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Introduction générale

Introduction générale

En dehors de ces applications classiques en détection HF, redressement a fort courant
ou commutation dans les circuits analogiques, le contact métal-semiconducteur (MS) ou
diode Schottky constitue un moyen puissant d'investigation pour I'étude des propriétés des
semiconducteurs.

Dailleurs, les premiers dispositifs eélectroniques a semiconducteurs étaient des diodes
basées sur le contact entre un métal et un semiconducteur appelées diodes a pointes [1].
Leurs emplois fondés sur un fait découvert expérimentalement par Bardeen en 1874: le
redressement de faibles signaux alternatifs au contact d'une aiguille métallique avec des
cristaux de certains minéraux & semiconducteurs naturels. De tels appareils primitifs étaient
peu sOrs et leurs caractéristiques étaient instables et variables d'un élément a l'autre.
Néanmoins, ils ont servi comme outil de base a I'étude du phénomene de redressement
gu'on connait actuellement dans ces dispositifs.

La meilleure compréhension de ce phénomene de redressement n'a débuté qu'en
1931, lorsque Schottky et, indépendamment Mott, ont montré que lors de la mise en
contact d'un métal avec un semiconducteur, il se produit a la région d'interface des deux
matériaux une hauteur de barriere de potentiel. Par la suite, Tamm, Schokley [2] et
Bardeen ont étudié l'influence des états de surface sur le mécanisme de formation de la
hauteur de la barriére de potentiel. Cette étude a contribué beaucoup a la compréhension
des mécanismes de conduction dans ces contacts.

Les contacts métal-semiconducteurs consistent donc en I'existence d'une barriére de
potentiel, des mécanismes de transport de charges et des états de surface. Ils peuvent se
comporter soient comme des contacts redresseurs soient comme des contacts ohmiques.
Les contacts MS redresseurs sont utilisés, en pratiqgue, dans le domaine de la
radiofréquence et dans les circuits analogiques; leurs particularités résident en Il'absence
presque totale des porteurs minoritaires et leurs faibles capacités: en revanche, les contacts
métal-semiconducteur ohmiques sont tres utiles pour les interconnexions dans les circuits
intégrés.

Notre travail s'inscrit sur I'étude et la caractérisation électrique des structures
Schottky en vue de leurs propriétés électriques et leurs utilisations dans les générateurs
photovoltaiques. Actuellement, la production de I'énergie domestique et dans I'industrie est
basée, en grande partie, sur une ressource limitée qui devient de plus en plus rares, pendant
que les demandes énergétiques du monde s'élevent continuellement. Etant donné que cette
forme d'énergie couvre une grosse partie de la production énergetique actuelle, il s'avere
nécessaire de trouver une autre solution pour prendre le relais. La contrainte imposee est
d'utiliser une source d'énergie économique et peu polluante.la recherche des ressources
d'énergie alternatives est devenue une question cruciale de nos jours. Beaucoup de
recherches scientifiques ont été menées dans le domaine de la production d'énergie
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nucléaire et la production d'électricité par le vent et la transformation d'énergie solaire.
Dans ce dernier cas la conception, l'optimisation et la réalisation des systemes

photovoltaiques sont des problémes d'actualité. La résolution de ces problémes conduit
srement a une meilleure exploitation de I'énergie solaire. Ces systemes photovoltaiques
générateurs d'électricité peuvent étre exploités dans différents lieux: électrification des sites
isolés, installation dans les batiments ou raccordement direct au réseau d'électricite,...

Actuellement le matériau principal de la conversion photovoltaique est le silicium
sous ses différentes formes. L'inconvénient majeur de cette énergie est le faible rendement
des matériaux de conversion et le colt elevé. Les cellules solaires en couches minces sont
considérées comme des alternatives principales et peu codteuses aux cellules
conventionnelles a base de plaquettes. Avec I'épaisseur de quelques microns et ci-dessous,
elles peuvent de maniere significative diminuer la quantité du matériel semiconducteur
exigé, et ainsi, réduire les colts de production de telles cellules [3]. Cependant, en raison
de l'absorption relativement faible de la lumiére par ces matériaux, des mécanismes plus
efficaces de piégeage de lumiére sont nécessaires pour une meilleure performance par
rapport aux cellules solaires a base de plaguette.

Dans ce contexte, le travail présenté dans cette thése a porté sur la conception, la
modeélisation et la caractérisation de contacts métal — semiconducteur.

Ce manuscrit se présente de la fagon suivante:

oDans le premier chapitre, nous commencerons par donner les
supports théoriques nécessaires a la compréhension du fonctionnement des
structures étudiées. Nous donnerons une bréve introduction des contacts MS

oet discuterons les modéles de base de la formation du SBH. Nous
présenterons ensuite, les modeles théoriques utilisés pour rendre compte des
processus de transport qui peuvent régir le transport de charges dans nos
structures.

oDans le second chapitre, nous utilisons la simulation numérique a
deux dimensions pour analyser les différentes propriétés des contacts MS,
en utilisant le logiciel TCAD-SILVACO qui est un simulateur puissant de
dispositifs a semiconducteur et permet d’extrapoler le comportement
électriqgue du composant électronique en se basant sur des modéles
spécifiques pour chaque phénomene. nous présenterons les résultats de
simulation concernant les propriétés électrique de notre structure et aussi
I'effet d'ajout d'une protection périphérique sur ces propriétés.

oDans le troisiéme chapitre, nous présentons les intéréts des cellules
photovoltaiques sur couche mince et I'effet des plasmons de surface sur
I'amélioration de I'absorption de ces cellules. Enfin, nous donnons un vue
historique sur le champ du plasmons de surface et leurs applications.

oDans le quatrieme chapitre, nous analyserons les résultats de
simulations d'une cellule photovoltaique de type Schottky pour différentes
températures et éclairements, et étudierons comment peuvent les couches
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antireflets, la texturisation et les nanoparticules améliorer le rendement de
ces cellules.
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CHAPITRE I : PHENOMENOLOGIE ET MODELES DES
BARRIERES SCHOTTKY

INTRODUCTION

La technologie des dispositifs électroniques a semi-conducteurs repose en grande
partie sur des jonctions métal-semi-conducteur. Depuis que le comportement redresseur
des contacts métal / semi-conducteur (M/S) a été découvert, de plus de cent ans, beaucoup
d'effort théorique a été consacré a interpréter les mesures électriques dans ces systémes,
tels que les caracteristiques 1-V et C-V, et prévoir la valeur des paramétres qui entrent
dans les modeles semi-empiriques développés dans ce chapitre. Le plus important de ces
parametres est la hauteur de la barriere Schottky (SBH). Les modéles semi empiriques de
transport sont largement répandus, et fournissent généralement une bonne description des
données expérimentales. Les mécanismes physiques derriere la formation de la barriére
Schottky, cependant, demeurent une question de discussion.

Dans ce chapitre, nous donnons d'abord une bréve étude du comportement des
contacts métal/semi-conducteur et définissons les grandeurs qui caractérisent les interfaces
et conditionnent les transferts de charges entre les matériaux. Puis nous donnons une
description de certains des modeéles de base qui concernent la formation de la barriére de
potentiel et discutons leurs propriétés et implications générales. Dans la derniere partie de
ce chapitre, nous étudions brievement les mécanismes de conduction dans les diodes
Schottky.

I.1 GENERALITES (CONTACTS METAL / SEMI-CONDUCTEUR)

1.1.1 CONTACTS REDRESSEURS

La figure 1.1 (a) présente le diagramme énergétique d’un contact redresseur métal/
semi-conducteur de type n a I’équilibre thermique, c-a-d, sans polarisation externe
appliquée.

La quantité centrale est la hauteur de la barriére Schottky q¢sn, qui est la différence
entre le maximum de la bande de conduction Ec et le niveau de Fermi FL a l'interface.
Pour un semi-conducteur de type p, la quantité principale est la différence entre le niveau
de Fermi FL et le minimum de la bande de valence Ey , est noté q¢sp . La hauteur des
barrieres gq¢en €t qgep est une propriété intrinseque de I'interface M/S, qui ne dépend pas,
en principe, de la tension de polarisation appliquée ou de dopage du semi-conducteur. Elle
est reliée par la regle de Schottky [4]:

O¢ep +Q¢en = Eg (1.1)
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Ou Egq est largeur de la bande interdite du semi-conducteur.

L'abaissement de la hauteur de la barriére SBH indiqué dans figure.1.1, q4¢, est dd
a la force image prés de la surface de métal. La courbure des bandes dans le semi-
conducteur (figure.1.1), est due a une charge d’espace positive des ions donneurs qui ne
sont plus compenseés pres de l'interface. Dans le volume du semi-conducteur, la charge
uniforme des donneurs ionisés est compensée par la densité des électrons dans la bande de
conduction. Au lieu de cela, plus prés du métal, la densité des électrons dans la bande de
conduction diminue exponentiellement avec la différence Ec -Ers .

La région résultante épuisée des électrons pres de l'interface, appelé la zone de
déplétion, a une largeur W donnée par [5]

| 2&4 vy KT
W—\/qND(¢Bn Vn v QJ (1.2)

Ou & est la permittivité diélectrique du semi-conducteur, Vn est la différence
d’énergie entre le niveau des porteurs majoritaires et la bande de conduction du semi-
conducteur, Np la densité des porteurs, V la tension de polarisation, g la valeur absolue de
la charge d'électron, et KT I'énergie thermique.

La courbure des bandes dans la zone de déplétion, représente une barriere de
potentiel pour des électrons. Pour un semi-conducteur de type p, la région d'interface est
épuisée des trous. Les bandes se courbent dans la direction opposée, et les quantités ¢en ,
Vh, et Np sont remplacés par les quantités ¢sp, Vp, et N o dans I'éguation (1.2), ou Vp est
la différence entre FL et la bande de valence du semi-conducteur et Na la densité des
accepteurs. La zone de déplétion (dont la largeur typique est 100 —1000 °A) est
responsable du comportement de rectification du contact.

e

E af—
----- —_—
e
- \." -:}.1.: ~——V0 2 E
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Epn LY T S— Erm ¥
EF:
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Figure.1.1: Diagramme des bandes d'énergie pour un contact metal / semi-
conducteur de type n. A I'équilibre thermodynamique (a), et sous une polarisation directe
V (b)
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Le diagramme des bandes d’énergie sous une polarisation directe est illustré dans
figure. 1.1(b). Comme d'abord suggéré par Schottky [6], la chute de tension se développe
entierement dans la zone de déplétion, et change la forme de la barriere. Dans le volume du
semi-conducteur, les électrons acquierent une énergie additionnelle qV, de sorte que le
nombre d'eux ce qui peuvent surmonter la barriére augmente exponentiellement avec V, et
ainsi le courant sera en fonction de la tension. Quand qV devient comparable au SBH, la
zone de déplétion disparait (régime de bande plat), et le contact devient approximativement
ohmique.

Si une polarisation inverse est appliquée, la largeur de la zone de déplétion augmente
et la barriere de potentiel devient plus haute pour les électrons du semi-conducteur, de
sorte que de moins en moins d'eux puissent atteindre le métal. Cependant, les électrons de
métal qui ont une énergie thermique suffisamment pour surmonter le SBH sont accélérés
dans la zone de déplétion et donnent une petite contribution négative au courant.

1.1.2 CONTACTS OHMIQUES

Une situation, dans laquelle le contact est idéalement ohmique, indépendamment des
propriétés de dopage du semi-conducteur, est quand le SBH disparait ou est négative (plus
précisément, plus petit que V»). La figurel.2 montre le diagramme énergétique d'un contact
ohmique métal / semi-conducteur de type n avec un petit négatif SBH.

Comme dans le cas d’un contact redresseur, un réarrangement des électrons de
conduction se produit a l'interface. Quelques électrons passent du métal dans le semi-
conducteur en raison du SBH négatif, et s'accumulent & I'interface [7].

Puisque la densité Nc d’états effective de la bande de conduction est en général 100
a 1000 fois plus grande que la densité des impuretés, la zone d'accumulation est beaucoup
plus mince que la zone de déplétion, comme peut étre estimé en remplacant Np par N¢
dans Eq.(1.2).

Quand la jonction est polarisée, la tension de polarisation est répartie dans tout le
semi-conducteur, et les porteurs peuvent couler librement a travers l'interface due a
I'absence de la barriére de potentiel. En technologie de dispositif, "les contacts ohmiques"
sont les contacts qui ont une résistivité négligeable relativement a la résistivité du volume
du semi-conducteur.

En général, les contacts redresseurs ou ohmiques peuvent étre obtenus selon la
différence des travaux de sortie des matériaux et le type du semi-conducteur comme suit :

Avec om> ¢s le contact métal-semi-conducteur (n) est redresseur
le contact métal-semi-conducteur (p) est ohmique
Avec ¢m> ¢s le contact métal-semi-conducteur (n) est ohmique

le contact métal-semi-conducteur (p) est redresseur
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Figure.1.2. Diagramme énergétique d'un contact ohmique métal / semi-conducteur
de type n avec une petite négative hauteur de barriere, a l’équilibre thermodynamique (a),
et sous polarisation (b).

1.2. THEORIES DE FORMATION DE BARRIERE SCHOTTKY

La hauteur de la barriére Schottky SBH (q¢#en 0ou qgsp) joue un role central : elle
commande le profil entier des bandes d'énergie de la jonction, et ainsi les caractéristiques
électriques du contact. Cependant, l'issue des parameétres et les mécanismes physiques qui
déterminent la valeur des SBH restent ouverts.

Au cours des années, plusieurs des modeles ont été proposés pour expliquer la
formation de la barriere Schottky. Nous n'entreprendrons pas une discussion approfondie
de tous les modeéles existants, mais décrivons seulement brievement les modéles les plus
importants.

1.2.1. THEORIE DE SCHOTTKY

Quand un semi-conducteur est mis au contact avec un métal, il s’établie une barriére
de potentiel électrostatique entre les deux matériaux.

La figure (1.3) représente la structure de bande d’un couple M/S de type N (a.
matériaux séparés, b. matériaux en contact) dans ce dernier cas, le semi-conducteur perd
des ¢lectrons qui s’accumulent a la surface du métal et une charge d’espace positive
provenant des donneurs ionisées apparait dans le volume du semi-conducteur. La neutralité
électrique est obtenue par une charge négative créée par 1’accumulation des électrons a la
surface du métal. Un équilibre s’établit dés que les niveaux de Fermi des deux matériaux
sont alignés. Lorsque, a température constante la redistribution des charges est terminée, la
barriere de potentiel est fixée. La barriére de potentiel (q¢s) , vue du coté du métal, est
alors égale a la différence entre le travail de sortie du métal et I’affinité électronique ys du
semi-conducteur [4].
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P8 =Pm — Xs (1.3)

Vue du coté semi-conducteur, elle est égale a la différence entre le travail de sortie
du métal et celui du semi-conducteur.

Vi = @m — s (1.4)
Vide Fide e "
' Y & III.
Iq;{; qe. qV
3 - E; q¢s _
Er: —
Gy
_ -:' LFm LF:
£ Fim
A N &
Ly e E'I-
Aetal Semi-conducteur Meial Semi-conducteur
a) b)

Figure.1.3. Structure de bande d’un couple métal | semiconducteur de type n
a) matériaux séparés

b) matériaux en contact.

1.2.2. THEORIE DE BARDEEN

D’apres la théorie de Schottky, la barriere de potentiel dépend de la nature du métal.
Cependant, des résultats obtenus sur des jonctions réalisées a 1’air ont montré que la
barriére était indépendante de la nature du métal. J.Bardeen en 1947 [8], a montré que ceci
était d0 a la présence des états de surface existant sur le semi-conducteur. Ils proviennent
de la rupture du réseau cristallin a la surface du cristal. Ils sont en densité trés élevée,
environ un état par atome de surface. De méme, ces états peuvent provenir des impuretés
adsorbées a la surface du semi-conducteur.

L’échange de charges par le semi-conducteur va donc se faire avec ces états et la
hauteur de barriére est alors indépendante de la nature de métal dépose.

La figure (1.4) représente le diagramme d’énergie d’une jonction (M/S) de type N en
présence des états de surface. D’abord la charge globale en surface du semi-conducteur est
nulle, mais 1’équilibre thermodynamique n’est pat réalisé ceci di a la présence des états
vides entre q¢o et le niveau de Fermi. ¢ étant le niveau de neutralité des états de surface.
Au fur et a mesure que les états vides se remplissent entre q¢v et Er, 1’équilibre
thermodynamique se réalise entrainant la formation d’une charge positive dans le volume
du semi-conducteur qui compense la charge négative a la surface. On assiste donc a une
courbure des bandes avant la présence du métal. Aprés contact, une faible fraction des
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électrons quitte ces états vers le métal. Mais comme leur densité est importante, il n’en
résulte qu’un trés faible déplacement du niveau du semi-conducteur en surface et la
courbure des bandes n’est pratiquement pas modifiée. Dans le cas ou la densité d’états de
surface est trés grande (10'% & 10'3 états cm eV?), Bardeen a montré que la hauteur de
barriére est indépendante du métal. Elle a pour valeur :

Eg
P =——dy (1.5)
q
vide vide vide
ae gV
I I
Y \ _-Et ﬂﬁf‘B - E
E, E Er, - [qsﬂn Er.
- I™ g
gdF I ¢ Ee
0 I D N R

Figure.1.4 : diagramme d’énergie d’une jonction métal / semi-conducteur de type n
en présence d’états de surface

1.2.3. THEORIE DE COWLEY ET SZE :

Les deux théories citées précédemment représentent chacune un cas limite. Dans un
premier, la hauteur de la barriere ne dépend que du métal et dans un deuxieme, elle dépend
des états de surface. Cependant le cas intermédiaire qui est d’ailleurs le plus fréquent, est
celui ou la barriere est gouvernée a la fois par les états de surface et par les travaux de
sortie des matériaux.

A.M.Cowley et S.M.Sze [9] , ont proposé une théorie unifiant celle de Schottky et
celle de Bardeen. Ils supposent I’existence entre les deux corps d’une couche interfaciale
mince d’épaisseur Di. La figure (1.5) représente le diagramme de bande d’un contact
métal-semi-conducteur en présence d’une couche interfaciale. L’expression de la hauteur
de barriére est alors [8]:

E
g = 7(dn —Zs)+(1—7)[?g—¢oj—A¢
(1.6)

Ou 4 ¢ représente 1’abaissement de la barriére par effet de la force image ou effet
Schottky.
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E 1/2
A¢:( g J ot y=— (1.7)

Areg - & + 02D Ny

E étant le champ électrique et N, la densité des états de surface.

&s et i représentent respectivement la permittivité du semi-conducteur et de la couche
interfaciale.

D’apres 1’expression (1.6), on retrouve les deux cas limites de Schottky et de Bardeen
suivant que Ns tend vers zéro ou vers 1’infini.
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Figure.1.5 : Contact métal/semi-conducteur avec etats de surface et couche
interfaciale.

1.2.4. MODELE D’INTERFACE LINEAIRE

Kurtin, McGill,et Mead [7] ont proposés un model d’interface linéaire ou ils ont
assumés que la hauteur du barriére q¢e ou ¢s (potentiel) dépend linéairement du travail de
sortie du métal.

¢B =1Ppm +C (1.8)

Ou y est un parametre de pente qui reflete la sensibilité de ¢ au métal et C est une
constante de dimension d’un potentiel.

A partir d’'une compilation des données expérimentales pour plusieurs semi-
conducteurs, ils se sont corrélés y avec l'ionicité de liaisons des semi-conducteurs. La
figure (1.6) représente la variation de y avec I’ionicité du semi-conducteur. Cette ionicité
est mesurée ici par la différence d’électronégativité des constituants du matériau.

Pour les semi-conducteurs covalents ou pseudo-covalents, tels que Ge, Si, GaAs et
InP, y est tres faible (environ 0.1), la barriére de potentiel est alors peu sensible au travail
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de sortie du métal car le niveau de Fermi est ancré par les états de surface. Par contre pour
les matériaux plus ioniques, dans lesquels la différence d’électronégativité des constituants
est supérieure a leV, le travail de sortie du métal joue un role majeur. C’est le cas de la
plupart des composes I1-VI, et des composés 111-V du haut du tableau de Mendéléev.

A
1
L v Zns AlN ZnoO
0.8
0.6 C’ds
ZnSe
0.4l /
CdSe
CdTe
0,21 GaP
Ge GaAs
Si InSh InP
0 : . , , L
0 0.4 0.8 1,2 1.6 2

Figure.1.6 : variation du parametre de pente () avec la différence
d’électronégativité (A) des constituants du semi-conducteur [7].

1.2.5. MODELE DE MIGS (INDUCED GAP STATES MODEL)

Le travail de Heine [6] a été motivé par 1'observation que les valeurs du parametre y
sont fondamentalement les mémes pour des interfaces avec et sans d’une couche
interfaciale. Au lieu des états de surface, Heine souligne le réle des (MIGS). A n'importe
quelle interface de solide/solide, il y a trois genres d'états électroniques : ceux qui
propagent des deux cOtés de la jonction, ceux qui propagent dans un matériel et
affaiblissent dans l'autre matériel, et ceux qui se délabrent en les deux matériaux et sont
localisé a l'interface.

Les MIGS appartiennent au deuxieme groupe; ils ont des énergies dans le gap
fondamental de semi-conducteur, et ils affaiblissent exponentiellement du coté semi-
conducteur de la jonction. Les queues de MIGS peuvent stocker une charge dans le semi-
conducteur, & une certaine distance de la surface du métal, comme dans le cas des états de
surface.

L'expression correspondante pour la pente y a la méme forme que dans le modele de
cowley et Sze, mais Ns est remplacé par la densité extérieure de MIGS, Ds, et I'épaisseur
Di de couche interfaciale est remplacée par une distance efficace, connexe a la longueur
d'affaiblissement Js de queues de MIGS.
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Figure.1.7 : Fonction d’onde aux interfaces métal/semiconducteur [4].

1.2.6 LE SBH ET LES LIAISONS CHIMIQUES D'INTERFACE

Quand un contact intime M/S est formée a I'équilibre thermodynamique, des liaisons
chimiques sont établies a I'interface. Toutes les propriétés électroniques de l'interface de ce
contact sont naturellement influencées par ces liaisons d’interface.

La pertinence des liaisons de la structure a I’interface de M/S avec la détermination
de la hauteur de la barriére Schottky SBH a été proposée par Andrews et Phillips [4] dans
leur étude de la chaleur de formation des siliciures —4H:. Ces résultats sont représentés

dans la figure.1.8.
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Figure.1.8. : Les hauteurs de la barriere des interfaces de siliciure des métaux de
transition-Si sont tracées en fonction de la chaleur de la formation de siliciure

don = 0.83+0.184H:. [4].
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Le SBH du siliciure a été montré pour se corréler linéairement avec la chaleur de la
formation du siliciure. Ainsi la dépendance linéaire entre la hauteur de la barriere de
siliciure avec —4H; a été rationalisée en raison de la longueur de liaison métal/Si et
faiblesse d’interaction. Dans le méme esprit, Brillson a proposé d'analyser le paramétre de
pente en termes de chaleur de la formation du semi-conducteur, puisque c'est une mesure
de la réactivité chimique a l'interface.

1.2.7. MODELE UNIFIE DE DEFAUT (UDM)

Aprés le travail de Bardeen, il ait été bientbt identifié que les états de surface
intrinséques du semi-conducteur ne pourraient pas d'une maniére satisfaisante expliquer le
goupillage observé du niveau de Fermi aux contacts métal / semi-conducteur covalent.

En particulier, on le sait qu'il n'y a aucun tel état dans la bande interdite sur les
surfaces (110) de GaAs [10], mais les contacts métal/GaAs (110) montrent toujours un
ancrage de FL. Par conséquent, des états localisés extrinseques ont été suggerés. Pour des
composés I11-V, Spicer et Co-Workers , ont proposé que les défauts soient produits prés de
la surface de semi-conducteur quand le métal de contact est déposé sur cette surface. Ces
défauts menent a goupiller le niveau de Fermi. Ceci s'appelle le modéle unifié de défaut
(UDM).

Hughes en 1986 a proposé que le goupillage de FL soit provoqué par des défauts
extrinséques dans le semi-conducteur résultants de l'incorporation des impuretés ou des
atomes de métal déposés dans le réseau du semi-conducteur.

1.3 MECANISMES DE CONDUCTION DANS LES DIODES SCHOTTKY

[.3.1. INTRODUCTION

Les caractéristiques courant-tension d'une diode Schottky est généralement décrit par
I'émission thermoionique [5]:

J=3p e/ _q) (1.9)

Ou V la tension appliquée, k la constante de Boltzmann, T la température, n le facteur
d'idéalité, et Jo la densité de courant de saturation :

— A T2 - 97B
(1.10) Jo=AT -exp( T j

A" est la constante de Richardson.

Pour une diode Schottky idéale, le facteur d'idéalité, n est égale a 1’unité, et la
hauteur de la barriére (en eV) est indépendante de la température et de la tension de
polarisation.

La densité de courant de saturation Jo, et le facteur d'idéalité n peuvent étre obtenus
a partir de Il'interception et de la pente des courbes In (J) = f(V), respectivement, sous la
forme :
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LnJ=In Jo+ qV/InkT (1.11)

Si A" est connu, la hauteur de la barriére Schottky peut étre calculé aprés que Jo
soit déterminé a partir de 1’équation (1.11),

KT, [ AT?
¢B—F|r{ 7 j (1.12)

Dans la pratique, A* est inconnu et les mesures | — V dépendants de la température
sont utilisés pour déterminer la hauteur de la barriere et la constante de Richardson.

