =S, = 108cm.s7 1!
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Figure 2-3: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule pour b=10"° ; b, =0;f, =1 n.(0) = ny
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Figure 2-4: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule pour b=10"° ; b, =10"*; £, =1 n,(0) = nyy
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2.2 Cas d’'un couplage moyen
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Figure 2-5: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule poub =107 ; b, =0;f, =1 S, =S5, =10%cm.s7?
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Figure 2-6: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule poub =107 ; b, =0;£, =05 S, =S,=10%m.s7?!
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2.3 Cas d’'un couplage faible
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Figure 2-7: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule pourb =107 ; b, =0;f, =1 S, =S5,=10%m.s™?
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Figure 2-8: Distributions des électrons et des excitons en fonction de la profondeur de la
cellule poub =107 ; b, =0 ;f, =1 n.(0) = n,,
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Les courbes des figures montrent que les coefficients b et bs, de méme que la nature des
conditions aux limites ont beaucoup d’importance sur les distributions des porteurs. En outre
nous constatons que les plus importantes variations se font au niveau de la zone de déplétion.
Il est a noter qu’avec les parametres de calcul que nous avons utilisés le facteur d’absorption
des photonsft) n'a pas beaucoup d’influences sur les distributions. Cela est en partie da a la

valeur assez élevée du coefficient d’absorptimules 2- 1 et 2- 2)

Lorsque nous imposons des vitesses de recombinaison en surface élevées sur la face avant
pour les excitons lI'essentiel des transferts se font en particulier au niveau de la zone contigie
a la face avant ce qui entraine de faibles valeurs de la densité des excitons comme nous

pouvons le constater sur les courbes des fig(#ess; 2-2 ; 2-5 ; 2-6; 2-7; 2-9).

Les courbes defigures (2-3 ; 2-4 ; 2-8 ; 2-10) montrent que le coefficient b a beaucoup
d’influence surtout sur la distribution des excitons. Le couplage a pour effet d’augmenter les

valeurs des densités des excitons et s’opposent aux phénomenes de recombinaison en surface.
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Conclusion générale

Dans ce travail nous avons modélisé mathématiqguement et numériquement les distributions
des excitons et des électrons dans une photopile. Le caractére fortement non linéaire des
éguations qui régissent le fonctionnement de notre cellule ainsi que le fort couplage des
conditions aux limites font qu'une méthode numérique s’'impose pour résoudre notre
probléme.

Pour discrétiser le domaine physique nous avons choisi un maillage a pas variables de
type cosinus afin de minimiser les effets de discontinuités dus a la présence du champ
électrique et de la petitesse de la zone de déplétion. Notre maillage tient compte aussi de la
nature des conditions aux limites. Les équations du modele mathématique sont intégrées
numériguement en utilisant la méthode de volumes finis qui est une méthode trés performante
car elle conserve les continuités des flux locaux et globaux.

Les coefficients issus de la discrétisation sont déterminés grace a la loi de puissance de
Patankar qui assure une forte stabilité aux schémas.

Aprés avoir rendu les systémes matriciels obtenus sous forme tri-diagonale, nous les
avons résolus en utilisant I'algorithme de Thomas combiné a une méthode d'itération de
relaxation ligne par ligne.

Le code de calcul que nous avons mis au point est fiable et accessible. Elle n’est pas
«cloudée» et donc on peut suivre le déroulement des opérations et contréler les calculs. Son
exécution est facile et n’exige aucune compétence avérée ni en calcul numérique ni en
langage informatique.

Cet outil de base est cependant a étendre en y incluant par exemple des routines de
calcul de l'irradiance spectrale, des réponses spectrales, des photo-courants. Nous pouvons
aussi le modifier a 'avenir en tenant compte de certains parametres ignorés ou négligés.
Nonobstant la prise en considération de la concentration des trous dans toute la cellule et d'un
champ électrique donné dans la ZCE, notre modéle n'est toujours pas général, mais il couvre

la plupart des vraies situations de semi-conducteur.
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/ RESUME:

Nous nous proposons de mettre au point un code de calcul stable et viable permettant
d’étudier l'influence de lincorporation des excitons- longtemps négligée- dans une celldle
solaire(Si) de type ip. Le modéle mathématique décrivant les comportements des densité
des électrons et des excitons est constitué de deux équations différentielles fortement couplées
entre elles et aussi couplées avec leurs conditions aux limites. Ces équations sont
approchées, apres discrétisation par la méthode de volume de contréle de Patankar, par|deux
systemes algébriques non linéaires. Elles sont résolues en utilisant I'algorithme de Thoinas

combiné avec un schéma itératif de relaxation ligne par ligne.

Apres avoir validé le code de calcul nous avons déterminé les distributions des
densités des électrons et des excitons en fonction de certains parametres géométrigues,
physiques et des propriétés intrinseques des porteurs.
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