La hauteur de la barriere et la constante de Richardson peuvent étre extrait par la
méthode de Richardson :

In(‘]—gj:ln A*—i¢5 (1.13)
T KT

Cependant, Pour la plupart des (Si et les semi-conducteurs 111-V) diodes Schottky,
on a observé une déviation de I'émission thermoionique idéale. On observe aussi que le
facteur n d'idéalité augmente considérablement quand la température est abaissée (et est
beaucoup plus grand que l'unité a des températures basses). D'ailleurs, les courbes
conventionnelle de Richardson In Jo = f(1/T) ne sont pas linéaires. Au lieu de cela, les
courbes modifies In Jo = f(1/nT) , qui sont linéaires, sont employés pour extraire la
hauteur de la barriere Schottky. Pour les semiconducteurs non dopés ou faiblement dopés,
on constate que cette déviation ne peut pas étre expliqué par ’effet Schottky, les effets
tunnel, ou le courant de recombinaison dans la région de déplétion. Pour expliquer ces
anomalies de la barriere Schottky, beaucoup des modeles ont été établis comme les états
d'interface, la couche interfaciale. Dans la section suivante, une théorie générale des
mécanismes de conduction est brievement décrite.

1.3.2. THEORIES DE TRANSPORT

Dans une barriere Schottky, différents mécanismes de transport de charges peuvent
exister simultanément ou séparément et étre responsables du passage du contact.

° Emission d’électrons du semi-conducteur vers le métal au dessus de la
barriere.

e  Courant di au passage des €lectrons a travers la barriére par effet tunnel.
e  Recombinaison dans la zone de charge d’espace.

e  Recombinaison dans la région neutre.

1.3.2.1. EMISSION AU DESSUS DE LA BARRIERE

Dans ce cas, le courant est d0 au passage des porteurs au dessus de la barriere. Ce
courant a ¢té décrit par plusieurs théories a savoir celle de la diffusion, celle de 1’émission
thermoionique ou par une théorie regroupant les deux premieres.
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La différence entre les théories de diffusion et de 1’émission thermoionique est le
comportement de quasi-niveau de Fermi des électrons dans le semi-conducteur. elle peut
étre récapitulée comme suit [10].

1) Dans le cas de 1’émission thermoionique, les électrons du semi-
conducteur qui traversent la barriere pour pénétrer dans le metal ne sont pas en
équilibre avec ceux de ce dernier. Ce sont des électrons chauds, mobiles dans le
métal qui perdent leurs énergies a la suite de collisions. Le quasi-niveau de Fermi
est plat dans tout le semi-conducteur et s’abaisse pour rejoindre le niveau de Fermi
de métal a I’intérieur du métal.

2) Dans le cas de la théorie de diffusion, le quasi-niveau de Fermi
coincide le niveau de Fermi du métal a I’interface.

3) Cette différence dans la position des quasis niveaux de Fermi est
représentée dans la figure (1.9).

4) De facon pratique, la théorie thermoionique s’applique plus au cas ou les
électrons ont une forte mobilité dans le semi-conducteur, la théorie de
diffusion au cas ou les électrons ont une faible mobilité dans le semi-
conducteur.

Meétal semi-conducteur

W

Théorie d’'émission
Thermoionique !
I| ..l IT.'

E.F"'i i ' ,"J \

Théorie de diffusion

Figure.1.9. : Position du quasi-niveau de Fermi des électrons en polarisation directe

a) Théorie de diffusion

Proposée par Schottky et Spenke en 1939 [11], cette théorie suppose que les
électrons migrent du semi-conducteur au métal par-dessus la barriere en traversant la zone
appauvrie du semi-conducteur, ce qui restreinte le courant direct. En effet ce dernier est
limité par la diffusion des porteurs a travers le champ électrique dans la zone de charge
d’espace a cause du libre parcours moyen des électrons qui est faible devant la largeur de
la barriere.
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La concentration des électrons dans le c6té semi-conducteur de l'interface de M/S est
donnée par :

n=N,exp[-q(E. —Eg)/KT] (1.14)

La densite du courant est donnée par :

dn
J =qgnuE +qDb, p™

(1.15)

Ou E est le champ électrique dans le barriere, Dy le coefficient de diffusion et p la
mobilité d’électron.

L’¢équation finale de la caractéristique densité du courant-tension est la suivante :

3= 3ol ¥ 1) (1.16)
Ou la densité du courant de saturation Jo est:
3o =GNy E s .exp(—%j (1.17)

Le champ électrique maximum dans la jonction est donné par
Enax =ANpW /&g (1.18)

W est largeur de la zone de déplétion du semi-conducteur.

b) Théorie de I'émission thermoionique

Dans la théorie de I’émission thermoionique, le gradient du quasi-niveau de Fermi
est négligé. Ceci implique que le quasi-niveau de Fermi dans le semi-conducteur est plat.
La concentration des électrons du c6té semi-conducteur de l'interface M/S est augmentée
par un facteur exp(qV/kT) quand une tension de polarisation est appliquée.

n=N,exp[-q(gg —V)/KT] (1.19)

Ou Nc est la densité d’états effectifs des électrons dans la bande de conduction du
semi-conducteur, ¢s la hauteur de la barriere Schottky (en eV) et V la tension appliquée.

La densité du courant dii a 1’émission thermoionique des électrons au dessus de la
barriére est donnée par 1’expression [5]:

J= Jo.(eqv kT —1)
(1.20)

. * q9s
Ja=AT2 -—= 1.21
ou 0 exp[ KT ] ( )
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avec: A = 47zm*qk2 /h3

m” la masse effective des électrons dans le semi-conducteur, h la constante de
Planck.

c) Théorie de I'émission-diffusion

La théorie combinée de 1’émission thermoionique-diffusion était présentée d’abord
par Crowell et Sze en 1966 [12]. Dans cette théorie on définit une vitesse de recombinaison
Vvr au maximum potentiel. La densité de courant au sommet de la barriére est :

J =q(np —no vy (1.22)

ou nm est la densite des électrons a xm (position du potentiel maximum) quand une
tension de polarisation est appliquée.

N = N exp[—a(dg — ¢ (X ))/KT] (1.23)

ol @(X,) est le quasi-niveau de Fermi (en eV) a xm sous un tension de polarisation
V. no est la densite des électrons a xm sous la condition de quasi-équilibre :

No = N exp(—qgg /KT) (1.24)

L’expression finale du courant est la méme que précédemment (théorie de diffusion
et de I’émission thermoionique), la différence réside au niveau du courant de saturation
comme le montre la relation suivante :

_ Ny, .e—q¢B/kT.(qu/kT _1)

Y
(1.25)
W -1
ol vg =1 [ L g-alds-Ec)/KT gy (1.26)
< HKT
La vitesse de recombinaison est donnée par :
AT?
V= (1.27)
qNc

1.3.2.2. MECANISMES DE CONDUCTION PAR EFFET TUNNEL

La conduction par effet tunnel est caractérisée par le passage a travers la barriére, des
porteurs par effets quanto-mécaniques lorsque leur énergie n’est pas suffisante pour
pouvoir la sauter et lorsqu’elle est suffisamment mince pour se laisser traverser. En effet,
lorsque le dopage du semi-conducteur augmente, la courbure de la bande a I’interface
s’accentue et la largeur de la zone appauvrie diminue, ce qui facilite le passage des
électrons a travers la barriére. Plusieurs types de transport par effet tunnel existent parmi
les plus intéressants on peut citer :
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a) L’émission par effet de champ (E.C)

L’émission par effet de champ n’est observée que dans les semi-conducteurs
fortement dopés ou dégénérés et a basses températures. Le courant est formé d’électrons
ayant des énergies proches de I’énergie de Fermi du semi-conducteur.

Pour une polarisation directe, le passage se fait au bas de la bande de conduction
tandis que pour une polarisation inverse, le passage est proche de I’énergie de Fermi du
métal comme I’illustrent les figures (1.10) et (1.11).

ET
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|
i
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\ E,
EC S— : EE
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Figure.1.10. : Mécanisme de transport du courant direct dans une barriere Schottky
formée sur un semi-conducteur fortement dopé.

Selon C.R.Crowell et V.L.Rideout [13], pour des tensions directes assez grandes,
I’expression de la densité du courant en fonction de la tension peut se mettre sous la
forme :

J= Jo.exp[ﬂJ (1.28)
Eo
avec Eo,=E Coth(E—"oj (1.29)
0 00 KT .

Le parametre E_, est défini par :

1/2

4rx m*gs
A trés basses températures, le terme KT /E,, est négligeable devant I’unité, on a alors :
E, ~E, .

La densité du courant s’écrit :
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J= Jo.exp(g—vj

(1.30)
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Figure.1.11. : Mécanismes d’effet tunnel dans une diode Schottky polarisée en
inverse.

a) faible polarisation

b) forte polarisation.

b) L’émission thermoionique assistée par effet de champ (E.T.A)

Dés que la température augmente, et pour une polarisation directe, les électrons ont
une énergie supérieure a 1’énergie de Fermi du semiconducteur et inférieure a celle
nécessaire pour passer au dessus de la barriere. A ce niveau, la largeur de la zone
d’appauvrissement est faible et les électrons la traversent avec une énergie Em qui
représente le maximum de la distribution énergétiques des électrons émis comme le montre

la figure (1.10) , ceci correspond a KT/E., >1 et la caractéristique 1-V a I’expression
empirique suivante :

qVv
J=Jg.exp| — 1.31
0 p(nij (1.31)
avec n:E:E;‘ocoth Ey (1.32)
kKT kT KT

n étant appelé le facteur d’idéalité de la diode.

1.3.2.3. RECOMBINAISON DANS LA ZONE DE CHARGE D’ESPACE

Le processus de recombinaison dans la région de déplétion dans une diode Schottky
est lié a D’existence des centres localisés dans la bande interdite. Selon le modéle de
Schockley, Read et Hall (SRH) en 1952 [14], le taux de recombinaison dans la région de
déplétion est donné par I’expression suivante :
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2
U= n.p-n;

S rp(n+ng)+z(p+ny)

(1.33)

Ou et 7p sont la durée de vie des électrons et des trous respectivement dans le semi-
conducteur. Un seul niveau de piege situé au milieu de la bande interdite et coincide avec
le niveau intrinseque est supposé. La densité du courant de recombinaison est donnée par :

w
J =q.[U(x)dx (1.34)
0

Avec les simplifications suivantes n, p > > nj, et 7 = 7p = 1, I’expression de la
densité du courant pour des basses tensions positives est donné par :

(1.35) J=Jpexp(qV/2kT)L-exp(-qV /KT)]
ou Jo=0aqnW /27 (1.36)
ni : est la concentration intrinseque des électrons.

W : la largeur de la zone de déplétion.

CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons étudié le comportement des contacts MS et définissant
les parameétres physiques gouvernant ce comportement. Généralement, les contacts MS sont
redresseurs si le semiconducteur est de type n et ¢m > ¢s ou de type p avec ¢m < ¢s et
ohmique pour les cas inverse. Cependant, pour certain des cas la hauteur de la barriere de
potentiel est indépendante de la nature du métal. J.Bardeen en 1947, a montré que ceci était
di a la présence des états de surface existant sur le semi-conducteur. L’échange de charges
par le semi-conducteur va donc se faire avec ces états. A.M.Cowley et S.M.Sze, ont proposé
une théorie unifiant celle de Schottky et celle de Bardeen. Ils supposent I’existence entre les
deux corps d’une couche interfaciale mince d’épaisseur Di. Kurtin, McGill,et Mead ont
assumés que la hauteur du barriére dépend linéairement du travail de sortie du métal ou le
pente dépend a son role par l'ionicité de liaisons des semi-conducteurs. Heine dans son
modele et au lieu des états de surface souligne le role des (MIGS) qui sont des énergies dans
le gap fondamental de semi-conducteur, et affaiblissent exponentiellement du c6té semi-
conducteur de la jonction. Les queues de MIGS peuvent stocker une charge dans le semi-
conducteur, a une certaine distance de la surface du métal, comme dans le cas des états de
surface. Andrews et Phillips dans leur étude de la chaleur de formation des siliciures ont
proposé une pertinence entre les liaisons de la structure a l'interface et la hauteur de barriére.
Enfin, l'issue de ce qui sont les parameétres et les mécanismes physiques qui déterminent la
valeur des SBH restes ouverts.

Concernant les mécanismes de conduction dans les diodes Schottky, nous avons
montré que Les caractéristiques courant-tension d'une diode Schottky sont généralement

décrit par I'émission thermoionique donnée par la relation J:Jo.(qu/”kT —1),



Chapitre I : Phénoménologie et modeles des barrieres Schottky

Cependant, Pour la plupart des diodes Schottky (Si et les semi-conducteurs 111-V), ilya
une déviation de I'émission thermoionique idéale. On constate que cette déviation peut étre
expliquée par I’effet Schottky, les effets tunnel, le courant de recombinaison dans la
région de deplétion, I'effet des états d'interface et de la couche interfaciale.
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CHAPITRE II : PROPRIETES ELECTRIQUES DES STRUCTURES
METAL/SEMICONDUCTEUR

INTRODUCTION

Dans ce chapitre, nous nous intéressons a I’étude de la simulation électrique de la
structure Schottky obtenue par ATHENA. Cette étude du comportement électrique se fera
au moyen de I’outil ATLAS-TCAD qui permet d’extrapoler le comportement électrique du
composant électronique en se basant sur des modeles spécifiques pour chaque phénomene.

Dans un premier temps, nous présenterons la structure a modélisé puis on va
présenter leurs propriétés électriques (mobilités et densités des porteurs, diagramme des
bandes, potentiel et champ électrique, courant électrique) et I'effet de changement de
travail de sortie, de concentration de dopage, d'épaisseur de la couche épitaxiale, de
température, et des centres piéges sur ces propriétés. Enfin, Nous allons effectuer des
études sur l'effet d'ajout d'une plague de champ et des anneaux de gardes sur la
performance et la fiabilité de la structure. La variation des caractéristiques inverse de
claguage en fonction de la température dans la gamme de 300-1000 K est également
présentée.

I1.1. STRUCTURE MODELISEE

Les diodes Schottky caractérisées sont produites a partir d’un substrat fortement
dopée (typiquement Np = 5x 10 ¥ cm™) pour assurer une faible résistance série de la base
du composant. D'autre part, le substrat est épitaxié pour créer la couche faiblement dopée
destinée a tenir la tension inverse. La couche épitaxiée est dopée Ng & 5x 10 cm=3et de
2um d'épaisseur. Le contact en face arriere, que doit avoir la plus faible résistance possible,
est réalisé par un dépdt d’aluminium (Al) pour établir un contact ohmique. Le cobalt (Co)
qui a une grande fonction de travail a été déposé sur la surface de la plaquette pour établir
un contact Schottky, les différentes parametres de cobalt sont bien défini dans la
bibliotheque de matériaux d'Atlas (Annexe B).

La Figure.2.1 présente la structure de dispositif simulé, la diode Schottky peut étre
modélisée comme étant 1’addition d’une diode idéale, résumée aux effets redresseurs ayant
lieu au niveau du contact Schottky (tension de seuil comprise) et de divers effets résistifs,
dus a la contribution de Rp, la résistance de drift, Rsu, la résistance du substrat fortement
dopé et Rc, la résistance du contact ohmique. Ces différentes résistances peuvent étre
résumées sous 1’appellation de résistance série.

Puisque maillage a l'interface est tres important, et puisque le nombre maximum des
noeuds qui peuvent étre mis en ceuvre en ATLAS est 20.000. Ainsi, la structure remaillé en



Chapitre II : Propriétés électriques des structures métal/semiconducteur

ATLAS est fourni des noeuds suffisants dans les régions critiques et moins de nceuds dans
la région volumique.

Contact Schottky

couche epitaxial n- Si

Contact Ohmique

Figure.2.1 coupe d’'une diode Schottky et représentation des différentes résistances
équivalentes lors de son fonctionnement en direct.

Dans le logiciel de simulation physique, il existe de nombreux modeles a
sélectionner judicieusement selon [D’application. La statistique de Fermi-Dirac est
préférable a celle de Boltzmann des lors que la densité de porteurs dans les zones actives
est supérieure a 10*8 cm3. Les mobilités des porteurs dans le semiconducteur doivent étre
fonction du champ électrique et de la concentration des porteurs libres (phénomene de
dispersion). La dépendance de la mobilité avec la concentration en porteurs libres est
activée en spécifiant le parametre conmob. Concernant la dépendance de la mobilité avec
le champ électrique, le modele utilisé est celui de Caughey et Thomas, Ce modéle est
activé en spécifiant le paramétre fldmob.

Le modele de recombinaisons utilisé est celui de Shockley-Read-Hall et d'Auger. La
durée de vie des porteurs sera fonction du dopage et donc le taux de recombinaisons SRH
dépendra du niveau de dopage dans chaque zone.

I1.2. ANALYSE DES RESULTATS

I1.2.1. PROFIL DE DOPAGE ET MOBILITES DES PORTEURS

Dans le logiciel de simulation SILVACO, nous avons choisi de ne pas considérer les
jonctions purement abruptes mais de d"écrire de la maniére la plus fidéle possible le profil
de dopage dans la diode conformément a une diode réelle. Ce profil de dopage tient
compte de la diffusion non intentionnelle de porteurs du substrat n+ vers la zone n- lors de
1’épitaxie de cette zone.
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Figure. 2.2 — Profil de dopage dans le simulateur SILVACO pour une diode Co/Si-n
Schottky d’épaisseur 5um.

La figure. 2.2 montre le profil de dopage qui a été implante dans le simulateur de
procédés technologiques ATHENA puis dans le simulateur physique ATLAS pour une
diode Schottky d’épaisseur Sum.

L’étude de la mobilité permet de se rendre compte des importantes variations de
mobilité qui ont lieux dans la diode Schottky. Les électrons et les trous sont accélérés par
le champ électrique, mais perdent I'élan a la suite de divers processus de diffusion. Ces
mécanismes de diffusion comprennent des vibrations du réseau (phonons), des ions
d'impuretés, d'autres porteurs, des surfaces et autres imperfections matérielles. Comme les
effets de tous ces phénoménes microscopiques sont regroupés dans les mobilités
macroscopiques introduites par les équations de transport, ces mobilités sont donc des
fonctions du champ électrique local, la température du réseau, concentration de dopage,
concentration de porteurs et ainsi de suite. Les mobilités atteignent un maximum lorsque
les concentrations sont au minimum dans la zone épitaxiale.

La figure. 2.3 représente les mobilités d’électrons et de trous en polarisation directe.
Dans la zone n+, les mobilités sont réduites du fait des concentrations en atomes dopants
qui sont importantes. Dans la zone épitaxiale, les mobilités sont beaucoup plus importantes
car le niveau de dopage est trés faible. Les mobilités varient avec les concentrations de
porteurs du fait des phénomenes de dispersions entre porteurs dus a 1I’importante agitation
des électrons et trous dans le réseau cristallin.
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Figure. 2.3 — Mobilités des porteurs dans la diode Schottky simulée en régime de
forte injection

I1.2.2. DENSITES DE PORTEURS ET DIAGRAMME DES BANDES

Dans la physique de semi-conducteurs le diagramme des bandes est un diagramme
qui nous montre les variations des limites des bandes de valence et de conduction en
fonction d’une dimension spatiale. Dans notre cas cette dimension spatiale, notée vy,
représente la direction volumique de la diode.

Dans la figure 2.4 nous avons représenté¢ le diagramme de bande a 1’équilibre
thermodynamique, en forte injection directe et en polarisation inverse pour une diode
Schottky de 5um d’épaisseur. Nous avons représenté, Ec le niveau de la bande de
conduction, Ev le niveau de la bande de valence, Ern et Erp les quasi niveaux de Fermi
pour les électrons et les trous. Le 0 eV de référence représente le niveau du Fermi a
I’équilibre thermodynamique. Cette valeur est la référence dans les calculs et non pas le
niveau du vide. Nous remarquons qu'a 1’équilibre thermodynamique les quasis niveaux de
Fermi s’alignent a 0OeV, mais en polarisation directe, Ern commence a diminuer dans la
zone épitaxiale en raison de la diminution de la concentration des électrons dans la zone
ZCE (régime de déplétion).

Les quasis niveaux de Fermi sont liés aux concentrations de porteurs et au potentiel
par les deux approximations (Annexe A):

Efn —qw+ﬁln1 (11.2)
q n '
KT, p
Efy =qu ——In— 1.2
fp g n (11.2)

Avec n,p > n;
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Figure. 2.4. Diagrammes des bandes (a) a 0.0V et 0.7V, (b) a -0.7V pour la diode
simulée.

Généralement dans la zone épitaxiale, les bandes présentent un creux de potentiel du
au contact semiconducteur/ semiconducteur ce phénomene accélere la freine des électrons.

Sur la figure 2.5 nous avons représenté une étude comparative entre les
concentrations des électrons et des trous en polarisation directe, nulle et inverse pour une la
diode Schottky simulée. Sur ces courbes, on peut observer que le profil des concentrations
des porteurs se répartir en trois régions :

- Dans la région de déplétion, la densité d’électrons qui sont les porteurs
majoritaires est faible en raison de passage de ces derniers du semi-conducteur vers
le métal, par comparaison, la densité de trous dans cette région est plus grande que
dans les autres régions, il apparait donc une zone de charge d’espace positive dans
le semiconducteur. Lorsqu’on polarise la structure par une tension V, supposée
positive (dans le sens direct), la largeur de la zone de déplétion est plus faible, la
barriére de potentiel que doivent franchir les électrons pour passer dans le métal est
réduite (voir la figure 2.5), ce qui facilite la diffusion des électrons du
semiconducteur vers le métal. En polarisation inverse, la zone de charge d’espace
s’¢élargit, la hauteur de la barriere de potentiel augmente ce qui empéche la
diffusion des électrons.

- Dans la région non déplétée de la couche épitaxiale, la concentration
d’électrons y est pratiquement constant tandis que, la concentration de trous en
polarisation directe reste élevée et étre presque égale a la densité d'électrons.
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Figure. 2.5. Densités de porteurs en polarisation directe, nulle et inverse.

- Au voisinage de la jonction n-/n+, la concentration d’électrons augmente
tandis que la densité des trous diminués pour atteindre la densité du dopage du
substrat.

I1.2.3. POTENTIEL ET CHAMP ELECTRIQUE

En I’absence de polarisation, L’étude du champ électrique montre qu’en réalité il
existe deux zones de charge d’espace dans la diode au voisinage de chaque jonction (se
forme au contact métallique redresseur et a la frontiere de la zone n-). L’observation du
champ électrique dans la figure 2.6.b illustre bien le phénomene.

Le champ ¢lectrique s’annule totalement au coeur de la zone n-. La zone de charge
d’espace a cette jonction est donc de largeur faible et ceci du fait que le dopage des zones
n— et nt est de méme nature. En I’absence de polarisation, seule la ZCE au contact
métal/n— est a considérer.
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Figure. 2.6 Profil de champ électrique pour une diode Co/Si-n Schottky en
polarisation directe, nulle et inverse.

Nous pouvons prevoir ainsi le profil du potentiel électrostatique dans la diode en
I’absence de polarisation. Ce profil se décompose en trois zones :

- Une premiere partie due a la ZCE au contact métal/n-, le potentiel augmente
rapidement dans cette zone du fait de la présence d’un métal.
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- Une seconde partie est due a la ZCE dans une partie de la zone n-. Dans cette zone,
le potentiel y est pratiquement constant en raison du faible niveau de dopage.

- Enfin, une derniere partie de la caractéristique du potentiel est induite par la
seconde ZCE de faible largeur au niveau de la jonction n-/ n+.

La figure 2.7 représente le potentiel électrostatique simulé dans la diode et illustre les
zones énoncees précédemment. Lorsqu’on polarise la structure, la tension de polarisation
se localise au niveau de la zone de déplétion. Si la structure est polarisée par une tension V,
supposée positive, la barriére de potentiel que doivent franchir les électrons pour passer
dans le métal est réduite (comme le montre la figure .2.7).

En forte injection positive, le champ électrique est faible dans une grande partie de la
zone épitaxiale en raison de 1’égale concentration des électrons et des trous. Un champ
électrique important subsiste au niveau de la jonction n-/ n+ en raison de la zone de charge
d’espace résiduelles. Cette ZCE résiduelle est mince, elle est de I'ordre de 0.6um
d’épaisseur (figure .2.6.a).
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Figure. 2.7 — Profil de potentiel pour une diode Co/ Si-n Schottky en polarisation
directe, nulle et inverse.

Quand une polarisation inverse est appliquée a la diode Schottky, la tension est
soutenue a travers la région épitaxiale, avec un champ électrique maximum situé au
contact métal/semiconducteur (figure .2.6.c). La hauteur de la barriere de potentiel qui
s’opposait a la diffusion des €lectrons augmente et crée une zone de charge d’espace plus
large s'‘étendu dans le semiconducteur. Le champ électrique E au contact Schottky
augmente avec la racine de la tension appliquée V selon I'équation ( 11.3) :

£ [2ANoY (11.3)
ES
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Quand ce champ devient égal au champ critique caractérisant le semiconducteur, le
dispositif va subir a 1’effet d’avalanche. Pour une structure idéale a la tension de claquage,
la largeur de la zone de déplétion est égale a I'épaisseur de la couche épitaxiale (figure
2.6.d). Donc la tension de polarisation inverse Vg est donnée par :

N W?

> (11.4)

VB
S

La tension de claquage est contrainte par le claquage aux bords du contact ou le
champ de claquage est tres important. Des terminaisons de bord ont été développées pour
soulever la tension de claquage des structures tels que les périphéries planar et périphéries
MESA.

Dans le cas d'une polarisation directe, le champ électrique dans la diode reste faible
méme dans le cas d'une forte densité de courant. La zone faiblement dopée ou la densité de
porteurs est limitée est celle ou le champ électrique est le plus important. Par contraire, le
champ électrique au niveau de la jonction n-/n+ est plus faible en polarisation inverse que
en polarisation directe.

I1.2.4. COURANT ELECTRIQUE
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Figure.2.8: Caractéristique 1-V de la structure Schottky simulée en polarisation
directe et inverse.
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L’allure des caractéristiques courant-tension en polarisation directe et inverse est
représentée dans la figure 2.8. La circulation du courant a travers la jonction
métal/semiconducteur peut étre produit par I'application d'une polarisation négative a la
région de type N de semi-conducteur. Le courant dans les structures Schottky est alors di
essentiellement aux porteurs majoritaires, il est transporté par les électrons dans le cas
d’une structure de type N et par les trous dans le cas d’une structure de type P. La diode de
Schottky est donc un dispositif unipolaire qui fonctionne sans 1’effet de modulation de
porteurs injectés. La figure 2.9 illustre bien ce phénomeéne.
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Figure.2.9: Densités de courants des électrons et de trous en régime de forte
injection.

En polarisation directe, le courant a une allure exponentielle avec la tension
appliquée a D’échelle linéaire. A 1’échelle semi-logarithmique, le courant augmente
linéairement sur environ 9 décades avec la tension appliquée jusqu’a ~0.7 V comme le
montre la figure.2.8.a, mais dévie considérablement de la linéarité due a l'effet de la
résistance série des contacts ohmiques qui devient importante. Le courant initial lo qui se
forme dans la région de déplétion est 4.578x10'° A /um, Le facteur de redressement
courant direct sur courant inverse a 1V est supérieur a 10°.

La caractéristique inverse décrit le comportement statique de la diode en polarisation
inverse, c'est-a-dire la caractéristique courant - tension de la diode bloguée. La figure 2.8
montre que le courant se sature a | = 10 A /um, et que la branche directe, commence
avec la méme résistivité que la branche inverse, cette résistivité est déterminee par la zone
de déplétion qui s’élargit sous une tension inverse, ce qui traduit leur instabilité. Cette
figure montre aussi que le claquage se produit a V= -42.27V pour un champ électrique de
4x10° V/cm, et un dopage de 5x10%° de la zone épitaxiale.
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La tension inverse supportée par la diode, Schottky ou bipolaire, s'accompagne d'un
courant de fuite intrinseque au fonctionnement du semiconducteur, et qui fait appel a des
phénomeénes différents suivant le type de semiconducteur et la technologie mise en oeuvre.

Dans une jonction Schottky, on observe un abaissement de la hauteur de barriere de
Schottky (effet Schottky). C'est un phénomeéne intrinséque, inhérent a la nature méme de la
jonction Schottky.

La figure 2.10 montre que le phénomeéne d'abaissement de barriére est négligeable en
polarisation directe essentiellement pour les basses tensions positive car le champ
électrique y est faible. C'est un phénomene en revanche bien visible en forte polarisation
inverse, ou I’abaissement de barriére augmente sensiblement 1'émission thermoélectronique
de la barriére de Schottky. Le fort champ en polarisation inverse conduit a des fuites par
effet Schottky, les courants inverses sont supérieurs a ceux attendait par la théorie
d’émission thermoélectronique.

Pour des champs élevés, il faut tenir compte de I'effet tunnel qui peut apparaitre dans
la jonction. Dans certains cas les électrons peuvent traverser la barriere de potentiel
lorsqu'elle est tres mince, ou sous I'effet du champ extérieur qui diminue la largeur de la
barriére. La contribution de 1’effet tunnel aux caractéristiques courant-tension est
représentée dans la figure 2.11.

En polarisation directe 1’effet tunnel est négligeable quelque soit la concentration du
dopage, tandis qu’en polarisation inverse, La diode simulée présente un courant tunnel
important devant le courant thermoélectronique.
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Figure 2.10 : Contribution du [’effet Schottky aux caractéristiques courant-tension
de la structure simulée.
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Le champ important peut étre obtenu en sur-dopant le semiconducteur. En effet le
champ E est grossiérement proportionnel au dopage et génere un courant élevée. Il est
évident aussi a partir de cette figure que le dopage faible de la couche épitaxiale entraine
une augmentation de la tension de claquage, ce qui est di a une diminution du champ
électrique
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Figure 2.11 : Contribution du courant tunnel aux caractéristiques courant-tension de
la structure simulée pour deux concentrations du dopage.

I1.2.5. EFFET DE CHANGEMENT DE TRAVAIL DE SORTIE

La configuration d'un contact Schottky, son exécution et fiabilit¢ sont
rigoureusement déterminées par la qualité d'interface entre le métal déposé et la surface de
semi-conducteur.

L’effet du choix des métaux avec différents travaux de sortie sur la caractéristique
électrique courant-tension de la structure est montré sur la figure.2.12. On peut aisément
remarquer que pour Wr supérieur a une certaine valeur We, la caractéristique 1-V est
semblable a celle d’une diode conventionnelle :

I =1,(e” -1) (11.5)
Et au-dela de cette valeur (Wr < Wk), I’expression précédente n’est plus applicable.

On constate aussi que pour les grandes valeurs de Ws, le courant est trés faible car
dans cet intervalle, la surface du semiconducteur est en régime d’inversion. La valeur de
Wi sera obtenue en écrivant I’expression donnant tension d’établissement du régime de
bandes plates. Selon cette équation, pour avoir un dispositif & 1’équilibre thermique en
régime de déplétion, il faut donc choisir un matériau dont le travail de sortie Wr > 4.7 eV.
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On peut observer que les courbes représentant les variations 1-V avec les différentes
valeurs de W se répartissent en deux régions :

oDans la région ou W > 4.7 eV, le semi-conducteur est en régime de
déplétion ou de forte inversion (W > 5.1 eV). L’état du contact est proche de
I’équilibre et le courant total est d’autant plus faible que le dispositif est en régime
de forte inversion.
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figure.2.12: caractéristique | — V de la structure Schottky pour différents travaux de
sortie du métal (semi-conducteur de type N).

Pour les grandes valeurs de tension de polarisation directe et ou le potentiel
de surface devient négatif, la condition d’équilibre est non satisfaite et la relation
entre courant tension est tres compliquée.

oDans la région ou Wr < 4.7 eV, le potentiel de surface augmente avec
I’augmentation de Ws, La concentration des électrons a la surface diminue. Le
courant tunnel du aux porteurs majoritaires devient important seulement pour les
tres faibles valeurs de Wr. L’expression du courant en fonction de la tension est
complexe.
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I1.2.6. EFFET DE CHANGEMENT DE CONCENTRATION DE DOPAGE ET EPAISSEUR DE LA COUCHE
EPITAXIALE

Pour observer l'effet de concentration du dopage de la couche épitaxiale sur le
comportement électrique de la structure Schottky, nous avons tracé les caractéristiques 1-V
en fonction de ce dernier dans la gamme de 10%-10'" cm. La figure.2.13.a représente la
variation de ces caractéristiques | — V par rapport a celle de la concentration de dopage de
la couche épitaxiale.
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Figure.2.13.a: Caractéristiques I-V pour différents concentrations de dopage de la
couche épitaxiale.

Nous avons défini le potentiel de diffusion Vp de la diode Schottky, la tension sous
laquelle le courant augmente exponentiellement. Selon la figure.2.13.a, on peut voir que le
courant et le potentiel de diffusion augmentent Iégerement quand la concentration des
impuretés augmente, ceci est équivalent au systéme proche de I’état d’équilibre. Cette
augmentation peut étre interprétée par I’augmentation du champ électrique pour les faibles
densités du dopage (figure.2.13.b). La densité du courant a 1’échelle semi logarithmique
montre un contact ohmique pour les grandes valeurs de tensions positives pour toutes les
concentrations du dopage. Le courant total en polarisation directe est da principalement au
courant de diffusion. Par contre, en polarisation inverse le courant augmente avec la
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diminution de densité du dopage et le courant tunnel devient plus important pour les
concentrations élevées et les grandes tensions negatives.
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Figure.2.13.b: Variation du champ électrique pour différents concentrations de
dopage de la couche épitaxiale.

Sur la figure.2.14 nous avons représenté la variation des caractéristiques | — V pour
différentes valeurs d’épaisseur de la couche épitaxiale en polarisation directe et
polarisation inverse faible.

En polarisation directe, nous avons trouvé que le courant diminue lorsqu’on varié
I’épaisseur de Ipm a 3.5um pour une densité constante 5x10%° cm™ de dopage. Ce
comportement est dd essentiellement a l'augmentation de la résistance série. En
polarisation inverse, les valeurs sélectionnées de 1’épaisseur et de la densité¢ du dopage de
la couche épitaxiale déterminent directement la tension de claquage du composant. La
variation de I’épaisseur de 1gum a 2um a une concentration constante 5x10% cm? de
dopage engendre une augmentation de la tension de claquage da a I’¢élargissement de la
zone de déplétion et I’étalement des lignes du champ électrique mais a partir de 2um, cette
tension commence a diminue (figure.2.14.b), tandis que 1’augmentation de la concentration
du dopage montre une diminution de la tension de claquage. Par conséquent, nous
concluons que le courant direct et la tension de claquage ont une forte relation, inverse
entre I'épaisseur et la densité de dopage de la couche épitaxiale.
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I1.2.7. EFFET DE CHANGEMENT DE TEMPERATURE
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Figure 2.15. Evolution de la caractéristique courant-tension en fonction de la
température pour T variant de 210 K a 390 K.

Les caractéristiques typiques en polarisation directe et inverse pour la structure
Schottky Co/n-Si dans la gamme de température de 210K a 390K sont reportées comme
graphe I-V représenté sur la figure 2.15. On peut aisément remarquer que le courant
augmente nettement lorsque la température augmente tandis que la chute de tension directe
diminue a travers le dispositif. La variation du courant directe, calculée a une polarisation
de 0,5 V, est de quelques ordres de grandeur. A 210K la densité de courant
atteinte 3.699x10 ~°%4/um, celle-ci évolue jusqu'a 9.823x10 ~%¢4/um a 390°C. Pour
les tensions de polarisation directe plus élevée, la relation courant-température tend a
saturer en raison de la limite tunnels et de la résistance série du dispositif.

En polarisation inverse, 1’augmentation de la température se traduit par une
augmentation de courant. La variation du courant inverse de saturation dépasse plusieurs
ordres de grandeur mais diminue aussi avec 1’augmentation de température. L’absence
d’une isolation entre les contacts peut étre a 1’origine du courant de fuite élevé en inverse.
L’emballement thermique en inverse peut produire un risque de destruction pour des
tensions inverses trés inférieures au claquage proprement dit.

Cette forte dépendance de la température de fonctionnement sur le courant est
principalement liée au courant d'émission thermoionique, qui domine le courant tunnel a
des températures plus élevées. Le courant total d'une jonction Schottky polarisée en inverse
est donc donnée par la somme des courants issus de l'effet tunnel et de [l'effet
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thermoélectronique [15]. A ces deux courants s'ajoutent des courants liés a la génération
dans la ZCE de paires électrons - trous sous fort champ [16]. A faible champ ou en haute
température, le courant thermoélectronique est majoritaire, et a fort champ, le courant
tunnel devient majoritaire, et est indépendant de la température.

I1.2.8. STRUCTURES AVEC PROTECTION PERIPHERIQUE

Les protections périphériques sont utilisées dans la conception des diodes de
puissance pour augmenter la tenue en tension. Elles consistent a éviter le resserrement des
équipotentielles en bordure de la jonction du composant, afin de diminuer I’amplitude du
champ électrique qui apparait a la périphérie. Il existe plusieurs techniques de protection,
mais les plus couramment utilisées par les concepteurs de part leur simplicité de réalisation
et leurs efficacités, sont les structures Mesa, JTE et les anneaux de garde, plaque de champ
est le plus largement utilisé en raison de sa simplicité du processus et qu'il ne nécessite
aucune implantation ionique et recuit a haute température. Par conséquent, la protection
par plaque de champ est attrayant en lui-méme ou elle peut étre utilisée en combinaison
avec d'autres techniques pour améliorer encore la tension de claquage [17]. Le dioxyde de
silicium (SiO>), est I'un des diélectriques couramment utilisés pour la réalisation de plaque
de champ, mais souffre de champ électrique élevé et d’une avalanche prématurée en raison
de son faible constant diélectrique.

11.2.8.1. PROTECTION PAR PLAQUE DE CHAMP SUR UN DIELECTRIQUE

Cette protection repose sur un effet électrostatique. Il s’agit de prolonger le contact
du dispositif sur une couche d’oxyde. Le potentiel du contact via ’oxyde agira sur la
répartition des charges en périphérie. La tenue en tension est surtout dépendante de la
longueur de métallisation d’anode en regard avec la couche active, ainsi que de 1’épaisseur
d’isolant.
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Figure.2.16 : Coupe d 'une structure Schottky CO/Si-n avec protection par plaque de
champ.
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La Figure 2.16 présente la structure de dispositif simulé, elle est constitué d'une
région faiblement dopée n- a une profondeur de 20um pour une densité de dopants

14 -3 18 -3
Np=5.0x10 cm , tandis que celle de la région fortement dopé vaut 5x10 cm et
comporte une protection périphérique plaque de champ sur une couche de SiOa.

Les figure.2.17 (a) et (b) montrent le champ électrique pres de [linterface
silicium/oxyde/métal a Vr = 80volts pour des structure sans et avec isolation
respectivement. On peut voir sur ces figures que le champ maximal est maintenant réduite
a < 1.22x10° V/ecm, mais il est encore plus élevé. Le champ électrique peut étre encore
réduit en ajustant I'épaisseur d'oxyde.
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Figure.2.17 : champ électrique prés de I'interface silicium/oxyde/métal pour Vs =
80volts (a) sans isolation et (b) avec isolation.
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11.2.8.1.1. effet de nature et d’épaisseur de la couche de diélectrique

La tension de claquage d'un redresseur Schottky dépend généralement du champ
critique du semiconducteur, dopage de 1’épicouche, épaisseur de la couche épitaxiale, et la
protection périphérique utilisée au bord du dispositif.

La figure 2.18 montre la variation de la tension de claquage de la structure Schottky
Si-n pour différentes épaisseurs de la couche d'oxyde. Les diodes Schottky avec protection
par plague de champ montrent une tension de claquage beaucoup plus élevé que pour les
diodes sans protection. La tension de claquage d’une diode non isolée est 170V, contre
404,6V pour une diode avec un film d'oxyde d’épaisseur 46.47 nm. La valeur optimale de
I'épaisseur d'oxyde tox est prévu pour étre proche d'environ 615nm pour notre structure
comme représenté sur la figure. Au dessous de cette valeur, 1’avalanche diélectrique
domine pour les diélectriques minces, le champ électrique maximum dans le diélectrique
Eq, est beaucoup plus fort que celui dans le semiconducteur (Es). Avec l'augmentation de
I’épaisseur, Eq réduit et donc Vgr augmente.

Pour les couches d'oxyde trés épais, la plague de champ est loin du semi-conducteur
et donc il n'a pas beaucoup d'influence sur la répartition du champ électrique. Dans ce cas,
il n’y a également pas beaucoup d'amélioration pour la tension de claquage. Par
conséquent, I'épaisseur optimale de l'oxyde de plaque de champ est celle qui sera
suffisamment épaisse pour que le champ électrique maximum & l'intérieur de I'oxyde
n'‘excédera pas la résistance de claquage de I'oxyde, et sera suffisamment mince pour que la
plaque de champ peut influencer la distribution de champ électrique a l'intérieur du semi-
conducteur.
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Figure. 2.18. Variation de la tension de claquage de la structure Schottky Si-n pour
différentes épaisseurs de la couche d'oxyde.

La figure. 2.19 illustre l'influence de la protection par une couche d'oxyde sur les
caractéristiques directe 1-V de la diode Schottky simulé. Ces résultats sont dans le méme
modele de celle donnée dans la littérature [18]. Il est évident, d'aprés cette figure que le
courant dans la structure avec protection périphérique par plaque de champ est supérieur a
celui d'une structure sans protection périphérique. Nous pouvons voir également que
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l'augmentation de I'épaisseur d'oxyde a une valeur critique va diminuer le courant directe,
mais apres cette limite le courant sera presque insensible a cette épaisseur.

Les caractéristiques directes supérieures des diodes terminées par plaque de champ
sont attribuées a la formation d'une couche daccumulation de faible résistivite dans le
semiconducteur. Dans des conditions de polarisation directe, les électrons dans la couche
épitaxiale s'accumulent a I'interface semiconducteur-oxyde.

En fonction de la polarisation appliquée et de I'épaisseur d'oxyde, la concentration
des porteurs majoritaires dans cette couche d'accumulation peut étre deux a trois fois
supérieure a la concentration de dopage. Puisque la couche d'accumulation de faible
résistivité est en communication avec le bord de contact de Schottky, elle agit comme un
contact virtuel qui augmente le courant efficace de conduction.

L’avalanche du dispositif peut étre due a I'impact d’ionisation et au champ
électrique maximum dans le diélectrique Eq quand il excede son champ critique de
claguage. Pour les diélectriques SiO> et SisN4 considérés dans notre simulation, les
constants diélectriques et les champs critiques suivants sont assumeés :

SiO2, k =3.9 et Ec = 10 MV/cm; SisNs, k= 7.5 et Ec = 9.2 MV/cm [19]
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Figure.2.20. (a) Caractéristiques I-V inverse pour d=931A° et (b)Tension de
claquage en fonction de I'épaisseur du diélectrique pour SizNset SiO».

Comme on peut voir sur la figure.2.20, la tenue en tension Vgr augmente avec
l'augmentation du produit du constant diélectrique et la résistance du diélectrique au
claquage, tandis que la valeur critique d’épaisseur dc augmente avec la diminution de la
résistance du diélectrique au claquage. Parmi les diélectriques, SisN4 donne la meilleure
tension de blocage principalement en raison de sa résistance plus élevée au claquage. Pour
SiO2, Ver se réduit pour une densité Qr =5x10'cm? des états d’interface, il varie de
393.6V pour Qf =1x10*%m2 & 392.9V pour Qr =5x10*cm™.
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Sur la figure.2.21, on peut voir que le gradient des champs électriques maximum Es,
et Eq, diminue avec l'augmentation de la constante dielectrique. Cela implique que la
courbe Var par rapport a d sera plus plate pour les diélectriques ayant des constants plus
élevés, comme il est confirmé par la figure.2.20. Cette réduction de dépendance de la
tension de claquage a I’épaisseur du diélectrique est un avantage important de I'utilisation
de diélectriques de constant élevé.
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Figure.2.21: Profil de champ électrique a Vr = 300 volts pour SiO> et SizNa.

11.2.8.1.2. Effet de I'épaisseur et du dopage de la couche épitaxiale

Le choix du dopage de la couche épitaxiale est fait en considérant les graphes sur la
figure. 2.22, qui montre la tension de claguage 1D maximum du dispositif en fonction de
travail de sortie de métal et de concentration du dopage de la couche épitaxiale. Il est
évident que lorsque la concentration du dopage dépasse 5 x 10 cm™3, alors la tenue en
tension diminue tres rapidement.
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Figure. 2.22: Tension de claquage en fonction du dopage de I'épi-couche pour
différents fonction de travail du métal.
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La figure. 2.23 montre que I’intégration du champ électrique augmente rapidement
en fonction du dopage de n— depuis le dopage de 5 x 10 cm™3. En effet, la tenue en
tension réelle est plus petite que la valeur idéale. On peut voir également sur la figure.
2.22, que l'augmentation de la fonction de travail de I’anode a 4,9 eV, conduit a une
augmentation de la tension de claquage, mais aprés cette valeur, la fonction de travail ne
montre pas d'influence significative sur la tenue en tension.

electric field for Vr=-50v | Nd=1e15 electric field for Vr= -50v , Nd=1e16
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Figure. 2.23: Simulation du profil de champ électrique a Vs = 50 volts pour (a) N¢ =
10 cm™ et (b) Ng = 10'® cm3,

La figure.2.24 montre comment la tension de claquage varie en fonction de
I'épaisseur de la couche épitaxiale.
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Figure.2.24 : Effet de I'épaisseur d'epi-couche sur la tension claquage de la diode
Schottky simulée.

Il est clair que l'augmentation de I'épaisseur de cette couche jusqu'a une certaine
limite (20 um pour notre structure) va augmenter la tension de claquage jusqu'a ce que
I'épaisseur soit approximativement égale a la largeur de la zone de déplétion en cas
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d’avalanche. Au-dela de cette limite, la tension de claquage est pratiquement indépendante
de cette épaisseur.

Figure.2.25 montre les caractéristiques |-V simulées en polarisation directe. On peut
voir que la diminution de I’épaisseur de la couche épitaxiale de 35um a 10um conduit a
une augmentation du courant directe de 7,874x10°A/um a 2,89x10*A/um pour V=3volts
sans variation en potentiel de diffusion.
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Figure.2.25: Caractéristiques directe |-V simulées de la diode Schottky avec l’oxyde
de protection pour différents épaisseurs d'epi-couche.

11.2.8.1.3. Effet de température
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Figure.2.26 : Variation de la tension de claquage avec la température.
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Sur la figure. 2.26, nous avons caractérisé notre structure pour des températures
allant de la température ambiante jusqu'a 1000 K. Nous pouvons voir dans cette figure que,
avec une variation de la température de 300 a 800 K, on observe une augmentation de la
valeur de claquage de 315 V to 644 V et puis, il y a eu une diminution de la valeur de
claquage avec une augmentation des fuites dans le dispositif.

Comme nous montons a 300 K, il y a eu une augmentation de la tension de claquage
en raison de la dispersion des porteurs de charge avec l'interaction pour accueillir des
phonons d’atomes, ce qui entraine une diminution dans leur libre parcours moyen, et donc
les porteurs de charge ne sont pas capables de gagner une énergie suffisante pour induire
I’avalanche & ce stade. Pour induire une avalanche dans le dispositif, ils doivent acquérir
plus d'énergie de champ appliqué et donc la tension de claquage va augmenter. La formule
générale de 1’abaissement du libre parcours moyen avec 1’augmentation de la température
est donnée comme [20]:

A=A, tanh S (11.6)
= an .
0 2KT

Nous pouvons voir dans I'équation (11.6) qu'il existe une relation inverse entre la
température et le libre parcours moyen en raison de laquelle le libre parcours moyen
diminue avec I'élévation de la température c.a-d jusqu'a 800 K. Avec l'augmentation de la
température a une certaine limite (au-dessus de 800 K), le phénomeéne de rétrécissement de
la bande interdite (band gap narrowing phenomena) devient plus important. Grace a ce
phénomene, plus de porteurs peuvent passer facilement par effet tunnel a travers la bande,
puisque moins d'énergie est nécessaire pour traverser la bande ici et donc, il y aura une
diminution de la tension de claquage a des températures élevées.

11.2.8.2. STRUCTURE AVEC ANNEAU DE GARDE
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Figure.2.27 : Schéma en coupe de la structure de la diode avec présence de l’anneau de
garde.
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L’anneau de garde est un élément indispensable dans la diode Schottky. En effet, il
permet de repousser les lignes de champ au-dela de la zone de terminaison du contact
métallique, zone ou le champ électrique est le plus fort.

Ces anneaux de garde sont obtenus par implantation de dopants de type p dans un
matériau de type n et par activation et diffusion thermique de ces dopants. La nouvelle
structure avec la présence de 1’anneau de garde est donnée dans la figure.2.27. le profil
d’implantation est effectué avec une énergie de 50keV pour une dose de 5x10% cm 2.

Des caractéristiques issues de la simulation de ces diodes ont été reportees dans la
figure.2.28 et comparées au meilleur cas obtenu sans anneau de garde.

Sur la Figure.2.28, on observe immédiatement que la présence de I’anneau de garde
permet d’augmenter la tenue en tension dans la structure de 390.3V a 405.5V en raison de
la réduction de gradient de champ électrique au bord du dispositif (figure.2.29).
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Figure. 2.28: Caractéristiques I-V de la diode Schottky avec et sans anneau de
garde, en polarisation inverse a gauche et en polarisation directe a droite.

En direct, on observe une légére différence (décalage en tension) entre les
caractéristiques. Le courant a 2V diminue de 1.042x102 A/um en absence de 1’anneau de
garde 4 8.226x10° A/um en présence d’anneau.



Chapitre II : Propriétés électriques des structures métal/semiconducteur

i |

W 20 A 14 1 g A0 .11 24 I I

=

Microns Microms

Figure.2.29: Profil de champ électrique avec et sans anneau de garde.

CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons discuté les résultats de simulation concernant les
différentes propriétés d'une diode Schottky:

v Le champ électrique s’annule totalement au cceur de la zone n- ce qui indique que
la zone de charge d’espace a cette jonction est de largeur faible et ceci du fait que le
dopage des zones n— et nt+ sont de méme nature. En I’absence de polarisation,
seulement la ZCE au contact métal /n— est a considérer. En polarisation direct, le
champ électrique dans la diode reste faible méme dans le cas d'une forte densité de
courant. La zone faiblement dopée ou la densité de porteurs est limitée est celle ou
le champ électrique est le plus important. Par contraire, le champ électrique au
niveau de la jonction n-/n+ est plus faible en polarisation inverse que en
polarisation directe.

v' Le courant dans les structures Schottky est di essentiellement aux porteurs
majoritaires, le phénomene d'abaissement de barriere est négligeable en polarisation
directe essentiellement pour les basses tensions positive car le champ électrique y
est faible, en revanche il est bien visible en forte polarisation inverse. Le fort champ
en polarisation inverse conduit a des fuites par effet Schottky, les courants inverses
sont supérieurs a ceux attendait par la théorie d’émission.

v Pour des champs élevés, il faut tenir compte de I'effet tunnel qui peut apparaitre
dans la jonction. En polarisation directe 1’effet tunnel est négligeable quelque soit
la concentration du dopage, tandis qu’en polarisation inverse, La diode simulée
présente un courant tunnel important devant le courant thermoélectronique.

v" En polarisation directe, le courant diminue avec l'augmentation de 1’épaisseur de la
couche épitaxiale pour une densité constante de dopage. Ce comportement est di
essentiellement a l'augmentation de la résistance série. En polarisation inverse, la
variation de 1’épaisseur de cette couche a une concentration constante de dopage
engendre une augmentation de la tension de claquage di a 1’élargissement de la
zone de déplétion et 1’étalement des lignes du champ électrique mais a partir de
2um.
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v" Le courant augmente avec I'augmentation de la température tandis que la chute de
tension directe diminue a travers le dispositif. Pour les tensions de polarisation
directe plus élevée, la relation courant-température tend a saturer en raison de la
limite tunnels et de la résistance série du dispositif. En polarisation inverse,
I’augmentation de la température se traduit par une augmentation de courant. La
variation du courant inverse de saturation dépasse plusieurs ordres de grandeur
mais diminue aussi avec 1’augmentation de température. L’absence d’une isolation
entre les contacts peut étre a I’origine du courant de fuite élevé en inverse.

Concernant la protection périphérique, nous avons montré que:

v' La protection périphérique par plaque de champ peut augmenter significativement
la tension de claquage (de 170V pour une diode non isolé a 404.6V pour une diode
avec un film d'oxyde d'épaisseur 46.47 nm). Au dessous de cette valeur optimale
d'épaisseur d'oxyde, 1’avalanche diélectrique domine pour les diélectriques minces.
Pour les couches d'oxyde trés épais, la plague de champ est loin du semi-
conducteur et donc il n'a pas beaucoup d'influence sur la répartition du champ
électrique. Les caractéristiques directes supérieures des diodes protégées par plaque
de champ sont attribuées a la formation d'une couche d'accumulation de faible
résistivité dans le semiconducteur.

v’ Latension Vgr augmente avec l'augmentation du produit du constant diélectrique et
la résistance du diélectrique au claquage, aussi nous avons vus que parmi les
diélectriques, SisN4 donne la meilleure tension de blocage principalement en raison
de sa résistance plus élevée au claquage.

v lorsque la concentration du dopage de la couche épitaxiale dépasse 5 x 104 cm™3, la
tension Ver diminue tres rapidement, tandis que l'augmentation de I'épaisseur de
cette couche jusqu'a une certaine limite (20 um pour notre structure) va augmenter
la tension de claquage.
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CHAPITRE III: CELLULES PHOTOVOLTAIQUES

INTRODUCTION

En raison du développement de l'industrie, du transport et des moyens de
communication, une croissance de la consommation mondiale d'électricité a été observée
pendant les dernieres décennies. Cependant, la plupart de I'énergie électrique est produite
par combustion et ressources non renouvelables. De plus ce type de production d'énergie
est trés polluant. Le développement des sources d'énergies renouvelables et non polluantes
est donc d'actualités. Parmi les sources d'énergies renouvelables, on compte le vent, les
flux marins et océaniques, la géothermie, le solaire PV, etc... Ce dernier est une source
d'énergie trés puissante. L'électricité photovoltaique est obtenue par la transformation
directe de la lumiere du soleil en électricité, au moyen de cellules photovoltaiques (Annexe
C). En pratique, la conversion d'énergie lumineuse en énergie électrique n'est pas totale.
Différentes pertes vient influencer le rendement d'une cellule. Elles sont dans la plupart des
cas dues a la nature du matériau et a la technologie utilisée. Ces pertes sont évoquées ci-
apres:

La premiere limitation correspond aux photons utiles dans la conversion. Tous les
photons possédant une longueur d'onde inférieure a celle associée au gap du
semiconducteur ne peuvent générer de paire électron/trou, et sont donc perdus.

Les photons d'énergie supérieure au gap ne pourront générer qu'une seule paire
électron/trou. L'exces d'énergie est perdu pour la conversion et thermalisé. Sous un
éclairement de AML1.5, cette perte est évaluée a 33% dans le cas du silicium [21].

La tension maximale aux bornes de la cellule (Voc) ne pourra pas dépasser 0.65 V
pour le silicium, sauf dans le cas de cellules trés minces. Le facteur de forme FF, méme
dans le cas d'une cellule idéale, ne peut dépasser 0.89, ce paramétre dépend de la
conception de la cellule, de la qualité de la jonction et du matériau, de la résistivité des
contacts métalliques, etc...

Le rendement d'une cellule dépend aussi a la base du nombre de photons y pénétrant.
Cette quantité est limitée par le coefficient de réflexion R de la surface de la cellule, qui
pondeére toutes les équations des courants photo-générés par un coefficient (1-R). Afin de
diminuer les réflexions, la surface de la cellule est texturée et recouverte d'une couche
antireflet. De maniere analogue, le taux d'ombrage tient compte de la couverture partielle
de la surface de la cellule par une partie opaque correspondant a la surface des contacts
métalliques de la face avant. Par contre. Pour certaines de cellules, le taux d'ombrage est
égal a zéro. Il y a une partie des photons qui, bien qu'ayant I'énergie nécessaire, traversant
I'épaisseur de la cellule sans étre absorbés. Ce terme devient important quand la cellule est
trés fine (<100um), et peut étre minimisé en utilisant une couche réfléchissante sur la face
arriéere de la cellule.
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Le rendement de collecte correspond au rapport entre le nombre de porteurs de
charge effectivement collectés et le nombre total photogénérés. Ce terme tient donc compte
des recombinaisons de porteurs survenant dans le volume et en surface de la cellule, et il
dépend directement de la durée de vie des porteurs minoritaires. Dans ce chapitre nous
allons présenter les techniques principales permettant de pieger la lumiere tels que la
texturation, plasmon de surface, et l'utilisation des couches antireflets.

II1.1. APPROCHES DE PIEGEAGE DE LA LUMIERE DANS LES CELLULES PHOTOVOLTAIQUES

Le piégeage de la lumiére, ou la surface de la cellule est structurée ou texturée pour
confiner la lumiére au sein du semiconducteur, permet une absorption selon plusieurs
passes. Ceci permet aussi de réduire la quantité de matériau, puisque I'absorption totale ne
se produit pas dans un seul passage. Le piégeage de la lumiere est trés important dans de
nombreuses cellules solaires commerciales: la surface des cellules c-Si inclue souvent des
texturations pyramidales pour réfléchir la lumiére a partir de surfaces vers la couche ¢ —
Si, aussi les cellules solaires a — Si: H utilisent des textures aléatoires pour augmenter
I'absorption de la lumiere. Les conceptions de piégeage de la lumiere pour des films mince
et épais sont tres différentes: pour films épais, le piégeage de la lumiére peut étre décrit en
utilisant les techniques d'optique de rayonnements, tandis que les films minces nécessitent
un traitement avec les techniques d'optique ondulatoire.

I11.1.1. COUCHE ANTIREFLET

La lumiére incidente sur une cellule solaire peut optiquement étre reflété, absorbé ou
transmis. La couche antireflet (CAR) a le rdle principale de minimiser la réflexion a partir
de la surface supérieure, mais la plupart des CAR sont simultanément des contacts
supérieur et doit donc étre suffisamment conducteur pour diminuer les pertes ohmiques
(perte de puissance). Bien que, les dispositifs récents font incorporer des barres et des
doigts métalliques pour diminuer ces pertes, leur conception est important pour minimiser
la réflexion et I'effet d'ombre de ces lignes métalliques [22, 23, 24].

CAR est généralement constitué d'une couche diélectrique mince, dans le cas des
cellules en couches minces, il est généralement un oxyde conducteur transparent (OTC),
tels que I'oxyde d'indium-étain (IT0), I'oxyde de zinc (ZnO0) et le dioxyde d'étain (Sn0,).
Dans un cas trés simple, pour réduire la réflexion, le principe d'action de ces couches est
basé sur l'interférence des faisceaux lumineux dans les couches diélectriques minces. Si
I'épaisseur de la couche diélectrique est égale a:

dogp = ZD2 N — 01,23, ... (111.10)

4NcAR

On obtiendra l'annulation des faisceaux réflechis a [linterface air/CAR et
CAR/semiconducteur. Pour ¢ — Si, lutilisation de deux couches antireflet est plus
favorable pour avoir moins de réflexion, mais la plupart des cellules en couche mince
utilise une seule couche antireflet pour maintenir un faible colt de fabrication. L'utilisation
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d'une seule couche d'OTC est optimisée pour une seule longueur d'onde et pas pour le
spectre solaire entier, ce qui entraine aux pertes dans les autres secteurs du spectre.

II1.1.2. TEXTURATION DE LA SURFACE

La texturation du silicium est utilisée pour diminuer la réflectivité de la surface de la
cellule [25,26,27,28]. Cette opération vise a développer en surface un relief micrométrique,
généralement de forme pyramidale. La longueur d'onde de la lumiére incidente étant
inférieure aux dimensions des structures ainsi réalisées, les rayons incidents suivent les lois
de I'optique géométrique.

L'insertion sur la figure.3.5 présente le principe de réflexions multiples propre a la
texturation. Le relief de la surface entraine une baisse de la réflexion en face avant: un
rayon arrivant a incidence normale (par rapport au plan de la cellule) sur une pyramide sera
réfléchi sur la face d'une pyramide adjacente, cette double réflexion sur les pyramides
diminue le coefficient de réflexion totale, qui ne vaut plus R mais R?. D'autre part, un
rayon d'incidence normale sera transmis dans la cellule avec un angle de réfraction 6
différent de 0°.le trajet de ce rayon au sein du silicium sera donc augmenté d'un facteur
1/ sin @ par rapport au cas d'une surface plane et perpendiculaire a I'éclairement, ce qui
aura pour effet d'augmenter la part de photons absorbés par le matériau. Pour finir, la
texturation de la surface entraine un piégeage plus important de la lumiere pénétrant dans
la cellule. Sur la face arriére de la cellule, il existe un angle d'incidence critique 6, a partir
duquel le rayon est totalement réfléchi et prolonge son trajet au sein du semiconducteur,
augmentant la aussi I'absorption des photons. En appliquant la loi de Descartes, on trouve
que cet angle vaut 17° dans le cas du silicium dans l'air. Ce phénoméne est
particulierement important dans le cas des cellules de faible épaisseur, et peut étre renforcé
par une texturation de la face arriére et/ou une couche antireflet sur cette méme face.

Différents procédés sont utilisés pour texturer la surface du silicium: attaques
chimiques de la surface (KOH, NAOH, acides [21], texturation mécanique [25] (laminage
a froid sous un peigne dentelé), texturation laser [21].

b

texturation

Figure.3.5 Principe de réflexions multiples propre a la texturation.
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I11.1.3. COUCHES MINCES ET EFFET DE PLASMON DE SURFACE

Les cellules solaires [29,30,31], qui peuvent fournir d'énergie renouvelable et propre
en convertissant la lumiére du soleil en énergie électrique, ont attiré beaucoup d'attention
durant ces derniéres années. Malgré I'importance croissante, nous avons besoin de réduire
le colt de ces cellules et augmenter I'efficacité de conversion d'énergie pour qu'ils puissent
réussir a remplacer les carburants fossiles pour la production d'énergie électrique.

Actuellement, les cellules solaires en couches minces sont considérées comme des
alternatives principales et peu colteuses aux cellules conventionnelles & base de plaquettes.
Avec I'épaisseur de quelques microns et ci-dessous, elles peuvent de maniére significative
diminuer la quantité du matériel semi-conducteur exigé, et ainsi, réduire les codts de
production de telles cellules [32,33]. De plus, les libres parcours de diffusion de porteurs
sont beaucoup plus courts dans les couches minces, ce qui conduit a une réduction des
pertes due a la recombinaison des porteurs minoritaires. Cependant, en raison de
I'absorption relativement faible de la lumiere par ces matériaux, des mécanismes plus
efficaces de piégeage de lumiére sont nécessaires pour une meilleure performance par
rapport aux cellules solaires a base de plaquette. Les méthodes habituelles telles que la
texturation de surface utilisée pour les cellules a base de plaquette [34,35] ne peuvent pas
étre appliquées pour les cellules en couche mince : la texturation des surfaces de 1’ordre de
micron a relativement une large espace, tandis que la texturisation des surfaces
submicronique augmente inévitablement la surface et donc la recombinaison des porteurs
minoritaires sur la surface. Une maniére prometteuse trouvée récemment [36] consiste a
utiliser le champ rapidement émergent de plasmonique, pour améliorer I'absorption optique
de la couche photo active. Les études expérimentales récentes sur les cellules solaires
organiques [37,38] et inorganiques [39,40] ont montré que la performance des cellules en
couche mince peut étre améliorée de maniére significative par la déposition des
nanoparticules métalliques sur la couche photo-active. Il a été prouvé que la performance
accrue de ces cellules est attribuée a I’amélioration de 1'absorption optique des couches
minces photo-actives [41]. Cette absorption plus efficace est provoquée par la diffusion de
ces nanoparticules [42], ce qui augmente fortement le piégeage de la lumiéere a l'intérieur
de cellules par le couplage avec les modes guidant d'ondes dans la couche active. Par le
couplage avec les plasmons de surface, qui sont des modes propres de métaux [43], la
lumiére incidente interagit de maniére tres efficace avec les nanoparticules métalliques sur
des sections beaucoup plus grandes que les sections transversales de ces nanoparticules
[44].

En d'autres termes, I'excitation de plasmons de surface multiples conduit a une
diffusion extraordinaire [45] et une forte amélioration du champ électromagnétique au
voisinage de surfaces de nanoparticules [46,47]. En raison de I'amélioration des champs
proches, la lumiére diffusée peut trés efficacement coupler avec les modes guidés d'ondes
dans la couche active [48,49], augmentant considérablement le trajet optique et I'absorption
de la lumiére a l'intérieur de cette couche [50]. Un avantage supplémentaire de
nanoparticules métalliques est dans la nature résonante de I'amélioration plasmonique. Cela
rend les nanoparticules comme un outil trés efficace et flexible pour les cellules solaires,
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qui peuvent étre utilisées pour manipuler le piégeage de la lumiere et I'efficacité
énergétique de la conversion. En ajustant les fréquences de résonance (en changeant le
matériau, taille ou arrangement des nanoparticules), on peut modifier les profils spectraux
de la puissance absorbée dans la couche photo-active, ainsi que la puissance totale
absorbée. Cependant, malgré les plusieurs tentatives expérimentales effectuées pour
améliorer la performance des cellules solaires en utilisant des nanoparticules de différents
matériaux, tailles et formes, aucune étude systématique jusqu'ici a été réalisee sur le
piégeage optimum de la lumiére par l'ajustement approprié des parametres de
nanoparticules.

Beaucoup d'efforts ont été fait pour étudier I'influence de la forme de nanoparticules
[50,51] sur I'amélioration du champ localisé et le piegeage de la lumiére. Cependant, des
questions aussi importantes sur les plasmons de surface et le r6le des modes d'ordre
supérieur dans I'amélioration plasmoniques restent encore ouverte. Ainsi, trouver I'espace
des parametres optimaux de nanoparticules en réglant les modes d'ordre supérieur reste I'un
des défis majeurs dans ce sens.

I11.2. PLASMONS DE SURFACE

Les plasmons de surface ont été originalement découverts par R.W. Wood en 1902.
Lors de son observation du spectre de réflectivité spéculaire des réseaux de diffraction, il
remarqua des anomalies sous forme des fines bandes sombres dans le spectre diffracté
[52]. Impossible a interpréter avec la théorie dite scalaire de la diffraction de la lumiére, il
faudra alors attendre le début des années 1940 et le développement de la théorie
vectorielle, avec les travaux de U. Fano pour trouver une interprétation théorique de ces
anomalies, basée sur 1’existence des ondes de surface (plasmon de surface) supportées par
le réseau [53].

En 1965, A. Hessel et A. A. Oliner proposent une théorie plus générale des anomalies
de Wood pour les réseaux metalliques. lls interpretent ces anomalies par des effets de
résonance provenant du couplage entre I’onde incidente et les modes propres du réseau
[54]. Une amplification tres importante du champ électromagnétique local est alors
associée a cette résonance. S’appuyant sur cette idée, trois ans plus tard A. Otto (1968) met
en évidence expérimentalement que les ondes de surface peuvent étre excitées en utilisant
la réflexion totale frustrée [55]. Dans la méme année, E. Kretschmann et H.Raether
obtiennent les mémes résultats a partir d’une configuration différente, la méthode de
réflexion totale atténuée [56].

Le traitement complet par les lois de I’¢lectromagnétisme du mouvement coopératif
des électrons libres dans un milieu métallique semi-infini (conditions de continuité a
I’interface), permet de montrer 1’existence de modes particuliers pouvant se propager le
long de D'interface entre le métal et le vide (ou le milieu diélectrique). Ces modes
électromagnétiques correspondant a des ondes de surface ont été nommés « plasmons de
surface » (figure 3.6). Ces plasmons de surface présentent alors un large spectre de
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fréquence propre dépendant de leur vecteur d’onde k (de 0 a = w,/ V2 ou wpest la
fréquence plasma du métal massif).

a b z“
zA
Diélectrique
Z,
f | I
+++V - v”*v - zm/ %
Meétal A

Figure. 3.6: (a) La propagation des oscillations du plasma d’électrons libres a la
surface du métal. (b) la composante normale du champ électrique du plasmon de surface
selon la direction z perpendiculaire a l’interface [57].

Il est connu que ces plasmons de surface peuvent étre divisés en deux sous groupes,
suivant leur distance de propagation : les plasmons de surface délocalisés ou étendus qui
sont des plasmons de surface se propageant sur des surfaces métalliques planes et les
plasmons de surface localises [58] qui sont des excitations localisées du plasma d’électrons
a D’intérieur de petites structures d’une taille de quelques dizaines de nanométres, par
exemple des nanoparticules métalliques ou des rugosités de surface de certaines structures.

Lorsque la taille de ces nanoparticules est petite devant la longueur d’onde, les
propriétés optiques des nanoparticules métalliques sont dominées par 1’oscillation
collective des électrons de conduction (plasmon de surface localisé) induite par interaction
avec un rayonnement électromagnétique. Le champ électrique du rayonnement incident
induit la formation d’un dipdle dans la nanoparticule (voir Fig. 3.7). Une force de rappel
s’oppose alors aux déplacements des électrons par rapport au centre de la particule
(confinement spatial). Comme pour un oscillateur harmonique mécanique, 1’oscillation des
charges dans la nanoparticule est résonante pour une certaine fréquence d’excitation
(résonance plasmon). Seuls les métaux possédant des électrons libres (essentiellement 1’or,
I’argent, le cuivre, et les métaux alcalins) possedent des résonances plasmons dans le
spectre visible, et présentent pour cette raison de telles couleurs intenses. La fréquence de
résonance plasmon est déterminée par la force de rappel des électrons de conduction,
laquelle dépend d’un grand nombre de parametres tels que la composition, la taille et la
forme des particules.
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Fig. 3.7: Schéma illustrant ’action d’un champ électromagnétique sur le plasmon
d’'une nanoparticule métallique, montrant le déplacement du nuage électronique par
rapport au centre de la nanoparticule [59].

I11.2.1 PROPRIETES OPTIQUES DE NANOPARTICULES METALLIQUES ISOLEES:

II1.2.1.1 LA THEORIE DE MIE

La solution générale du probleme de diffraction d'une seule sphére de matiere
arbitraire dans le cadre de I'électrodynamique a été donnée par Mie en 1908. C'était la
variation de couleur des solutions colloidales d’or qui motivé Mie pour s'appliquer la
théorie générale d'extinction de lumiere a des petites particules. Il a appliqué les équations
de Maxwell avec des conditions aux limites appropriées dans les coordonnées sphériques
en utilisant des expansions multipolaires des champs électriques et magnétiques incidents
et a offert un calcul électrodynamique exact de l'interaction de la lumiére avec les
nanoparticules métalliques sphériques. La principale hypothése de la théorie de Mie est
que la particule et son milieu environnant sont chacun homogéne et descriptible par leurs
fonctions diélectriques volumiques [60,61,62]. Les équations du Maxwell peuvent étre réduites

a résoudre les équations d'ondes pour le champ électrique E et magnétique H :

V2E +k2E =0
(1n.11)
V2H +k2H =0
avec K2 = EIUWZ
ou & estla permittivité dielectrique et £/ est perméabilité magnétique du milieu.
E et H sont reliés entre eux par :
VxE=iwuH
) (n.12)
VxH =—-weE

avec: V.E=0, V.H =0.
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Si nous construisons une sphere de rayon R tres grand et centrée sur la particule, 1’énergie
qui traverse la sphére par unité de temps s’exprime par :

w,=—[V.S(r)dr (111.13)
Ou S(r) est la valeur moyenne temporelle du vecteur de Poynting :

S(r) =S R{E(r) x H* (1)} (111.14)
La conservation de 1’énergie permet de d’écrire w, sous la forme d’une somme :
Wg = Wy — W+ Wyt (111.15)

Les sections efficaces de diffusion o, , d’absorption g, et d’extinction o,,; sont définies
Comme:

I’intensité de 1’onde incidente ol . Les sections efficaces ont:

Wq Wg Wext

04 = —,05 =E'O-ext =T (111.16)

La solution générale de E et H permet de calculer les sections efficaces d’extinction
et de diffusion, comme [63,64]:

2 0
Oext :; Z(2n+1)93{an +bn} (n.17)
n=1

2 o0
)18(11I. odiff ZF Z(2n+1){‘an‘2 +‘bn‘2}
n=1

Oabs = Oext — O (iff

ou x est le parametre de taille sans dimensions:
X=kR=——"—m=_|— (111.19)

Ou R est le rayon de la particule, n,, est l'indice de réfraction du milieu extérieur, A
est la longueur d'onde de la lumiére incidente dans le vide, et a,, et b,, sont des coefficients
de diffusion et sont donnés par:

_ My (M)yn (X) = wn (N (MX)
My (MX)En (X) —En (X (MX)
b, = ¥ M)yn (0 —Mmyn (yrn (M)

wn (MX)&n (X) —mMEn (X)wn (MX)
v, et &, sont les fonctions de Ricatti-Bessel d’ordre n:

an

(111.20)
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Vn (r) = rjn (r)
£, (r) =rhi(r)

Etm = g/gm

Il est possible de montrer que les résultats obtenus dans l'approximation dipolaire
sont tout a fait compatibles avec ceux de la théorie de Mie. En effet, un développement
limité des équations précédentes en fonction de x = kR <<1 met en évidence que le terme
d’ordre le plus bas est porté par le coefficient a; et que son ordre est (kR). En se limitant a
cet ordre, on retrouve les formules de 1'approximation dipolaire et 1’on constate, d’aprés les
formules précédentes, que 1’extinction (absorption) varie comme le volume et la diffusion
comme le carré du volume de la particule dans cette approximation [63,64].

_q@ 3/2 & (w)
Texe =9 Em Ve et @

(11.21)

Ou V est le volume de la particule sphérique, w est la fréquence angulaire de la
lumiére d'excitation, c est la vitesse de la lumiére, &, et e(w) = & (w) + ie,(w) sont les
fonctions diélectriques du milieu environnant et de la matiere elle-méme, respectivement.

H1.2.1.2. APPROXIMATION QUASI-STATIQUE

Pour les nanoparticules de dimension Faible, le champ électrique de la lumiere peut
étre considéré comme constante, et l'interaction est régie par I'électrostatique plutdt que
I'électrodynamique. L’interaction du champ E avec une nanoparticule satisfaisant la
condition de x << 1 peut donc étre traitée en considérant le champ appliqué comme
statique.

Dans le cadre de I’approximation quasistatique (ou dipolaire), le champ appliqué
crée une distribution de charges accumulées a I’interface nanoparticule/matrice. Cette
distribution est assimilée a un petit dip6le unique p (Fig.3.8). Le champ Einx et la
polarisabilité de la nanoparticule s’écrivent:

3¢
Eii=—2—E (111.22)
&+ 2¢,
La polarisabilité de la nanoparticule s’€crit:
E—€&
a=3y ——M_ (11.23)

&+ 2¢,
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Figure.3.8 : Interaction entre une nanoparticule métallique de rayon R et un champ
extérieur dans |’approximation quasistatique [65].

Les sections efficaces s’écrivent donc :

3/2 W 32
oext =Nem ~ —

C (51 +25m)% +(52)? (124)

4 2 2
o 2 2(W) (&1—ém)” +(&2)
ogir = (V) em[c) 11267 1(2.) (111.25)

On retrouve la dépendance en w* de auitr , caractéristique de la diffusion Rayleigh de
particules nanométriques. Pour une méme nanoparticule, le rapport des sections efficaces
de diffusion et d’extinction est proportionnel au volume V :

Ogit V
B

(111.26)
Oext

Lors de I’excitation des ¢électrons de conduction engendrée par 1’interaction avec un
champ électromagnétique extérieur, il existe parfois une condition de résonance. En effet,
les constantes diélectriques dépendent de la longueur d’onde employée et d’aprés
I’équation (3.22), I’exaltation du champ a I’intérieur de la nanoparticule est susceptible
d’étre résonante a condition qu’il existe une pulsation wr qui minimise le module du

dénominateur‘8+28m‘ [62,66,67]. Cette condition peut étre satisfaite dans les métaux
pour lesquels la partie réelle du constant diélectrique est négative dans le domaine optique.

Au voisinage de w, (fréquence de résonance), le confinement diélectrique conduit a
une résonance dans le spectre d’absorption et de diffusion d’une nanoparticule métallique:
c’est le phénomeéne de résonance plasmon de surface. D’un point de vue classique, le
champ extérieur exerce une force sur les électrons qui constituent la nanoparticule
métallique [68].

Le champ polarise donc le cortege électronique en créant une accumulation de
charges négatives d’un coté de la nanoparticule. A résonance, le centre de masse du nuage
électronique oscille a la fréquence du champ appliqué autour de sa position d’équilibre. En
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oscillant, la densit¢ surfacique de charge rayonne un champ dont [’intensité,

proportionnelle a o s , €st maximale a wr.

De nombreux parameétres entrent en jeu dans la position et la largeur de la
résonance plasmon. Sa position dépend bien évidemment de la nature du métal (dans le
vert pour ’or et le bleu pour 1’argent), mais aussi de la matrice. Enfin, la taille et la forme
des nanoparticules jouent aussi un réle.

I11.2.2 THEORIE DE MILIEU EFFECTIVE (THEORIE DE MAXWELL GARNETT)

Au cours des dernieres années, il existe une richesse littérature couvrant la science et
la technologie de nanoparticules d'or, en particulier ceux que concernent leurs propriétés
optique [69 — 72]. Une grande partie de I'intérét a été porté sur la résonance plasmonique
d'une suspension diluées de particules sphériques, qui a une couleur varié de rouge a
pourpre avec une large pic d'absorption centré a environ de 520 nm. L'oscillation des
plasmons de surface dans les nanoparticules métalliques est considérablement modifiée si
les particules sont concentrées dans un milieu réactif de telle sorte que les particules
individuelles sont reliées électroniquement entre eux. Il a été vu théoriquement et
expérimentalement que, lorsque les particules sphérigues individuels d'or sont en proximité
les uns aux autres, le couplage électromagnétique entre particules devient effective pour
des distances particule-particule plus petites que cinq fois le rayon de la particule (d <5R,
ou d est la distance de centre a centre et R le rayon des particules) et peut conduire a des
spectres d'extinction plus compliqué en fonction de la taille et de la forme de I'ensemble de
particules formée. En conséquence, leur résonance plasmonique est décalée vers le rouge
jusqu'a 300 nm [73,74,75]. Cette effet est négligeable si d> 5R mais devient de plus en plus
importante pour les plus petite distances. Si le couplage entre particules est plus fort que le
couplage a l'intérieur du milieu environnant, la théorie de Mie développé pour des
solutions trés diluées et des particules isolées échoue a décrire le spectre d'absorption
optique. Des approches théoriques standard basées sur les calculs de champ moyen a une
longue limite de longueur d'onde sont souvent appliquées pour estimer les parameétres
efficaces des métamateriaux au domaine optique tel que les théories du maxwell Garnett
(MG) et du Bruggeman. Les deux approches determinent les paramétres constitutifs
macroscopiques en considérant la réaction des champs induits dans les inclusions incluse
dans un milieu colloidale. Elles sont des extensions de la formulation de Clausius-Mossotti
et different de la facon par laquelle les inclusions et le milieu extérieur sont distingues.

La théorie prédite par J.C. Maxwell Garnett (1904) a été appliquée avec succes a ce
probleme pour expliquer le comportement d'absorption optique des nanoparticules
métalliques dans un ensemble tres dense. cette théorie est strictement valable dans la limite
quasi-statique (2R<< A) avec de petites distances interparticulaires mais peut étre
généralisée a diverses formes des particules.

Tandis que les particules metalliques isolées sont caractérisés par les propriétés de
leurs matériaux, longueurs caractéristiques, les formes géométriques, et ainsi de suite, les
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particules agrégées sont caractérises par leur longueur de corrélation, facteurs de
remplissage, ...etc. Le facteur de remplissage f est donné par:

\Y

f — _Pparticule (111.27)

Véchantillm

La fonction diélectrique d'une particule de I'échantillon est la somme de toutes les
contributions a la polarisation électrique, y compris l'effet de retardement entre les
particules voisines. Un grand nombre de lois de mélange ont pour origine la théorie
développée dans la deuxieme moitié du 19°™ siécle par Clausius-Mossotti [62, 77] pour
calculer la permittivité d'un diélectrique homogene. Dans cette théorie, chaque atome (ou
molécule) du matériau est assimilé a une sphere conductrice parfaite. Sous I'action d'un
champ électrique extérieur, les nuages électroniques des couches periphériques se
déforment entrainant un déplacement du barycentre des charges. Chaque atome (ou
molécule) se comporte alors comme un dipdle.

La détermination de la polarisation totale du matériau passe par un raisonnement
microscopique dont la difficulté réside dans la détermination du champ vu par chacun des

dipdles [62]. En effet, le champ local m vu par un dipdle (i) est la somme du champ
macroscopique appliqué E et des champs F] créés par tous les autres dipdles (j).

(Eroc), = E + Xjui E (111.28)

La polarisation totale P gu'acquiert le matériau est la somme de tous les moments
dipolaires individuels définis a partir de la polarisabilité a (d'origine électronique,
ionique...) :

P =3P, = i Niai(Eioc), (111.29)

Ou Ni est le nombre de molécules par unité de volume. La permittivité est définie a
partir du champ de déplacement électrique D’dont le lien avec la polarisation est donné par

—

D=¢E=¢kE+P (111.30)
D'ou I'expression de la polarisation P

P=(¢—¢)E (111.31)
En combinant les équations (3. 29) et (3. 31), nous obtenons :

(e — &0)E = i N;a;E + % ¥ i NioiE (In.32)

La polarisation totale du matériau se decompose en deux termes, le premier
représente l'interaction de chaque dipble avec le champ appliqué. Le second terme
représente les interactions de tous les dip6les entre eux. Le calcul de ces interactions est en
général impossible sauf dans le cas particulier d'arrangements périodiques. Lorentz [78]
proposa en 1880 une méthode pour le calcul du champ local. L'artifice choisi par Lorentz
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fut de diviser le diélectrique en deux régions dont la frontiére de séparation est une sphere,
appelée sphére de Lorentz. Celle-ci est centrée sur le dipble ou lI'on cherche a calculer le
champ local.

La cavité de Lorentz est choisie suffisamment grande pour contenir un grand nombre
de dipéles et suffisamment petite pour considérer que le champ et la polarisation qui
regnent a I'extérieur de la cavité sont uniformes.

Figure 3.9. Concept de sphére de Lorentz appliqué aux particules agrégées.

Le champ local vu par le dipdle central est alors la contribution de trois termes :
Eoe=E+E +E, (111.33)

E est le champ appliqué (éventuellement corrigé du champ dépolarisant
macroscopique de I'échantillon lorsque celui-ci est de dimensions finies).

E; est le champ régnant & l'intérieur de la cavité vide de Lorentz et crée par tous les
dipbles extérieurs a la sphére. Dans I'hypothese d'une polarisation extérieure uniforme, le
champ dans le cas d'une cavité sphérique s'écrit :

—

E, = (111.34)

P
350

E_Z’ est le champ crée par I'ensemble des dip6les contenus dans la cavité. L'hypothese
de Lorentz est de considérer que ce champ est nul.

E,=0 (111.35)

Cette hypothése n’est vérifiée de fagon rigoureuse que dans le cas de répartition
aléatoire comme dans les gaz, les liquides non polaires ou bien dans le cas des cristaux a
symétrie cubique. Le champ local vu par le dipdle au centre de la cavité de Lorentz s'écrit
alors :
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_ e Et+2&0 R
E

Eoo=E+E + (111.36)

330

Exprimée en terme de polarisabilité, cette expression permet de retrouver la relation
bien connue de Clausius-Mossotti :

E—E&p

1
oo 3e YiN;«a; (111.37)

La polarisabilité d'une particule sphérique avec une fonction diélectrique & et un
rayon R est défini comme suit:

£7¢m p3
E+2sm

@ = (111.38)

Si l'approximation quasistatique est satisfaite, le systeme peut étre remplacé par un
milieu effectif. Le milieu effective acte approximativement comme un matériel homogéne

et peut étre décrit par la fonction diélectrique effective, o = &1 +165 ¢ o de

I'échantillon.
La relation de Clausius Mossotti décrit la relation entre £.5 et a [62,77]:

Eeff —€ 4 E—¢&
ceff — ®m _ A% i—mR3 (111.39)
Eeff +2&qm 3 5 &+ 2¢,

En introduisant le facteur de remplissage f, I'équation précédente peut étre également
exprimée sous la forme :

ceff —ém ¢ £—¢m

geff T&m £+ &Em

avec & =2 (111.40)

En traitant un matériel composé de deux inclusions équivalentes, la formule de
Maxwell Garnett est changée a la forme:
ceff —¢ -& £ —¢
eff m — fl ‘1l m + f2 2 m
eff +&m &1+&m £2+&m

(IN.41)

CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons présenté une breve description des techniques
principales permettant de piéger la lumiére en se concentrant sur l'utilité des plasmons de
surface et I'influence de nanoparticules métalliques sur I'amélioration du champ localisé et
le piégeage de la lumiére.

Les plasmons de surface sont des modes particuliers pouvant se propageant le long
de I’interface entre le métal et le vide (ou le milieu di¢lectrique). Ces modes peuvent
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améliorer I'absorption optique de la cellule photovoltaique. Les études expérimentales ont
montré que la performance des cellules en couche mince peut étre améliorée de maniere
significative par la déposition des nanoparticules métalliques sur la couche photo-active.
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CHAPITRE IV: PROPRIETES PHOTOVOLTAIQUES DES CONTACTS
METAL/SEMICONDUCTEUR

INTRODUCTION

Quelque soit la structure d'une cellule solaire, une optimisation de ses parametres est
nécessaire pour avoir un bon rendement. Habituellement, les parametres a optimiser sont
I'épaisseur de la cellule, les niveaux et les profils de dopage, la configuration des contacts
et le confinement optique. L'optimisation de la cellule solaire comprend donc I'étude de
I'influence de ces parameétres sur le rendement afin d'obtenir une structure conduisant au
rendement maximum.

La simulation numérique est couramment utilisée pour I'optimisation des cellules
solaires. En effet elle présente les avantages suivants [21]:

- Elle permet d'éviter la fabrication de plusieurs prototypes de cellules avec
des parametres différents.

- Elle est indépendante de la technologie utilisée (on peut faire donc varier
largement les parametres).

- On peut séparer l'influence de chaque zone de la cellule dans le cas de
parametres interdépendants.

Dans ce chapitre, nous analysons les propriétés photovoltaiques des contacts
Schottky, nous analysons dans I'environnement Atlas, pour un éclairement et température
donnés, les propriétés électriques (courant, tension et puissance) et optiques de ces cellules.
Ensuite, nous étudions I'effet d'ajout des textures et d'une couche antireflet sur la surface de
cellules.

Enfin, Nous illustrons comment peuvent les plasmons de surface améliorer
I'absorption optiques des cellules photovoltaiques a couches minces. Nous faisons des
études théoriques et simulation de cellules solaires a couches mince en a-Si avec une
couche peériodique de nanocylindres en argent sur la surface. Nous également effectue des
études d'optimisation de la taille des particules, la distance entre les particules et le milieu
diélectrique, permettant d'obtenir une absorption maximale dans le substrat.

IV.1 CARACTERISTIQUES ELECTRIQUE D'UNE CELLULE PHOTOVOLTAIQUE SCHOTTKY

Les caractéristiques électriques courant-tension (I, —V,,) et puissance-tension
(Py» — Vyyy) Obtenus pour un éclairement de 1000 W/m? & la température ambiante sont
représentés sur la figure.4.1. Nous avons vu que le courant reste indépendant de la tension
pour des tensions inferieures a 0.35V, le dispositif se comporte comme un génerateur de
courant. Ce courant est dd au courant de court-circuit généré par le rayonnement solaire. A
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partir des tensions supérieures a 0.35V, le courant varie et la tension reste pratiquement
constante. Le dispositif se comporte comme un générateur de tension.

La puissance fournie par la cellule passe par un maximum B, qui représente le
fonctionnement optimal de la cellule, ce maximum est appelé point de puissance maximale
(PPM) de la cellule [78,79] et il est caractérisé par :

V,, =V 1, =1

optimal pv optimal (IvV-1)

P =

max

'Voptimal (IV-2)

optimal

Ces résultats de simulation montrent que la cellule photovoltaique présente un
générateur de courant non linéaire.
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Figure.4.1. Caractéristiques courant-tension et puissance-tension d’une structure
Schottky au silicium sous un éclairement b1=1000W/m? T=25° A=0.5um.

IV.1.1 EFFET DE TEMPERATURE ET D’ECLAIREMENT

Les cellules solaires sont sensibles a la température. L'augmentation de la
température réduit la largeur de la bande interdite du semiconducteur, effectuant de ce fait
la plupart des paramétres de matériau semiconducteur. La diminution de la largeur de
bande d'un semiconducteur avec l'augmentation de la température peut étre considérée en
tant qu'augmentation de I'énergie des électrons du matériau. Une énergie inférieure est
donc nécessaire pour casser la liaison. Dans le modele de liaison de la bande interdite de
semiconducteur, une réduction de I'énergie de liaison permet également de réduire la
largeur de la bande. Par conséquent, I'augmentation de la température réduit la largeur de
la bande.

Sur les figures.4.2 et 4.3 sont représentés les resultats de simulations concernant
I’influence de I’intensité d’éclairement et de la température sur les caractéristiques courant-
tension et puissance-tension. Il apparait que la puissance fournie par la structure dépend de
I’intensité de 1’éclairement et de la tension aux bornes de la cellule. La puissance maximal
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et trés sensible aussi a l'intensité de I’éclairement : lorsque 1’éclairement diminue de

100W/m2,

la puissance diminue de 10.65%, par contre, cette puissance diminue

légerement avec la température : lorsque la température augmente de 10°C pour un
éclairement de 1000W/mz2, la puissance diminue de 5.8%.
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Les résultats obtenus des propriétés photovoltaiques correspondant au point de
puissance maximale sont résumés dans le tableau.l pour les différentes intensités
d’éclairement, et dans le tableau.2 pour les différentes températures.
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Figure.4.2. Caractéristiques courant-tension et puissance-tension d’une structure
Schottky au silicium sous différentes intensité d’éclairement, T=25°, 2=0.5um.
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Figure.4.3. Caractéristiques courant-tension et puissance-tension d’une structure
Schottky au silicium pour différentes température, b1=1000W/m? 1=0.5um.
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Tableau 2. Facteurs de qualité obtenue pour une structure Schottky pour différents
éclairements.

Intensité FF Jsc Voc (V) | (%)
d’éclairement (W/m?) (mA/cm?)

200 0,6728 4,95396 0,40909 | 6,8177

400 0,6709 10,0537 0,42889 | 7,23255

600 0,6686 15,2564 0,44089 | 7,49555

800 0,6668 20,5357 0,44964 | 7,69651

1000 0,6631 25,87 0,4541 7,79

Tableau 2. Facteurs de qualité obtenue pour une structure Schottky pour différentes
températures.

Température | FF Jsc Vo (V) | n(%)
(°C) (mA/cm?)

390° 0,50723 23,3294 0,26388 | 3,12258

360° 0,57447 24,166 0,33014 | 4,58314

330° 0,62703 25,0197 0,39422 | 6,18464

300° 0,66438 25,8743 0,4563 | 7,84396

270° 0,69073 26,7182 0,51597 | 9,52223

Nous avons montré que plus la température de la cellule est basse, plus son
rendement de conversion est meilleur. Une élévation de la température de un degré Celsius
occasion une perte de rendement de 1’ordre de 0.58%, on compte en générale une baisse de
1.989mV/°C [80]. Ceci a pu étre di a ’augmentation de la longueur de diffusion de
porteurs dans le substrat et au décalage de la limite d'absorption de la bande interdite de
semi-conducteur. Notons que la réponse spectrale ne varie pas de fagon appréciable avec
I’éclairement.

Le tableau.l montre aussi que le courant de court-circuit est trés sensible a
I’éclairement et montre une relation linéaire avec I’intensité, lorsque 1’éclairement varie de
100W/m2, ce courant varie de 10.31% contre 1.052% lorsque la temperature varie de 10°C.
Cette réduction en Jsc méne une dégradation du rendement de conversion.
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La tension du circuit-ouvert varie trés peu avec 1’éclairement, pour une variation de
10% en intensité d’éclairement, la tension Vo varie de 0.98%.

La tension du circuit-ouvert diminue aussi légérement avec la température de fagon
linaire, pour un éclairement de 1000W/mz?, lorsque la température varie de 10°C, cette
tension varie de 3.8%, tandis qu'elle varie assez peu au cours de la journée. Ces résultats
sont totalement compatibles avec ceux obtenus dans la littérature [81,82,83].

Concluons que pour le calcul d’une installation solaire, il faut donc tenir compte du
fait que I’éclairement et la température varient simultanément. Ce point est trés souvent
négligé lors du dimensionnement d’ensembles solaires photovoltaiques.

Lors du dimensionnement d'une installation solaire, il conviendra donc de
tenir compte des conditions et des variations climatiques du site choisi. Notons enfin que
le rendement global d'un panneau est déterminé par la cellule la plus faible. Un ombrage
partiel est donc tres mauvais pour le rendement des panneaux solaires.

IV.1.2 REDUCTION DES PERTES DUES A LA REFLEXION

1V.1.2.1 REVETEMENTS ANTI-REFLECHISSANTS

Le facteur de base qui affecte I'efficacité de la cellule solaire est la réflexion de la
lumiere a partir de sa face avant. Le coefficient de réflexion peut étre réduite, en
recouvrant la partie supérieure de la surface de cellules solaires par des couches antireflets
(CAR). Le principe d’action de ces couches est basé sur I’interférence des faisceaux
lumineux dans les couches diélectriques minces.

Revétements simples AR sont généralement composées d'une couche d'un matériau
isolant transparent d’épaisseur d ~ A/4 ou A la longueur d'onde optique. Tels revétements
réduisent de maniére significative la réflectivité de la lumiére a la longueur d'onde de
conception, cependant, Loin de cette longueur d'onde, leur rendement est faible.
Actuellement, les revétements AR multicouches plus sophistiqués sont utilisés pour
améliorer la détection de la lumiere a une large bande.

Pour une seul couche d’antireflet placée entre deux matériaux d’indice de réfraction
ni et ny, si I’épaisseur de la couche diélectrique est égale a :

A

d=—
4n

(IV-3)

On obtiendra 1’annulation des faisceaux réfléchis a 1interface air/CAR et
CAR/semiconducteur.

n est I’indice de réfraction de la couche antireflet :
n=./nn, (1V-4)

Différentes CAR sont utilisées en photovoltaique tel que : TiO2 (n=2.2), MgF2
(n=1.35), ZnS (n=2.3), SiNx (n=1.6-2.4) et SiO2 (n=1.46).
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La figure.4.4 montre la caractéristique I-V en présence et en absence d’une couche
antireflet en nitrure pour un angle d’incidence 90° et intensité d’éclairement 1000W/m?. 1l
est évident que la valeur actuelle du courant en présence de CAR est plus élevée. Cela est
dd au piégeage de la lumiere par cette couche qui a réduit la réflexion de la lumiére.

w Cathode current{A/um)

™
?
=]
i

|

g
S
=2

|

[N]
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3
R B
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Anode voltage (V)

0.4

Figure.4.4 Courant électrique en présence et absence d’une couche AR en Nitrure,

6i= 90°, 1=0.5um.

Dans le tableau.3, nous voyons les résultats des simulations concernant I’influence de
I’épaisseur de la couche AR en Nitrure sur les propriétés photovoltaiques de la structure.
Nous avons trouvé que le rendement augmente de 6.53%
I’épaisseur optimale 0.06um de CAR. On peut dire que la performance de la structure
augmente par 21.28% par rapport la structure initiale sans CAR. Nous avons trouvé aussi
que le courant de court-circuit Jsc varie avec la variation de 1’épaisseur de CAR, tandis que
la tension du circuit ouvert Vo est presque la méme a 0.45V.

sans CAR a 7.92% pour

Tableau.3. Facteurs de qualité obtenue pour une structure Schottky pour différentes
épaisseurs de la couche AR.

Dum) [n (%) FF Jsc (MA/cmM?) | Vo (V)
0 6,53 0,677 21,4 0,4506
0,02 6,76 0,674 22,23 0,4512
0,04 7,41 0,666 24,53 0,4531
0,06 7,92 0,662 26,3 0,4545
0,08 7,45 0,666 24,69 0,4532
0,1 6,79 0,6763 22,33 0,4513
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La figure.4.5 présente les caractéristiques 1-V pour différents genres de CAR
déposée sur la cellule solaire. Le courant de court-circuit Jsc varie de 25,06mA/cm? pour
une couche de SiO, a 25,87mA/cm? pour SisNs et de 29,64 mA/cm? pour double couche
AR a 30,45 mA/cm? pour trois couches AR. Cela signifie que Jsc pour SisN4 est plus élevé
que pour SiO2. Tandis que, Voc reste presque constant a 0,45 V quelque soit le genre de
CAR. Les propriétés photovoltaiques sont résumées dans le tableau.2 pour les angles 45°,
60°et 90°.

3.5e-07 —|
'g B
§ 3e-07 —|
5 :
= i
2.5e-07 |
3 ]
§ _
S 2e-07 —|
1.5e-07 —|
le-07 —]
] % ICAR
Se-08 2 CAR(SiO2 ef SIING)
] e SONHAR
B Sioz AR
o —
-0.1 o 0.1 0.2 0.3 0.4
Anode voltage (V)

Figure.4.5. Les caractéristiques I-V pour différents genres de CAR a 90°.

Tableau 4. Facteurs de qualité obtenue d’une structure Schottky pour différentes
couches AR.

90° 60° 45°

Genre n Jsc Voc 7](%) Jsc VoC(V) 7](%) Jsc VOC(V)
de (%) (mA/cm2) | (V) (mA/cm2) (mA/cm2)

CAR

Sans | 6,53 | 214 0,450 | 4,248 | 13,86 0,434 |3,21 | 10,7 0,424
CAR

Si02 | 7,56 | 25,06 0,453 | 4,57 | 15,02 0,436 |3,21 | 10,7 0,424
Si3N4 | 7,79 | 25,87 0,454 | 4,71 | 15,52 0,437 |352 |11 0,427
2CAR | 9,08 | 29,64 0,457 | 5,52 | 17,87 0,443 | 3,83 | 12,6 0,430
3CAR | 9,31 | 30,45 0,457 | 5,66 | 18,38 0,445 |3,83 | 12,6 0,430
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A l'angle 90°, la performance de la pile solaire en silicium protégée par deux couches
AR (SiOz et SisN4) a augmenté par 39.05%. Ceci est suivi de 29.94% a 60° et de 19.31% a
45°, ces résultats sont similaires aux résultats obtenus plus t6t dans [84]. Il est évident ici
que la performance de la pile solaire est meilleure avec la présence de multiples couches
AR.

IV.2 AMELIORATION PLASMONIQUE

IV.2.1 STRUCTURE MODELISEE

Pour étudier I'amélioration plasmonique de cellules solaires en couches minces, nous
considérons une cellule solaire avec une couche photo active en silicium amorphe
hydrogéné (a — Si: H) de 300 nm d'épaisseur, une couche de revétement d'oxyde d'indium-
étain (ITO) de 50 nm d'épaisseur, et un contact en face arriére en Ag de 50 nm d'épaisseur
(Fig.4.6). Nous supposons que la surface supérieure d'ITO est uniformément couverte par
un réseau peériodique de nanocylindres d'Ag de rayon a et de hauteur h; nous supposons
également une distance S entre les centres des inclusions adjacentes. Ces nanoparticules
métalliques peuvent fortement augmenter le piégeage de la lumiere dans les cellules a
couche mince par le couplage avec les modes guidant d'ondes dans la couche active
[48,49].

Figure.4.6. Structure de base de la cellule solaire étudiée dans ce chapitre.

IV.2.2 LA CONSTANT DIELECTRIQUE EFFECTIVE D'UN METAMATERIEL OPTIQUE STRUCTUREE
AVEC DES NANOCYLINDRES EN ARGENT

En ce qui concerne l'estimation du champ local, la théorie de MG calcule les
parameétres macroscopiques a partir de la moyenne des champs électrostatiques produits
par les dipdles induits dans les inclusions sphériques et correspond au premier terme de
I'expansion des champs diffusés obtenu par la théorie de Mie [85, 86]. Par conséquent, il
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néglige les inclusions avec des geométries non spheriques. Pour surmonter cette limitation,
plusieurs corrections ont été proposees pour mieux estimer des champs induits par I'onde
électromagnétique incidente, qui dépend fortement de la géométrie des particules et de la
composition du matériau. Ces corrections peuvent étre exprimées dans le facteur de
dépolarisation y de la permittivité efficace qui est en général un tenseur [87]. Une
discussion qualitative sur la correction introduite par y dans les modéles Bruggeman et MG
ont été brievement effectuée dans [88] en utilisant I'nypothése d'une approximation quasi-
statique. L'approche de Meier-Wokaun a été combinée en [86] avec la méthode fonction de
Green pour formuler rigoureusement le modele de MG pour des structures cylindriques.
Nous l'appliquons pour calculer la permittivité effective d'un métamatériau optique
composé par un réseau périodique de nanotubes en argent incorporés dans un fond de silice
(figure.4.7).

Figure. 4.7. Arrangement d'un métamatériel composé par des nancylindres argentés
(régions blues) inclus dans une matrice de silice (région grise).

Le modéle de MG original est adressé pour des particules sphériques et adopte { = 2
(facteur de correction). D'autres géométries ont (=1 ou tendent vers 1'infini, en fonction de
I'orientation de leurs axes de révolution par rapport a la direction d'incidence de la lumiere.
En effet, correspondent a la partie statique dans I'expansion de modes dans la théorie de
Mie. Pour les termes d'ordre supérieur dans cette expansion, nous pouvons réaliser une
évaluation plus compléte du facteur de correction (:

{= i -1 (IV-5)

ou vy est appelé facteur de dépolarisation.

Remplacant (IV-5) a (I11-41), I'expression de MG est modifiée pour expliciter la
dépendance avec le facteur de dépolarisation:

fem(e—&m)
em+y(-f)(e—&m)

geff =&n T (1V-6)
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Selon l'approche de Meier-Wokaun pour des nanotiges avec section circulaire
(Figure. 4.8), on définit le champ électrique de dépolarisation comme:

E, = —Am (L K2 prC _]K3 Yor ) P (IV-7)

Ou k est le nombre d'onde. Vpr est le volume du sphéroide allongé inscrite dans le
cylindre, T est la tenseur dyadique identité, L est le tenseur de dépolarisation statique et
C est le tenseur dynamique:

0 0 0
_looo 0 2 4\
C = 0 O 3 1+E ) E :l"r[mj (IV'8)
In——
| ahi2) 1-€||
i (1/5) cos 6 0 0
L= 0 (1/5) cos6 0 0 (1V-9)
0 0 1—cos8
i .
)
-
I of—a

Figure.4.8. Représentation schématique d'un nanotiges avec une section transversale
circulaire. Les lignes pointillées délimitent le sphéroide allongé inscrit dans le nanotiges.
Le point O est le centre de gravité du cylindre.

Les principales différences entre le champ de dépolarisation électrique pour des
inclusions cylindriques et celui correspondant pour sphéroides allongés réside dans les
expressions du facteur de dépolarisation statique L et le tenseur dynamique C . La
polarisation et la polarisabilit¢ peuvent étre décomposées a leurs composantes
longitudinales et azimutales. Les composants de la polarisabilité a pour un cylindre sont
donnés par:

Py _ Ve e—1
PZ " agm 14y, z(e—1)

(IV-10)

OuU Vey est le volume de cylindre, avec Vpr=(2/3)Veyi. Les formulations azimutales et
longitudinales de y sont résume dans le tableau.5.
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Tableau.5. Facteurs de dépolarisation pour: des cylindres, des spheres et des

sphéroides allongés

cylindre
Yo Yz
1 k3 (2 k% (2 k3(2
—cosf— j—| =V, l1-cos@+—| -V, IC, — |—| =V
2 J47r(3 °y'j +47z(3 CV'] z J47r[3 o

sphéres

Yo Vz

1-c0s6 — %(Kr)2 - jé(x’r)?’

L oso- %(K'r)2 - jé(/cr)3

2

sphéroides allongés

Yp

1 K 3(2 K k(2
E(l_zpr)_AWD J_[_ j Zpr_EDszr_JE(gvprj

3"

Ou C; est le terme non zéro dans C .
Dans le tableau 1, les paramétres de sphéroides allongés sont [86, 89]:

A 1;—52 E In (g) - e], (IV-11)
Dy =— (”e )Zm + 1] (IV-12)
[ In (“e) ]1, (IV-13)
Avec:
2 _ My (IV-14)

e" ="
h/4
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Pour le métamatériau montré dans la figure.4.7, le facteur de remplissage f peut étre
déduit par:

f = (2a/D)?/[m/(12)"/?], (IV-15)
Les permittivites relatives ordinaire et extraordinaires sont donnés par:
fem(e —em)
geff(o)=€m+gm+]/p(1_f)(8 o) (IV-
16)
fem(e —ém)
ceff (€) =¢ém + (IV-17)

em+yzA-f)e —em)

Les indices o et e se réferent a la permittivite ordinaire et extraordinaire,
respectivement. Ces permittivités relatives correspondent aux composantes diagonales du

tenseur z:

Eeff0) =€xx =y 1 Eeff(e) =€

La figure.4.9 montre les parties réelles et imaginaires de &4, €t &e dES

nanoparticules cylindriques en argent noyées dans une matrice de SiOz, en fonction de la
longueur d'onde, pour les différentes fractions de remplissage. Les calculs ont été effectués
en utilisant le modeéle corrigé de MG pour les spheres et les inclusions cylindriques. Dans
ces calculs, nous avons utilisé la permittivité relative du métal confiné pour le spectre
optique. La dépendance de l'indice de réfraction du SiO> par la longueur d'onde a été prise
de Réf. 90. Dans la Figure.4.9, nous avons comparé les résultats obtenus pour des
inclusions cylindriques avec ceux obtenus pour des spheres, pour démontrer qu'une
approche précise devrait également prend en compte la nature des modes excités. La figure
(b) montre le décalage bien documentée vers le rouge des valeurs maximales de la partie
imaginaire de & , en fonction du facteur de remplissage.
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c d
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Figure.4.9. Parties réelles et imaginaires des permittivités effectives ordinaires et
extraordinaires d'un réseau périodique de nanotubes cylindriques en argent immerges
dans une matrice de SiO, calculées a partir du modele corrigé de MG pour spheres et
cylindres. a=0.05 um, S=0.4 pum, h=0.2 pm.

En général, selon les valeurs de la partie réelle, la localisation de zéro-dispersion
présente également un décalage vers le rouge avec l'augmentation du facteur de
remplissage (Figure.4.9.(a)). Les volumes les plus grands d'inclusions métalliques
entrainent une amélioration plus faible de champ associé avec les modes localisées de SP.
Ceci implique un décalage vers le rouge et un élargissement de la bande de résonance,
comme le montre la comparaison de s, . Ce comportement a éte signalé précédemment

dans Réf. 89.

En ce qui concerne la permittivité effective extraordinaire, nous avons constaté que
le modéle corrigée de MG pour des particules sphériques sous-estime la perte. Ce fait est
également une conséquence de la taille des particules. Le grandissement de la surface
latérale des nanotiges entraine un grandissement de la partie imaginaire par rapport a celle
des spheres.

Dans ces calculs, nous avons utilisé le constant diélectrique corrigé pour les
nanoparticules en argent. Cette dépendance de taille se pose parce que le libre parcours
moyen des électrons de conduction est comparable a la taille des particules le long de la
direction de polarisation. Ces phénomeénes sont appelés effets de taille intrinséque,
contrairement aux effets de taille extrinséques, qui sont des effets de retard
électromagnétiques qui apparaissent si la taille des particules est comparable a la longueur
d'onde des photons incidents [68]. Ici, nous avons supposé que la taille de nanoparticules
affecte uniquement le comportement des électrons libre; par conséquent, &(w,a)peut étre

exprimé comme [68]:
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2
g(w,a)= e, (W) + Wf,[ L ! J+iﬂ( [@) L ] (1V-18)

w2+ wi+T?%(a) wlw?+T%@) w+I?

Ou &, (w) est le constant diélectrique expérimental du métal massif, I'(a) Le taux de
collision total, et I'w est le taux de collisions électroniques intrinséque (électron/électron et
électron/phonon) du solide infini. Pour un métal massif en argent, nous avons adopté pour
le constant diélectrique &, (w)les valeurs tabulées de Johnson et Christy [91]. Le taux de

collision total I'(a) s’écrit [68,92]:
VE
r@=r, + A? (IV-19)

Ou v est la vitesse de Fermi des électrons, A est un facteur correctif sans dimension

appelé coefficient de diffusion de surface. Sa valeur peut étre estimée en fonction des
modeles théoriques. Il est de I’ordre de 1[92].

IV.2.3 CALCUL DE LA REFLECTIVITE

Parce que la structure proposée est multicouche, nous avons utilisé la méthode
matrice de transfert pour un modéle de N-couche. Cette méthode est développée
initialement par Abélés [93] pour calculer Les coefficients de réflexion dans le cas d’une
structure multicouche plane [94,95]. D’aprés cette méthode, il est possible d’étudier
I’interaction d’une onde ¢électromagnétique pour un ensemble de couches. Cette
représentation matricielle explicite le champ électromagnétique apres une réflexion sur un
nombre fini d’interfaces successives supposées planes et infinies dans le plan
perpendiculaire au plan d’incidence.

Ce modele permet en outre de décrire un systeme composé de N couches dont les
deux extrémes sont d’épaisseurs semi-infinies. Dans notre systéme, chaque couche k
d’épaisseur d;, est caractérisée par deux parametres : sa constante diélectrique g et sa
perméabilité magnétique u,. Nous avons considéré que la premiére couche est le réseau de
nanocylindres et la derniére est la couche du contact en face arriere en argent. Pour
chacune des couches, on définit I’indice optique complexe ny relié & la constante
diélectrique & par :

n,zc = & = (nk + ikk)z (IV'ZO)

Ou la partie réelle njest ’indice de réfraction et la partie imaginaire kj est le
coefficient d’extinction. Un systeme de N couches est par conséquent défini par un
ensemble (n; , ki , di). Toutes les couches, sauf la premiére et la derniere, sont
représentées par des matrices de passage My, 1 < k < N, qui relient les amplitudes des
composantes tangentielles du champ électromagnétiques a 1’interface entre les couches k et
k+1. Les amplitudes U, et V{ des composantes tangentielles du champ résultant de la
premiére interface sont reliées a celles de Uy_4 et Vy_4 du champ résultant de la derniére
interface par la relation suivante:
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U1 - M U N-1
v. |~y (1V-21)
1 N-1
Nous examinons le cas particulier du milieu homogene, isotrope, et non magnétique
ou les parameétres caractéristiques du milieu gardent une valeur constante &, et p; a

I’interface entre les couches ket k + 1. Les éléments de la matrice résultante M , sont
définie par le produit des matrices M, la matrice M est donneée par :

M=]]M, (IV-
22)

Dans le cas d’une onde polarisée-p (TM), les composantes tangentielles sont E,, et
H,, soitU; = H,; etV; = E,;. La continuité de ces composantes du champ conduit a la
definition des matrices de passage M,:

€os Sy (-isin B )/ qy

M kp = -
—igPsin B, cos B, (v
23)
ou on définit q; 1’admittance optique:
- (ﬂ}llz cos - (6, —nZsin? 6,)/2 o
€k &k

et B le déphasage induit par chaque interface :

b = 277[ N, cos6, (z, —z,4) = Zﬂ‘%(é‘k -nisin®g)"*  (v-25)

Ou 6 est I'angle d'incidence de la lumiére, par rapport a l'interface normale. Dans le
cas d’une onde polarisée-s (TE), les composantes tangentielles continues sont Ey et H,.

L’admittance optique est écrite sous la forme suivante:

1/2
& .
26)-(IV qﬁ = (—kj cosbg = (ek — nl2 sm2 91)1/ 2
HK
La matrice de passage M, s’écrit alors :

oS By (—isin B)/qg

M= " "
—1qg sin By COos [

(IV-27)
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Finalement, I’expression générale de la réflectivité R en fonction des coefficients de
réflexion de Fresnel et des termes de la matrice résultante M est obtenue par :

(|\/|p+|\/|p p)qp (|\/|p+|\/|p p)

Rp :‘rp‘ ( (IV-28)
S S .S S S S .S 2
2 _|(Mg3 +Mppan )% _(M21+M22qN)‘
Rs =|rs|” = (IV-29)

S S .S S S S .S
(M1 +Mppay)dg +('\/'21+'\"22q|\|)‘

Pour ce systeme, il y a six couches; par conséquent, N = 6. Les indices de réfraction
de I'I'TO, a-Si:H et Ag ont été obtenus a partir des données expérimentales de Palik [96].
La permittivité diélectrique de la couche de nanocylindres, peut étre estimée en utilisant le
modele de Maxwell-Garnett corrigé pour les cylindres.

IV.2.4 ANALYSE ET INTERPRETATION DES RESULTATS

Pour prédire les propriétés électriques de notre dispositif, et en raison de la nature
électromagnétique du couplage de plasmons localisées, les modéles FDTD inclus dans les
simulateurs optoélectroniques Luminous2D et Luminous3D dans le cadre d'ATLAS sont
parfaitement adaptés a I'analyse de ce phénomeéne pour deux et trois dimensions.

La méthode FDTD peut étre utilisée généralement pour modéliser les interactions
optiques entre une source optique et un dispositif semiconducteur de la méme maniere que
cela se fait par la méthode "Ray tracing". La différence est que le FDTD résout directement
a partir les équations fondamentales d'ondes la propagation du champ électrique et
magnétique. L'approche FDTD modélise correctement la propagation des ondes avec des
effets de réflexion, diffraction et interférences. En outre, ATLAS est un simulateur
puissant de dispositifs semiconducteur qui peut étre utilisé avec succes pour les simuler.

Ainsi dans la suite de ce chapitre nous verrons une modélisation physique réalisée en
bidimensionnel via le progiciel SILVACO. Il essaie de reésoudre numériquement les
équations de la physique des semi-conducteurs pour le silicium amorphe en les simplifiant
(la mobilité des porteurs, la distribution des impuretés etc.) ou en ne prenant pas en compte
certains phénomenes. La validation du modéle sera réalisée par comparaisons des
résultants de simulation avec les résultats de la matrice de transfert.

Dans la figure. 4.10.(a), pour évaluer la précision de la méthode numérique, nous
comparons les prédictions analytiques avec les résultats numériques pour les spectres de
réflectivité. Les calculs ont été exécutés pour le rayonnement solaire AM1.5G a une
incidence normale et polarisation TM. La longueur d'onde est dans la plage de 300 a 850
nm, I'épaisseur de la couche métamatériau est h = 0,4um, la distance S entre les
particules est 0,25 um, et le rayon de nanotigesesta = 0,05 um.
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Figure. 4.10.(a) Les résultats analytiques et numériques correspondant a la de
réflectivite d'une cellule solaire revétue de nanoparticules, par rapport a la cellule
d'origine. (b) Taux de réflexion spectrale de la couche photo-active a — Si: H et de
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nanoparticules d'argent (lignes bleues). (c) Contribution du contact d'Ag et des
nanoparticules au taux de réflexion spectrale de la cellule.

Selon la figure. 4.10 (a), les courbes correspondant aux résultats de calcul numérique
pour la structure sans couche de nanoparticules assortit presque le spectre analytique de
réflectivité obtenu en employant la technique matrice de transfert, suggérant un bon accord
entre les deux méthodes de prédiction. Cependant, pour la structure avec des
nanoparticules, la courbe de réflectivité calculée numériquement est Iégerement décalée
vers le bleu par rapport a celle calculée en utilisant le modéele de MG corrigé pour des
cylindres.

Cet écart résulte d'une polarisation non homogene des inclusions. Lorsque le rapport
d'aspect h/a diminue, le profil de polarisation inhomogene devient plus prononce. Ceci est
dd au fait que le plus grand volume de particules métalliques cylindriques réduit
I'amélioration du champ, en décalant le spectre de résonance efficace vers des longues
longueurs d'onde et en élargissant la largeur du bande [86,89]. Cette caractéristique indique
qu'une précision fiable du modéle MG nécessite une définition correcte de la relation entre
la géométrie des particules et des modes de champ locaux.

Sur la méme figure, nous illustrons les résultats de simulation concernant la
réflectivité de la cellule solaire a — Si: H sans couche de nanoparticules en fonction de
longueurs d'onde. Ces résultats sont comparés a celui d'une cellule solaire avec une couche
de nanocylindres. Il est clair que les inclusions nanocylindriques sont responsables de la
caractéristique d'absorption dans la cellule sur presque tout le spectre solaire étudié (figure.
4.10 (a, ¢)). Dans le domaine de l'ultraviolet et a des longueurs d'onde proches de la bande
interdite du Si, une amélioration significative de l'absorption est clairement observée dans
la couche mince et la structures.

En geénéral, linteraction de la lumiére avec des petites (a = 0,05um )
nanoparticules d'Ag se fait principalement par le couplage avec les modes dipolaires. La
résonance correspondant se produit a presque 0,3 wm, comme le montre la Figure. 4.10
(b). Cette figure montre que, dans la région de résonance, ou le SP dipolaire est plus
influente, les cellules améliorée par de nanoparticules présentent une réduction
d'absorption optique dans la couche photo-active [97,98,99]. Ceci reflete la perte trés
élevée qui est provoquée par I'excitation du SPs dans ces petites nanoparticules métalliques
(les courbes bleues dans la figure. 4.10 (b)).

En dépit de ce fait, la diffusion améliorée de nanoparticules métalliques (également
influencée par les plasmons de surface) se produit a des énergies plus faibles [100],
améliorant ainsi le piégeage de la lumiére a l'intérieur de la couche photo-actif a — Si: H.
Puisque la majeure partie de I'énergie du rayonnement solaire dans le spectre AM1.5G est
concentrée entre 0,55 et 2,5 eV, l'effet positif de I'amélioration de piégeage de la lumiére
peut compenser l'effet négatif di a I'absorption plasmonique a l'intérieur des
nanoparticules, ce qui donne un gain net positif a partir les effets plasmoniques intégrés sur
le spectre solaire [97].
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1V.2.4.1 REPONSE SPECTRAL, COURANT ET LES FACTEURS DE QUALITE

La réponse spectrale ou QE (Quantum Efficiency) qui représente, en fonction de la
longueur d’onde, le taux de conversion de la lumiére incidente en courant électrique
collecté est un critere de qualité trés importante.

La source de lumiére utilisée pour simuler la réponse spectrale est la source de
référence AM1.5, la méme que celle utilisée pour le courant sous lumiére. A chaque
longueur d’onde et pour chaque matériau ont été spécifiés les indices de réfraction.

L'effet de la conception plasmonique sur la réponse spectrale quantique externe
(EQE) est représenté sur la Figure. 4.12 (a), ou la dégradation et I'amélioration de EQE
(i.e., photocourant) peuvent étre observés. La diminution / augmentation de EQE des
cellules solaires plasmoniques résulte de l'interférence destructive / constructive entre le
champ diffusé a partir des nanoparticules et celle transmis directement a partir de
Iincidence. Cette interférence se produit sur les c6tés bleu / rouge de la résonance
plasmonique [31]. Une explication récente de ce phénoméne suggére que la réduction du
photocourant a courtes longueurs d'onde est due aux modes résonnants dans la partie
supérieure des particules, alors que I'amélioration a longues longueurs d'onde est di aux
modes délocalisés a l'interface Ag/substrate [97]. Notons également que les spectres EQE
dans la figure. 4.12 (a) montrent un premier pic claire a la longueur 480nm d'onde, qui est
une conséquence du premier ordre diffracté résultant de la périodicité des nanoparticules.
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Figure. 4.12.(a). Réponse spectrale quantique externe (EQE) pour la cellule solaire
sans (noir) et avec (magenta) la conception plasmonique proposée. (b) courbes I-V et
densités de puissance pour la cellule sans (noir) et avec (bleu) la conception plasmonique
proposeée.
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Pour longueurs d'onde plus courtes que 600 nm, les courbes EQE sont similaires
pour les cellules plasmonique et de référence. L'amélioration s'est produite prés de 660 nm
et de 700 nm, ou la cellule plasmonique présente une amélioration de 1,2 par rapport a
celle de référence. Une résonance secondaire s'est produite pres de 800 nm ou la cellule
plasmonique présent une amélioration de ~ 7,5 par rapport le dispositif de référence.

La figure 4.12 (b) présente les caractéristiques I-V et les densités de puissance de la
cellule courante, avec et sans nanoparticules. Les parametres de performance du dispositif
ont été extraits a partir de ces courbes et sont énumerées dans le tableau 1. Ces résultats
montrent que, pour la structure avec le réseau de nanocylindre, un taux d'amélioration au-
dessus de 7% pourraient étre atteints pour Js., Pnax, €t 1. Cependant, ni Vo ni FF n'a
montré une amélioration significatif.

Tableau 1. Amélioration des parametres de performance du dispositif di a la
présence des nanorods cylindriques en Ag.

Jsc Voe FF n
Unité mA/cm? \ %
avec nanorods en | 23.53 1.155 0.832 23.6
Ag
sans nanorods en | 22.13 1.153 0.828 21.9
Ag
Amélioration (%) 6.32% 0.17% 0.48% 7.43%

1V.2.4.2 EFFET DE TAILLE DES NANOPARTICULES

Pour optimiser la performance des cellules solaires plasmoniques, il est nécessaire de
maximiser la diffusion directe de la lumiére a partir des plasmons de surface vers la couche
photo-active et de réduire lI'absorption de la lumiére par les nanoparticules métalliques dans
la région maximale du spectre solaire. Ici, nous discuterons comment la dimension de
particules influence la performance optique et électrique des cellules solaire plasmoniques.
La figure.4.12 montre I'effet du rayon de nanocylindres sur les performances optiques et
électriques des cellules solaires plasmonique. Cette figure montre clairement que la cellule
solaire plasmonique avec de plus grandes nanoparticules a une absorption plus élevé, en
raison de I'absorption parasite faible dans les nanoparticules.

Dans les courbes d'amélioration de I'absorption (figure. 4.12 (a)), deux régions
d'interférence (marquées 1 et 2) sont observés autour des longueurs d'onde 300 et 670 nm,
respectivement. Le rayon de nanocylindres affecte I'absorption dans ces deux régions. Pour
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de plus petites particules, la lumiére absorbée par les nanoparticules est dominée par

I'absorption, donc I'amélioration de I'absorption est relativement faible (Figure. 4.12 (a)).
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La diffusion commence a dominer lorsque la taille des particules augmente. Dans
notre cas, la taille optimale pour une absorption maximale dans le substrat est d'environ
de 0,16 ym. Dans la deuxiéme zone, la diminution de I'amélioration de l'absorption
commence dea = 0,15 um, par rapport a 0,22 um pour la premiére zone dans laquelle
I'effet de plasmons de surface dipolaires sur I'absorption optique est plus important, comme
est représenté sur la Fig. 4.11.

Les électrons de conduction de grandes nanoparticules ne peuvent pas se déeplacer
dans la phase, ce qui conduit a une réduction du champ de dépolarisation au centre des
particules, et donc a une réduction de la diffusion [101,102]. L'augmentation de la taille
des nanocylindres est accompagnée par I'élargissement et I'amortissement de la bande de
résonance de Plasmon de surface suivant une loi en A/a [68], et déplace les pics de
résonance de PS vers des longues longueurs d'onde. Les figures 4.13(b) et 4.13(c)
présentent les caractéristiques 1-V, les densités de puissance, et les paramétres de
performance Js., Vo et n, des cellules correspondantes. Le rayon de nanocylindres a été
varié de 0,03 a 0,21 um. Les valeurs maximales de Js., Vo €t n ont été obtenus aa =
0,16 ym. Poura = 0,16 um, Jgcetn ont été améliorés par rapport a leurs valeurs pour
autres rayons, dd a l'augmentation de I'absorption dans les cellules, comme il est indiqué
sur la Figure. 4.13 (a). Notons que généralement V,. et FF de cellules solaires ne
dépendent pas des rayons de nanocylindres.

1V.2.4.3 EFFET DE DISTANCE INTER-PARTICULAIRE

La figure 4.14 (a) montre I'amelioration du spectre d'absorption de la cellule avec des
réseaux périodiques de nanoparticules cylindriques en Ag de diametre D = 70 nm, pour
diverses distances inter-particulaires, S . La force de couplage entre les PSs de
nanoparticules métalliques dépend de la distance inter-particules. Le couplage
électromagnétique de ces particules devient efficace pour des distances inter-particulaires
moins de cingq fois les rayons de particules (S <ba). Cependant, pour les particules
rapprochées, le couplage fort provoque un élargissement de la résonance plasmonique et
une grande perte non radiatif, ce qui entraine une faible absorption [101]. A l'autre
extréme, la grande distance entre les particules permet de négliger I'effet de nanoparticules
et le dispositif devient similaire a celle sans nanoparticules.
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Figure. 4.14. Amelioration d'absorption dans le substrat a —Si avec des
nanoparticules cylindriques en Ag, avec D = 70nm, a diverses distances inter-
particulaires, S.

La figure.4.15(a) démontre I'existence d'un espacement optimal pour une
amélioration maximale d'absorption. L'amélioration de I'absorption augmente
brusquement, fait une pointe a I'espacement optimal, et puis se délabre lentement avec
l'augmentation de la distance entre-particules. Selon la figure. 4.15 (a), la distance optimale
entre les particules varie de ~ 100 nm a 470 nm pour des nanoparticules avec des tailles
allant de 30 nm a 210 nm. La longueur d'onde correspondant a la résonance de PS est
décalée vers le bleu en fonction de la distance entre-particules (Figure.4.14). Ce
comportement a été rapporté précédemment [101,103] et expliqué a l'aide d'un modele
simple d'interaction dip6le-dipéle.

Figure.4.15(b) représente les paramétres de performance calculés pour la structure
correspondante. Ces parametres indiquent que la diminution de la distance entre les
particules améliore P,,,, et n, faisant une pointe a 180 nm avec P4, ~ 24.8 mW/cm?, ce
qui correspond a une amélioration de ~ 17%. L'amélioration provient de I'augmentation en
Jsc seulement, de 22.19 a25.67 mA/cm?. De plus, la diminution de la distance entre les
particules affecte négativement les performances du dispositif, ol PB,,,, chutanta 19 mW /
cm? a I'espacement 100 nm, en raison du couplage fort entre les nanocylindres.
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Figure. 4.15 (a) Taux d'amélioration de I'absorption en fonction de la distance entre
les particules, pour différentes rayons de nanoparticules (b) variation des parametres de
performance des cellules par rapport a la distance inter-particulaires.

1V.2.4.5 EFFET DE LA COUCHE D'ESPACEMENT ENTRE LA COUCHE DES NANOPARTICULES ET LA
COUCHEDE a — Si: H

La longueur d'onde correspondant a la résonance de plasmons de surface d'un nano-
objet est également fortement influencée par le milieu diélectrique. La figure .4.16 (a)
montre les spectres de réflectance de la structure avec nanocylindres d'Ag sur une couche
d'espacement en ITO (ligne noire), en ZnO (ligne verte), et en SiO2 (ligne rouge). On
observe larges bandes de résonance ou les longueurs d'onde correspondant a la résonance
se situent a ~720 nm pour Si0,, ~725 nm pour I'ITO, et ~730 nm pour Zn0O. Un faible
décalage vers le rouge avec une diminution des pics peuvent étre observés dans les
courbes de réflectance avec l'augmentation de l'indice de réfraction de la couche
diélectrique, ce qui entraine a faible variations dans les parametres de performance, comme
il est représenté sur la figure.4.16 (b), de 24,64 a 24,81 mA/cm? pour Jg. avec une
amélioration de ~0,7% et de 23,4 a 23,6 mW /cm? pour P,y

La cellule solaire plasmonique avec des nanocylindres déposé directement sur le
dessus de la couche a — Si a une absorption sensiblement inférieure a celle avec une
couche d'espacement en SiO2, ITO ou en ZnO. Par rapport a la couche d'espacement SiO-
et ITO, la couche ZnO a une absorption plus élevée pour A> 600 nm.

(N)OOA
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Figure.4.16 (a) Les spectres de réflectance de la structure avec un réseau de
nanoparticules cylindriques en Ag (a = 50nm,h = 400nm,S = 250 nm) sur un
couche de 50 nm d'ITO, SiO 2 et ZnO, (b) Les courbes I-V correspondantes.

L'absorption accrue de la cellule avec une couche d'espacement ZnO par rapport a
celle sans couche, avec couche ITO ou couche SiO> peut étre attribuée & moins de pertes
parasitaires d'absorption dans les nanoparticules d'Ag et la plus forte diffusion par ces
nanoparticules.

Bien que la conception plasmonique avec ZnO sous les nanoparticules peut fournir
un bon piégeage de la lumiére a longues longueurs d'onde (A> 600 nm), a courtes
longueurs d'onde (A <600 nm) l'absorption parasite est dominé. Il est bien connu que le
remplacement de ZnO par des matériaux plus élevés d'indice de réfraction se déplacera la
résonance d'absorption dominé aux longueurs d'onde plus élevées (A> 600 nm)
[36,85,104], ce qui entraine une perte plus élevée d'absorption dans les nanoparticules et
un rendement plus faible de diffusion aux longueurs d'onde ( 600-800 nm) ou le piégeage
de la lumiére est importante pour les cellules solaires.

La Figure. 4.17 montre la variation de EQE et de paramétres photovoltaiques de la
cellule solaires plasmoniques étudié avec les différentes épaisseurs de la couches
d'espacement ITO au dessous de la couche de nanoparticules. Quand I'epaisseur est
augmenté de 30 a 70 nm, Jsc augmente de 24,73 a 25,60 mA/cm?, tandis que V . n'a
montré pas une amélioration significative.

La couche épais d'ITO sous la couche de nanoparticules provoque souvent des
fissures ou des zones défectueuses dans la couche a — Si et ainsi détériorer le V. et FF
[105,106]. Nous pouvons conclure que la couche d'espacement entre la couche de
nanoparticules et la couche a — Si doit étre congu de maniére optimale pour fournir une
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bonne surface pour éviter la faible diffusion et la forte absorption parasite dans les
nanoparticules aux longues longueurs d'onde.
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Figure.4.17 (a) Les spectres de réflectance de la structure avec un réseau de
nanoparticules cylindriques en Ag (a = 50nm, h = 400nm, S = 250 nm) sur un
couche d'ITO de 30 nm, 50 nm et 70 nm. (b) Les courbes I-V correspondantes.

CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons analysé les propriétés photovoltaiques des contacts
Schottky avec et sans une amélioration plasmonique et nous concluons que:

v La puissance maximal et trés sensible a I’intensité de I’éclairement : lorsque
I’éclairement diminue de 100W/m?, la puissance diminue de 10.65%, par contre,
cette puissance diminue Iégérement avec la température : lorsque la température
augmente de 10°C pour un éclairement de 1000W/mz2, la puissance diminue de

5.8%.

v' L'abaissement de la température occasion une amélioration du rendement de

conversion.

v" le courant de court-circuit est trés sensible a 1’éclairement et montre une relation
linéaire avec I’intensité tandis que la tension du circuit-ouvert varie trés peu avec
I’éclairement et diminue 1égerement avec la température de fagon linéaire,

v la performance de la structure avec une couche anti reflet augmente presque par
21.28% par rapport a celle sans CAR. Nous avons trouveé aussi que Jg. varie avec la
variation de 1’épaisseur de CAR et prend son valeur maximal a D = 0.06um.
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Chapitre IV: propriétés photovoltaiques des contacts métal/semiconducteur

Pour la conception plasmonique, notre structure est supposée qu'est couverte par un
réseau périodique de nanocylindres d'Ag ou le constant diélectrique de cette couche
est calculé dapres le modele corrigé de Maxwell Garnett et la réflectivite de la
structure par la méthode matrice de transfert de N-couche. Les propriétés
électriques et optiques de notre dispositif sont simulées en utilisant les modéles
FDTD inclus dans les simulateurs optoélectroniques Luminous2D dans le cadre
d'/ATLAS.

Pour évaluer la précision de la méthode numeérique, nous avons comparé les
prédictions analytiques avec les résultats numériques pour les spectres de
réflectivité. suggérant un bon accord entre les deux méthodes pour la structure sans
couche de nanoparticules

Les nanocylindres montrent une amélioration significative de I'absorption dans la
structure due dans notre cas (de petites nanoparticules) au couplage de la lumiére
avec les modes dipolaires.

La réduction du photocourant a courtes longueurs d'onde est due aux modes
résonnants dans la partie supérieure des particules, alors que l'amélioration a
longues longueurs d'onde est di aux modes localisés a l'interface Ag/substrat.
L'amélioration la plus forte s'est produite prés de 660 nm et de 700 nm avec une
amélioration de 1,2 par rapport a cellule de référence. Une résonance secondaire
dans les courbes EQE s'est produite prés de 800 nm avec une amélioration de ~ 7,5.
Les parameétres de performance du dispositif ont présenté un taux d'amélioration
au-dessus de 7% pour Js., Prnax, €1 1.

la cellule avec de plus grandes nanoparticules a une absorption plus élevé, en raison
de l'absorption parasite faible dans les nanoparticules. Dans notre cas, la taille
optimale pour une absorption maximale dans le substrat est d'environ de 0,16 um.
Notre étude démontre I'existence d'un espacement optimal pour une amélioration
maximale d'absorption. L'amélioration de I'absorption augmente brusquement, fait
une pointe a I'espacement optimal, et puis se délabre lentement avec I'augmentation
de la distance entre-particules.

les parametres de performance montrent une faible variation avec la variation de
I'indice de réfraction de la couche d'espacement.



Conclusion générale

CONCLUSION GENERALE

Le travail effectué dans cette thése apporte une contribution dans les domaines des
composants électroniques et des énergies renouvelables. A partir des logiciels TCAD-
SILVACO et MATLAB nous avons:

o Modélisé d'une maniéere fine les propriétés de conduction des structures Schottky et
discuté I'intérét de la protection périphérique a I'empéchement de I'effet d'avalanche
a une polarisation inverse.

o Analyseé la conception et le fonctionnement d'une cellule solaire Schottky, et étudié
les moyens permettant d'améliorer le rendement et la performance de ces cellules a
partir de lI'augmentation de I'absorption du substrat.

Dans le chapitre I, nous avons étudié le comportement des contacts MS et definissant
les parametres physiques gouvernant ce comportement. Généralement, les contacts MS sont
redresseurs si le semiconducteur est de type n et ¢m > ¢s ou de type p avec ¢m < ¢s et
ohmique pour les cas inverse. Cependant, pour certain des cas la hauteur de la barriére de
potentiel est indépendante de la nature du métal. J.Bardeen en 1947, a montré que ceci était
dd a la présence des états de surface existant sur le semi-conducteur. L’échange de charges
par le semi-conducteur va donc se faire avec ces états. A.M.Cowley et S.M.Sze, ont proposé
une théorie unifiant celle de Schottky et celle de Bardeen. Ils supposent I’existence entre les
deux corps d’une couche interfaciale mince d’épaisseur Di. Kurtin, McGill,et Mead ont
assumeés que la hauteur du barriere dépend linéairement du travail de sortie du métal ou le
pente dépend a son rdle par l'ionicité de liaisons des semi-conducteurs. Heine dans son
modeéle et au lieu des états de surface souligne le role des (MIGS) qui sont des énergies dans
le gap fondamental de semi-conducteur, et affaiblissent exponentiellement du cété semi-
conducteur de la jonction. Les queues de MIGS peuvent stocker une charge dans le semi-
conducteur, a une certaine distance de la surface du métal, comme dans le cas des états de
surface. Andrews et Phillips dans leur étude de la chaleur de formation des siliciures ont
proposé une pertinence entre les liaisons de la structure a l'interface et la hauteur de barriére.
Enfin, l'issue de ce qui sont les parametres et les mécanismes physiques qui déterminent la
valeur des SBH restes ouverts.

Concernant les mécanismes de conduction dans les diodes Schottky, nous avons montré
que Les caractéristiques courant-tension d'une diode Schottky sont généralement décrit par

I'émission thermoionique donnée par la relation J = Jo.(qu/”kT —1), Cependant, Pour la

plupart des diodes Schottky (Si et les semi-conducteurs I11-V), il y a une déviation de
I'émission thermoionique idéale. On constate que cette déviation peut étre expliquée par
I’effet Schottky, les effets tunnel, le courant de recombinaison dans la région de déplétion,
I'effet des états d'interface et de la couche interfaciale.

Dans le chapitre Il, nous avons discuté les résultats de simulation concernant les
différentes propriétés d'une diode Schottky:
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v' Le courant dans les structures Schottky est di essentiellement aux porteurs
majoritaires, le phénomene d'abaissement de barriere est négligeable en polarisation
directe essentiellement pour les basses tensions positive et bien visible en forte
polarisation inverse.

v Pour des champs élevés, il faut tenir compte de I'effet tunnel qui peut apparaitre
dans la jonction. En polarisation directe 1’effet tunnel est négligeable quelque soit
la concentration du dopage, tandis qu’en polarisation inverse, La diode simulée
présente un courant tunnel important devant le courant thermoélectronique.

v' La protection périphérique par plaque de champ peut augmenter significativement
la tension de claquage (de 170V pour une diode non isolé a 404.6V pour une diode
avec un film d'oxyde d'épaisseur 46.47 nm). Au dessous de cette valeur optimale
d'épaisseur d'oxyde, I’avalanche diélectrique domine pour les diélectriques minces.
Pour les couches d'oxyde trés épais, la plague de champ est loin du semi-
conducteur et donc il n'a pas beaucoup d'influence sur la répartition du champ
électrique. Les caractéristiques directes supérieures des diodes protégées par plaque
de champ sont attribuées a la formation d'une couche d'accumulation de faible
résistivité dans le semiconducteur.

v lorsque la concentration du dopage de la couche épitaxiale dépasse 5 x 10*cm™, la
tension Ver diminue tres rapidement, tandis que l'augmentation de I'épaisseur de
cette couche jusqu'a une certaine limite (20 um pour notre structure) va augmenter
la tension de claquage.

Dans le chapitre Ill, nous avons présenté une bréve description des techniques
principales permettant de piéger la lumiere en se concentrant sur l'utilité des plasmons de
surface et I'influence de nanoparticules métalliques sur I'amélioration du champ localisé et
le piégeage de la lumiére.

Dans le chapitre IV, nous avons analysé les propriétés photovoltaiques des contacts
Schottky avec et sans une amélioration plasmonique et nous concluons que:

v La puissance maximal et trés sensible a I’intensité de 1’éclairement : lorsque
I’éclairement diminue de 100W/m?  la puissance diminue de 10.65%,
L'abaissement de la température occasion une amélioration du rendement de
conversion. le courant de court-circuit est treés sensible a 1’éclairement et montre
une relation linéaire avec I’intensité.

v" la performance de la structure avec une couche anti reflet augmente presque par
21.28% par rapport a celle sans CAR. Nous avons trouvé aussi que /. varie avec la
variation de 1’épaisseur de CAR et prend son valeur maximal a D = 0.06pum.

v Concernant la conception plasmonique, et pour évaluer la précision de la méthode
numérique, nous avons comparé les prédictions analytiques avec les resultats
numeriques pour les spectres de réflectivité. suggérant un bon accord entre les deux
méthodes pour la structure sans couche de nanoparticules

v Les nanocylindres montrent une amélioration significative de I'absorption dans la
structure due dans notre cas (de petites nanoparticules) au couplage de la lumiére
avec les modes dipolaires.
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v" la cellule avec de plus grandes nanoparticules a une absorption plus élevé, en raison
de l'absorption parasite faible dans les nanoparticules. Dans notre cas, la taille
optimale pour une absorption maximale dans le substrat est d'environ de 0,16 um.

v" Notre étude démontre I'existence d'un espacement optimal pour une amélioration
maximale d'absorption. L'amélioration de I'absorption augmente brusquement, fait
une pointe a I'espacement optimal, et puis se délabre lentement avec I'augmentation
de la distance entre-particules.

v' les parameétres de performance montrent une faible variation avec la variation de
I'indice de réfraction de la couche d'espacement.
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ANNEXE A

1- Niveau de Fermi (EF) et le potentiel chimique (y) d’un gaz électronique

+ Le niveau de Fermi et potentiel chimique sont loin d'étre "synonymes".

Le niveau de Fermi permet de décrire la distribution en énergie d'une population
d'électrons indépendants (ou quasi-particules) dans un solide. Le niveau de Fermi renvoie a
un modele simple.

+ Le potentiel chimique est une notion thermodynamique pour traduire I'équilibre
thermodynamique d'un systéme lorsque le nombre de particules varie (le potentiel
chimique est constant dans le matériau a I'équilibre). Le concept de potentiel chimique est
quand a lui valable pour des particules en interactions et non spécifique a un modéle
(classique ou quantique).

Le comportement du gaz électronique quantique a T = 0 est un probleme standard de
mécanique statistique, la réponse est donnée par la distribution de Fermi-Dirac.

La distribution de Fermi-Dirac donne la probabilité qu'un niveau électronique
d'énergie E soit occupé dans le cas d'un gaz électronique quantique, sans interaction entre
particules, et en équilibre thermique. Elle est donnée par [1]:

1
FED = T3 exp(@® - p/KksT)

w est le potentiel chimique du gaz électronique, c'est une fonction de la température
et déterminé de telle sorte que le nombre de particules reste constant.

A température nulle, seuls les niveaux tels E;, <Eg que sont occupés, soit:

Lorsque T — 0 la distribution f(F) est telle que :
{limf(E) =1si E<y
limf(E)=0 si E >y
Il est donc nécessaire que limy = Ep pour T —0
Dans les métaux, et les semiconducteurs, pour des températures inferieures a

quelques centaines de degré K, le potentiel chimique  reste égal a EF avec une bonne
précision.

2. Quasi-niveaux de Fermi

Dans une jonction PN a semiconducteur dont la une partie est soumise a un
rayonnement d’énergic E pénetrant capable de créer des paires électron-trou (E >
Eg,Eg est le gap du semiconducteur). Loin de la zone éclairée, le semiconducteur est a
I'équilibre thermodynamique et la densité des porteurs peut s'écrire en fonction du nombre
intrinséque et du niveau de Fermi par :
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1y = n-exp{(EF_ EFi)}]
‘ KgT
_ (Epi — Ef)
Po =1y exp{—KBT 3

n; est la densité des porteurs du semiconducteur intrinseque.

Er; est le niveau de Fermi du semiconducteur intrinséque.

Er est le niveau de Fermi du semiconducteur dopé a 1’équilibre thermodynamique.

En présence d'une perturbation, la loi d'action masse n'est plus valable et la notion
de niveau de Fermi nécessite I'équilibre thermodynamique.

Cependant on continue a ecrire les relations précédentes en utilisant deux grandeurs
mathématiques :

Ep, quasi niveau de Fermi pour les électrons et Eg, quasi niveau de Fermi pour les

trous définis par :

n = nex {(EFn_ EFi)}
 expl— g

(Epi — Erp)

p = n; exp{T}

Ce qui donne :
n
EFn = EFi + KBTln(—)
n;

p
Er, = Eri- K Tln(—)
Fp Fi B n;
(EFn_EFp)}
KpT

Quand on est a I'équilibre : Ep,, = Ep, = Ef et larelation précédente redonne :

Avec i n.p = (n;)?% exp{

nepo = n?, Donc

¢ Les quasis niveaux de Fermi se confondent avec le niveau de Fermi loin de la zone
de charge d’espace éclairée.

¢ Le quasi niveau de Fermi des électrons se décale du coté Ec (niveau d’énergie de
conduction) car Ep,, > Ep; .

¢ Le quasi niveau de Fermi des trous se décale du coté Ev (niveau d’énergie de
valence) car E r, < Ep; C'est-a-dire que le quasi niveau de Fermi des trous descend dans la
bande interdite pour se rapprocher du maximum de la bande de valence.

Référence
[1] Thomas BOURDEL, these de doctorat, Université paris 6, 2004, Gaz de Fermi
en interaction forte : Du condensat de molécules aux paires de Cooper.
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ANNEXE B

1. Présentation du logiciel TCAD-SILVACO

Les simulateurs TCAD (Technology Computer-Aided Design) permettent la
modélisation du comportement physique et électrique d’un composant électronique, dans
le but d’économiser le temps et le cott de développement, et ainsi de pouvoir envisager et
optimiser des solutions pour améliorer les performances des dispositifs. Les simulateurs
existants sur le marché (ISE, SYNOPSIS, SILVACO,...) ont le méme principe de
fonctionnement.

SILVACO (Silicon Valley Corporation) est une société Américaine, « Silvaco
International » ayant son siege a Santa Clara en Californie. Elle est un environnement de
logiciels qui permet de concevoir et prévoir les performances des dispositifs a
semiconducteurs. Cet outil sert a la modélisation des dispositifs a semiconducteurs avant
leur fabrication. Il est trés utile dans le développement de beaucoup de projets de
recherches. Le TCAD-SILVACO inclut de nouveaux modeles physiques qui emploient des
méthodes et des algorithmes numériques efficaces, de nouvelles techniques de maillage,
I’optimisation des solutions linéaires, ... etc, tout en permettant d’obtenir des résultats de
simulation trés proches de celles de la pratique. L’avantage majeur de ce type de
simulateurs est qu’il donne la possibilit¢ de visualiser des phénoménes physiques
difficilement accessibles et donc observables. Sous SILVACO I’ensemble des outils de
simulation et des outils interactifs permettant la conception et I’analyse de la plupart des
dispositifs semi-conducteurs s’appel VWF (Virtual Wafer Fab) [1,2]. Les composants de
base de VWF sont :

1. Les outils de simulation (VWF core tools). Ces outils simulent soit
leurs processus de fabrication ou soit leurs comportements électriques. Les outils de
simulation sont Athena, Atlas et SSuprema3.

2. Les outils interactifs (VWF interactive tools). Ces outils sont
désignés pour étre utilisés en mode interactif dans la construction d’un seul fichier
d’entrée. En étant basé sur une interface utilisateur qui est graphique (Graphical
User Interface, GUI), le travail de construction du fichier d’entrée devient plus
efficient. Les outils interactifs peuvent étre utilisés soit en relation avec un
ensemble de fichiers, ou comme des composants intégrés dans I’environnant «
VWEF automation tools ».

3. Les outils d’automatisation (VWF automation tools). Ces outils
permettent a [’utilisateur d’exécuter sur une grande échelle des études
expérimentales pour créer des résultats pour I’analyse statistique suivante. Ces
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outils automatiques se servent de : la technologie de base de données répartie et des
méthodes de logiciels de transmissions d'interprocessus.

Outils interactifs VWF

TonyPlot DeckBuild DevEdit
- Graphique interactive | -Invocation d'outil | }-Editeur de matériel
- Animation et visualisation 1-Commande -Editeur de dopage
scientifique d'execution - Editeur de maillage
- Impression sur papier interactive
- Interface

automatique de —
:Manager " simulateur >|Optimiseur]

- Interface de plate-|

MaskViews forme _
- Disposition de circuits |«—| d'entrée conduite SPDB
Integres par GUI I+ Base de données de
_ Editeur -Commande d'outi processus
de GUI
/ \ Outils de simulation
Outils automatiques VWF _ SSuprem3
- Athena
- Atlas

Fig. B.1. Organigramme de la structure VWF.

Les outils interactifs sont:

oDECKBUILD: est l'environnement ou est défini le programme de
simulation a travers des commandes spécifiques. De multiples simulateurs
considérés comme des entrées peuvent étre utilisés avec le DECKBUILD:
ATHENA, ATLAS, SSUPREMS3, sachant que chaque outil de simulation possede
son propre langage de programmation.

oDevEdit: outil d'édition de structure, on peut créer des nouvelles structures
ou méme modifier des structures existantes, on peut définir des maillages ou
raffiner les maillages existants.

oManager: outil de gestion des fichiers utilises et créés par VWF.
oOptimiseur: outil d'optimisation automatique.

oTONYPLOT: est I'environnement d'outils graphiques ou sont visualisés les
résultats des simulations, il peut etre invoqué par tous les autres outils de Silvaco. Il
donne des possibilitts complétes pour la visualisation et I'analyse des
caractéristiques des sorties. Selon le programme de simulation, TONYPLOT peut



Annexe B

donner des caractéristiques de sortie en une dimension, deux dimensions, ou trois
dimensions.

Les outils de simulation sont:

oATHENA: fournit des possibilités générales pour la simulation des
processus utilisés dans I'industrie des semiconducteurs: diffusion, oxydation,
implantation ionique, gravure, lithographie, procédés de dépdt. Il permet des
simulations rapides et précises de toutes les étapes de fabrication utilisées dans
I'optoélectronique et dans les composants de puissance. Le programme de
simulation des différentes étapes technologiques et les phénoménes physiques
s'établit avec le module DECKBUILD, puis la visualisation de la structure de sortie
s'effectue avec le module TONYPLOT [3].

oATLAS: simulateur 2D ou 3D de dispositifs semiconducteurs qui permet
d'obtenir leur caractéristiques électriques.

1.1. Présentation d’Atlas

La capacité a simuler avec précision un dispositif semi-conducteur est cruciale pour
l'industrie et milieux de recherche. L’outil de simulation ATLAS est spécialement congu
pour la modélisation 2D et 3D de composants basés sur la physique des semi conducteurs,
en incluant les propriétés électriques, optiques et thermiques. Il posséde une bibliothéque
regroupant des matériaux prédéfinis comme il permet a ’utilisateur de définir d’autres
matériaux propre a leur choix. 1l est capable de prédire les caractéristiques électriques de la
plupart des composants semiconducteurs en régime (DC), (AC), transitoire ou fréquentiel.
En plus du comportement électrique "externe”, il fournit des informations sur la
distribution interne de variables telles que les concentrations des porteurs, les lignes de
courant, le champ électrique ou le potentiel, et des données importantes pour la conception
et l'optimisation des procédés technologiques. Ceci est réalisé en résolvant numériquement
I’équation de Poisson et les équations de continuité des électrons et des trous en deux
dimensions en un nombre fini de points formant le maillage de la structure définie par
I’utilisateur ou par le programme.

DevEdit
Fichier de Runtime

Fichier de structure

/ \
Athena
Atlas o, Fichier log
/ \ ~\
I

Fichier de commande TonyPlot

“ichier de solution /

DeckBuild
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Figure B.2 Entrées et sorties d'Atlas [1].

Le schéma de la Figure. B.2 représente les différents types d’informations qui
circulent en entrée et en sortie « d’Atlas ». La plupart des simulations réalisées sous «
Atlas » utilisent deux fichiers d’entrée. Le premier fichier est un fichier texte contenant les
commandes pour que Atlas s’exécute (représenté par « Fichier de commande »). Le second
fichier est un « Fichier de structure » contenant la structure du dispositif qui va étre
simulée définie dans « Athena » ou « DevEdit ». A la sortie « d’Atlas », nous avons trois
types de fichiers. Le premier de ces fichiers est la sortie « Runtime » qui donne la
progression, les erreurs et les messages d’avertissements pendant la simulation. Le
deuxieme type de fichier est le fichier « log » qui stocke toutes les valeurs de tensions et
des courants provenant de 1’analyse du dispositif simulé (c’est le fichier du comportement
électrique). Le troisieme fichier de sortie est le « Fichier de solution », ce fichier stocke les
données 2D ou 3D concernant les valeurs des variables solutions en un point donné du
dispositif (c’est le fichier physique, il contient la structure dans un état particulier). Les
deux derniers fichiers sont traités par I’outil de visualisation "TonyPlot".

Dans la figure.B.3 nous voyons représentés les composants qui constituent le
simulateur "Atlas". Comme nous remarquons le cceur est la Physique qui contient le
modeéle mathématique qui fonctionne dans les dispositifs a base de semi-conducteurs. Ainsi
les composants développés autour sont :

0 S-Pisces : programme de simulation des dispositifs 2D ou 3D, il modélise les
caractéristiques électriques des dispositifs a base de silicium en incluant de technologies
comme MOS (Metal Oxide Semiconductor), bipolaire, SOI (Silicon On Insulator),
EEPROM (Electrically Erasable Programmable Read Only Memory) et dispositifs de
puissance. S-Pisces calcule les distributions internes des paramétres physiques et prévoit le
comportement ¢électrique des dispositifs a 1’état d’équilibre, transitoire ou dans les
conditions de courant alternatif de petit signal.
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Adas
Programme de Simulation des Dispositifs en 20 ou 3D
S-Pisces
Blaze Thermal
ol ‘Q’ [ & orTrone
N 7 1 LED
MixedMode |, [ Physique 'l_————'_"
— - VCSEL
Cruantmm
Laser
TFT B
N o s
Lo mous
Technigues Numérigues

Fig. B.3. Les composants d’Atlas.

0 Blaze : simulateur des dispositifs 2D ou 3D pour les matériaux I11-V, I1-VI et des
dispositifs avec la structure de bande dépendante de la position (c.-a-d. hétérojonctions).
Blaze explique les effets de la structure de bande dépendante de la position par des
modifications des équations de transport de charge. Blaze est applicable & une large gamme
des dispositifs comprenant : HBT (Heterojonction Bipolar Transistor), HEMT (High
Electron Mobility Transistor), LED (Light Emitting Diode), détecteurs photoélectriques
d'hétérojonction (piles solaires) et diodes d'hétérojonction.

0 Giga : prolonge « Atlas » pour expliquer I'écoulement de la chaleur de treillis et les
environnements thermiques généraux. Giga met en application le modele rigoureux
thermodynamique de Wachutka du chauffage de treillis, qui explique le chauffage de
Joule, le chauffage, et le refroidissement di a la génération de porteur et a la
recombinaison, et des effets Peltier et Thomson. « Giga » explique la dépendance des
paramétres du matériau et de transport en fonction de la température de treillis. « Giga »
soutient également les spécifications des environnements thermiques généeraux en utilisant
une combinaison des structures réalistes de radiateur, des impédances thermiques, et des
températures ambiantes indiquées. Une application importante de Giga est la simulation
des structures de haute puissance comprenant bipolaire, MOS, IGBT (Insulated Gate
Bipolar Transistor), et dispositifs de thyristor. Une autre application importante est la
simulation des dispositifs électrostatiques de protection de décharge.

0 MixedMode : simulateur des circuits qui peut inclure des éléments simulés en
utilisant la simulation de dispositif (2D ou 3D) et des modeles compacts des circuits. «
MixedMode » emploie des algorithmes numériques avancés qui sont efficaces et robustes
pour des simulations en courant continu (c.c.), régime transitoire, de petit signal de courant
alternatif (c.a.) et de ’analyse de réseau de petits signaux. « MixedMode » est typiquement
employé pour simuler des circuits qui contiennent des dispositifs semi-conducteurs
modélisés compacts et précis qui n'existent pas ou pour simuler des circuits ou les
dispositifs qui jouent un role critique doivent étre modélisés exactement. Les modéles
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compacts disponibles et utilisés en général sont de type SPICE. La logique de
programmation pour spécifier les circuits est de type SPICE.

0 Quantum : simule divers effets d’emprisonnement mécanique de quantum.

o TFT : simule les systemes des matériaux désordonnés, il ne contient pas de
modeles de matériaux donc il faut combiner S-Pisces ou Blaze avec TFT pour simuler ces
systémes de matériaux. « TFT » nous permet de définir une distribution d’énergie des états
de défauts dans le gap du matériau semiconducteur. Ceci est nécessaire pour un traitement
propre des propriétés électriques des matériaux comme le silicium polycristallin ou le
silicium amorphe.

o Luminous : trace des rayons et programme tout usage d'absorption de la lumiére. «
Luminous » calcul les profils d'intensités optiques dans les dispositifs semi-conducteurs, et
convertit ces profils dans des taux de photogéneération. Ceci nous permet de simuler des
réponses électroniques a des signaux optiques pour une large gamme de détecteurs
optiques.

0 Noise : simuler le bruit des petits signaux produit par les dispositifs. Le bruit
électronique a comme conséquence une dégradation inévitable des performances d'un
circuit. Il est important de comprendre les propriétés du bruit pour réduire au minimum son
effet.

o0 Laser : effectue une simulation couplée électrique et optique des lasers a base des
semi-conducteurs.

0o VCSEL : (Vertical Cavity Surface Emitting Lasers) effectue la simulation
¢lectrique, thermique et optique des lasers d’émission surfacique de cavité verticale en
utilisant des méthodes entierement numériques précises, robustes, et fiables et des mailles
non uniformes.

o LED : fournit des possibilités générales pour la simulation des dispositifs de diode
électroluminescente.

0 OTFT/OLED : OTFT simule les caractéristiques des dispositifs réalisés en
matériaux organiques (caractéristiques électriques et optiques en courant continu ou
transitoire de ceux-ci). OLED simule des densités d'excitation singuliére et triplet.

0 Thermal : résout 1'équation de la chaleur a 1’équilibre thermodynamique pour
trouver la distribution de la température a I’équilibre en structures 3D planaires et non
planaires.

1.1.1. Ordres de commandes d’Atlas

Apres la présentation de I’outil de simulation « d’Atlas » de SILVACO TCAD, sa
composition interne et son fonctionnement nous allons maintenant présenter 1’ordre des
commandes propres a la logique de programmation « d’Atlas ». Ainsi il existe cing
groupes de commandes, ces groupes doivent étre organisés correctement (ure B.4). Si
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I’ordre n’est pas respecté, un message d’erreur apparait et le programme ne s’exécute pas
d’une fagon correcte. Par exemple, si les paramétres ou les modéles de matériaux ne sont
pas placés dans 1’ordre idoine, le simulateur ne les prend pas en compte.

Groupe Commandes

MESH
REGIOMN
ELECTRODE
DOPING

1. Spécification de la structure ——

MATERIAL

3 soiciation d dbles d L MODELS
. pécification des modéles des matériguy — — CONTACT

INTERFACE

3. Sélection de la méthode — METHOD

LOG
SOLVE
LOAD
SAVE

4, Spécification des solutions T —

EXTRACT

a I
5. Analyse des résultats TONYPLOT

Figure B.4 Ordre des groupes des commandes d'Atlas (Les commandes
fondamentales afférentes) [1].

Les commandes fondamentales sont :

oMESH : cette commande produit un maillage ou lit un maillage qui a été
defini auparavant. L’élément de maille utilisé est le triangle.

oREGION : c’est une instruction qui définit une région dans une structure.

oELECTRODE : indique I'endroit et les noms des électrodes dans une
structure.

oDOPING : indique le type et le profil de dopage.

oMATERIAL : associe des parameétres physiques aux matériaux utilises
dans la simulation par exemple : affinité électronique, énergie de gap, la fonction
de la densité des états, les vitesses de saturation, les durées de vie des porteurs
minoritaires, etc ... . (Il faut faire attention parce que le logiciel a des paramétres de
matériau définis par défaut pour les semi-conducteurs standards)

oMODELS : Cette instruction permet de faire appel aux modeles physiques
existants dans le logiciel, nous pouvons citer comme exemples les modéles de
recombinaison Shockley Read Hall (SRH), Auger et les modeéles concernant les
statistiques des porteurs de Boltzmann, Fermi, etc ...

oCONTACT : indique les attributs physiques d'une électrode : anode,
cathode, drain, etc ...
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oINTERFACE : indique les parametres d'interface aux frontiéres de semi-
conducteur/isolant, comme exemple, la vitesse de recombinaison en surface et la
densité de charge a l'interface.

oMETHOD : place les méthodes numériques a employer pour résoudre les
équations et les parametres liés a ces algorithmes. Les méthodes numériques qui
peuvent étre spécifiées par cette instruction incluent des méthodes telles que celles
de Gummel et de Newton.

oLOG : permet a toutes les caractéristiques finales de simulation d'étre
sauvées dans un fichier (ouvre un fichier de type log (log en minuscule veut dire le
type de fichier, LOG en majuscule veut dire la commande dans le programme)).
N’importe quel type de donnée, qu’elle soit C.C., transitoire ou C.A., générée par la
commande SOLVE est sauvée aprés la commande LOG (donc les informations
sauvées sont de type électrique et elles sont, par exemple, en fonction de la tension
de polarisation ou de la source de lumiére). Si dans le programme il y a plusieurs
commandes LOG, chaque fois le fichier log qui a été ouvert avant est fermé et un
nouveau fichier log est ouvert.

oSOLVE : ordonne a Atlas d’exécuter une solution pour un ou plusieurs
points de polarisation.

oLOAD : charge des solutions précédentes a partir de fichiers en tant que
conditions initiales a d'autres points de polarisation.

oSAVE : sauve toutes les informations d’un point nceud du maillage dans un
fichier de sortie (les fichiers de sortie sont de type structure). Les informations
sauvées correspondent a un état électrique bien précis.

oEXTRACT : les commandes de ce type sont utilisées pour extraire les
valeurs bien précises des parametres des deux types des fichiers log ou solution.

oTONYPLOT : démarre le programme « TonyPlot » de post processus
graphique des donnés. Elle permet de présenter les solutions trouvées pendant la
simulation sous forme de graphe.

oBEAM : utilisé pour simuler des courants sous lumiére ou des réponses
spectrales.
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ANNEXE C

1. Structure et principe de fonctionnement des cellules photovoltaiques

Les cellules solaires sont des dispositifs a semiconducteur qui convertit I'énergie de
la lumiére du soleil pour fournir de I'électricité. Cet effet est également connu sous le nom
d'effet photovoltaique qui est la création de tension ou de courant en cas d'exposition de la
structure sous lumiere. Par conséquent, les cellules solaires sont également appelées
cellules photovoltaiques. Elles sont généralement faites du silicium sous ses différentes
formes. Elles ne mettent en ceuvre aucun fluide et ne contiennent pas de substances
corrosives, ni aucune piece mobile [1,2]. Elles produisent de I'électricité du moment
qu'elles sont exposées au rayonnement solaire. Elles ne nécessitent pratiquement aucun
entretien; elles ne polluent pas et ne produisent aucun bruit. Les cellules photovoltaiques
sont donc la fagon la plus sdre et la plus écologique de produire de I'énergie [1,2].

La structure de base d'une cellule photovoltaique conventionnelle est une jonction
PN (figure.C.1) constituée de la maniere suivante: un cristal semiconducteur dopé P est
recouvert d'une zone mince dopé N (quelques milliemes de mm) [3]. Entre les deux zones
se développe une jonction. La zone N est ouverte par une grille métallique qui sert de
cathode, tandis qu'une plaque métallique (contact arriere) recouvre I-autre face du cristal et
joue le rdle d'anode. L'épaisseur totale du cristal est de I'ordre de millimétre [1,3].

Rayonnement . + ( Contact avant

f ~ Silicium de type N

|
[

= Jonction

Contact arriére - “ Silicium de type P

Figure.C.1. Structure d'une cellule photovoltaique au silicium

Les cellules photovoltaiques peuvent étre réalisées a partir des diodes Schottky [4,5].
Réciproquement, le fonctionnement d'une jonction P*N est analogue a celui d'une diode
Schottky [4,5].
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Un rayon lumineux qui frappe le dispositif peut pénétrer dans le cristal a travers la
grille et provoquer I'apparition d'une tension entre la cathode et I'anode. Le dessus et le
dessous de la cellule doivent alors étre recouverts de contacts métalliques pour collecter
I'électricité générée [1,6].

La cellule photovoltaique de type PN, absorbe I'énergie lumineuse et la transforme
directement en courant électrique. Le principe de fonctionnement de cette cellule fait appel
aux propriétés du rayonnement et celle des semiconducteurs [3]. Dans la zone de déplétion

de la cellule photovoltaique [4,1,7], lorsque I'énergie du rayonnement (hv = h%, C: vitesse

de la lumieére et A : longueur d'onde) est supérieure a celle associée a la bande interdite (E,)
du semiconducteur, des paires électrons-trous libres sont créées dans cette zone de

déplétion [1]. Sous I'effet du champ électrique E qui regne dans la zone de déplétion [1,3],
ces porteurs libres sont drainés vers les contacts métalliques des régions P et N. il en
résulte alors un courant électrique dans la cellule et une différence de potentiel (de 0.6 a
0.8 Volt) supportée entre les électrodes métalliques de la cellule photovoltaique.

Pour une cellule solaire réalisée par diode Schottky, le métal doit étre suffisamment
mince pour permettre & une quantité substantielle de lumiére a atteindre le semiconducteur.
Il 'y a trois composants du photocourant. La lumiére avec I'énergie hv > q¢y peut étre
absorbée dans le métal et excite des trous a travers la barriere pour atteindre le semi-
conducteur (1 dans la Fig. C.2). La lumiere de courte longueur d'onde entrant dans le
semiconducteur est absorbée en grande partie dans la région de déplétion (2 dans la Fig.
C.2). La lumiere de longue longueur d'onde est absorbée dans la zone neutre, et crée paire
électron-trou comme dans la jonction p-n; I'électron doit diffuser vers le bord de la zone de
déplétion pour étre collecter (3 dans la Fig. C.2). En pratique, I'excitation de porteurs du
métal vers le semiconducteur contribue moins de 1% du photocourant totale et, peut étre
donc négligé [8].

P
Er /
NN ml ; ------------ Er
hwv /;;' 0_3-_ Ev
1
=

Mietal semiconducteur-p

Figure. C.2. Diagramme de bandes énergétique d'une cellule solaire Schottky sous
lumiére.

Les avantages des barrieres Schottky incluent:
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o Traitement a basse température, parce qu'aucune diffusion a hautes
températures n'est exigee,

o Adaptabilité aux cellules solaires polycristalline et en couche mince,

o Résistance élevée due au champ électrique élevé preés de la surface,

o Haut rendement du courant et bonne réponse spectrale, due a la
présence d'une région de déplétion.

Les contributions majeures a la réponse spectrale proviennent de la région de
déplétion et de la région neutre. Le champ élevé dans la région de déplétion va balayer les
porteurs photogénerés avant qu'ils puissent recombiner, conduisant a un photocourant [8]:

Jar = qT(DF(D)[1 — exp(—aW)] (C1)

Ou T(A) est le coefficient de transmission du métal pour une lumiere
monochromatique de longueur d'onde A, L, est la longueur de diffusion. Le photocourant
de la région de base est donnée par:

aLy
Jn = ATF D[] exp(—aW)] (C2)
Le photocourant total est donné par la somme des Eqgs.3 et 4:
|4
=1 (ef—kr - 1) —1 (C.3)
Et Is = AA®T?exp(—qpp/kT) (C.4)

Dans la figure C.3 on voit la caractéristique 1-V, pour un éclairement donné. On
constate que la puissance fournie dépend du point de fonctionnement et qu’elle passe par
un maximum (c’est le point d’intersection entre la caractéristique de la charge et celle de la
cellule solaire).

Nous definissons la puissance de référence par:
Py = IscVoc (C.5)
Ou I est le courant de court-circuit et V. la tension de circuit ouverte.

I et V. sont respectivement le courant et la tension fournis a la charge. La pente de
la « caractéristique de la charge » (voir figure C.3) représente en fait la valeur de la charge
elle-méme. Ainsi nous pouvons constater que le point de maximum dépend du choix de la
valeur de la charge qui s’avere primordiale. Pour choisir la charge a partir de la
caractéristique d’une cellule solaire on calcule le point de puissance maximale de la
caractéristique de la cellule solaire, i.e. (IV)ax - Ce point de maximum représente le
rendement de la cellule solaire, exprimé classiquement en %,

7= (IV)max (C.6)

Pin
Ou P;, est la puissance de la source de lumiére incidente.

Le rapport entre la puissance maximale de la caractéristique de la cellule solaire et la
puissance de référence s’appelle facteur de forme :
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IscVoc

Ceci nous permet de voir quelle zone dans I’axe de fonctionnement de la cellule
absorbe et convertis mieux une partie du spectre lumineux.

R — LY -
1 - |
' Lot g R i
' |
=h
: 3 !
! L}
A | R
I i W
I I charge
| ]
1 ]
[
: i
Cellule photovoltaique
I
v
Iph=Isc Caracteristique
de la charge
Ie
Puissance fournie
a la charge
]:]:I VDC—
-
v

IT

Caracteristique de
la cellule solaire

Figure. C.3. Principe de fonctionnement d 'une cellule solaire, (I'effet de Rsh peut étre
négligé devant Rs).

Sa valeur maximale est unitaire et on désir ce rapprocher le plus possible de cette
valeur pour utiliser au mieux la cellule et en méme temps avoir le maximum de rendement.
Mais la cellule ne répond pas de maniére abrupte a la lumiére et sa caractéristique courant-
tension présente un coude au point (Isc , Vo). La caractéristique (I-V) est d’autant plus
aplatie au point (Is¢ , Vo) que le nombre de defauts et de liaisons pendantes est important
(comme c’est le cas du silicium amorphe).
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Les quatre parametres, Is¢c, Voc, n et FF , sont dits parametres de qualité de la cellule
solaire. Is. , Vyc représentent la qualité du circuit d’un point de vue sensibilité, FF du
point de vue de sa puissance de sortie et n le taux de conversion de la puissance de la
lumiere incidente. Pour caractériser la cellule solaire on utilise la réponse spectrale (QE,
i.e. « quantum efficiency ») qui représente la conversion de la lumiére en fonction de la
longueur d’onde.

2. Rayonnement solaire

La surface de soleil se comporte comme un corps noir a la température
d'environ 5800 K. Ceci conduit un pic d'émission situé a une longueur d'onde de 0.5um
pour une puissance d'environ 60MW/m?, soit un total de 9.5x102°W [9]. En tenant
compte de la surface apparente du soleil et de la distance entre celui-ci et la terre, cela
conduit a un éclairement moyen dans I'année de 1.36kW/m?hors atmosphére.

Cette irradiance est pondérée par divers facteurs a la surface de la terre: absorption
par les molécules des différentes couches de I'atmosphere, conditions climatiques, latitude
du lieu d'observation et saison. Des gaz comme l'ozone (03), pour des longueurs d'ondes
inférieures a 0.3um, le dioxyde de carbone (CO,) et la vapeur d'eau (H,0), pour les
infrarouges au dessus de 2um, absorbent les énergies proches de leur énergie de liaison, ce
qui conduit a des "trous" dans le spectre solaire visible au sol. Par ailleurs, les poussiéres et
aérosols présent dans I'atmosphére conduisent a une absorption répartie quasiment sur
toute la gamme spectrale, ce qui conduit a une baisse globale de la puissance incidente.
Afin de comparer et d'unifier les performances des cellules photovoltaiques élaborées dans
les différents laboratoires du monde, il a été institué la notion d'air mass (AM). Elle
quantifie la quantité de puissance absorbée par I'atmosphére en fonction de I'angle 6du
soleil par rapport au zénith:

AM = — (C.8)

cos6

Si le soleil est au zénith du lieu d'observation, 6 = 0°, AM = 1: la notion utilisée est
AM1, AMO Correspond a l'irradiance hors atmospheére, et est surtout utilisée pour prédire
le comportement des cellules pour application spatiales. Le spectre standard le plus étudié
est AM1.5G, G signifiant global car il tient compte a la fois des radiations directes et
diffuses, par opposition a AM1.5D qui ne tient compte que des directes. AM1.5G donne
une irradiance de 970W/m?, mais a été arrondi a 1kW/m?. L'intensité I, recue a la
surface de la terre peut etre calculée grace a la formule empirique suivante [9,10]:

Ip = 1.353%(0.74M)0:678 (C.9)
Avec Ip en kW/m?, pour une surface perpendiculaire aux rayons incidents. Les
spectres AMO et AML1.5 sont représenté sur la figure C.4.
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Figure C.4. Représentation graphique des spectres AMO et AM1.5 d'apres [11].

Il apparait que la partie la plus importante du spectre solaire a la surface de la terre
concerne le domaine du visible et du proche infrarouge. Les irradiances définies par le
nombre AM ne tiennent toutefois pas compte de la variété des conditions climatiques, et de
l'altitude du lieu. La terre présente ainsi de grandes disparités dans la répartition de la
puissance solaire: les ensoleillements moyens sur l'année peuvent atteindre 7kWh/m?/
jour dans le nord de I'Australie et au Botswana. En Europe occidentale, la puissance se
situe autour de 3kWh/m?/jour pour les pays comme I'Espagne, a moins de 1kWh/m?/
jour pour le sud de Suéde.

3. Matériaux utilisés dans les cellules photovoltaiques

IL y a beaucoup de matériaux qui ont été utilisés pour les cellules solaires et elles
sont basées sur différents facteurs:

1. Coefficient d'absorption: C'est I'ability d'un matériau a absorber pour
une longueur d'onde particuliere; un bon matériau doit avoir une capacité
d'absorption élevée sur une large plage de longueurs d'onde.

2. Bande interdite: C'est une propriété tres importante car c'est I'énergie
minimale nécessaire pour exciter un électron de la bande de valence vers la bande
de conduction, elle peut étre également défini comme I'énergie minimale nécessaire
pour déplacer un électron d'un état lié a un état libre. La Bande interdite est trés
important car toutes les énergies inférieures a cette bande ne sont pas absorbées.
L'énergie des électrons photo-excités situé au dessus de la bande interdite est
perdue sous forme de chaleur. La bande interdite préférable pour une cellule solaire
a couche unique est définie par le rendement de conversion qui a été décrit par la
limite de Shockley Queisser [12,13], ou la conversion la plus élevée est celle
d'arséniure de gallium qui présente une largeur de bande de 1.424eV.

3. Co0t des matériaux: C'est un facteur evident dans n'importe quelle
unité de fabrication. 1l dépend non seulement sur l'abondance de la matiere, mais
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sur autres facteurs. La pureté du matériau joue également un role dans la
performance d'une cellule solaire car les couches semi-conductrices doivent
également porter les porteurs libres a travers eux pour étre utilisable pour produire
de I'électricité, tandis que les impuretés tendent a entraver le transport.

4. Capacité du processus: La fabrication d'une cellule solaire joue un
role important en son colt final. Les méthodes de production simples sont
préférables, ainsi que la reproductibilité en grande surface / volume est aussi une
exigence pour la production a faible co(t.

Généralement, le silicium est I'élément de base des cellules photovoltaiques, il doit
étre doté d'une grande pureté [1, 2], quelle que soit sa forme. On peut realiser une
purification d'un barreau de silicium contenant une impureté en déplacant une zone fondue
d'un bout a l'autre du barreau dans laquelle on concentre I'impureté [1].

Récemment, de nouveaux matériaux a base des composés organiques se sont avérés
prometteurs dans la technologie des cellules photovoltaiques et dans toute I'électronique.
Cependant, ces composés présentent un rendement de conversion tres modeste
comparativement a la technologie de silicium.

Actuellement, presque tous les générateurs photovoltaique commercialisés sont a
base du silicium sous ces différentes formes (mono-cristallin, poly- cristallin ou amorphe)
[1,14]:

- Silicium mono-cristallin: c'est un semiconducteur dont les atomes sont
ordonnés selon un réseau périodique dans les trois directions. Le rendement de
conversion de ce matériau atteint 17% [1],

- Silicium poly- cristallin: contrairement au mono- cristallin, le poly-
cristallin ou cristallin se trouve a I'état massif a une structure ordonnée mais il est
formé de plusieurs monocristaux (grains) sont les réseaux sont désorientés les uns
par rapport aux autres [15]. Ce matériau, moins homogéne que le silicium mono-
cristallin, a de ce fait un rendement énergétique légérement moins bons (< 14%)
[1,14] dans le commerce, mais sa fabrication est tres facile.

- Silicium amorphe: on trouve également le silicium dans une forme amorphe
(non cristallin), c'est a dire avec une structure atomique désordonnée. Sous cette
forme, il possede un coefficient d'absorption de la lumiére environ mille fois
supérieur au silicium cristallin. Une couche de 0.3mm est donc suffisante pour
absorber I'essentiel du spectre visible. Avec ce type de matériau peu couteux [1,14],
par rapport aux autres formes de silicium, on a de faibles rendements (5 a 6%) [1]
et des problemes de stabilité apparaissent rapidement quand on I'expose au soleil et
aux intempéries (quelques centaines d'heures). Cependant des améliorations ont été
effectuées a partir de travaux en laboratoire. Maintenant, les défauts électroniques
de ce matériau désordonné peuvent étre passivées avec de I'hnydrogene pour former
le silicium amorphe hydrogéné (a-Si: H) avec de meilleures propriétés électriques.
Aujourd'hui, toutes les catégories électroniques de silicium amorphe sont des
alliages de silicium et d’hydrogene. L'une des découvertes les plus importantes dans
ce domaine était la capacité de doper a-Si: H soit de type n ou de type p par
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I'addition de phosphine ou de diborane, respectivement [16,17,18]. Cette capacité a
doper I'a-Si a permis la fabrication de composants électroniques et a lancé un grand
développement de la matiere pour la fabrication de transistors a couches minces,
des cellules solaires, etc...

- Silicium nanocristallin (nc-Si: H): appelé également silicium microcristallin
(uc-Si), est un matériau entre le c-Si ordonnée et I'a-Si: H désordonnée. Il contient
des cristallites de taille nanométrique (de 10-75nm) dans la matrice d'a-Si: H. Le
premier développement a été décrit par S. Mareek Vepiek en 1968 et autres
groupes [19, 20, 18]. Mais, ces matériaux étaient de mauvaise qualité en raison de
dopage involontaire due a l'incorporation d'oxygene pendant la croissance du film,
ainsi que le processus de dépét est lente. Un développement important est réalisé a
partir du travail effectué a I'lMT Neuchatel [21,22] ou on atteint un rendement de
conversion de 7,7%.

- Silicium a couche mince: la technologie a couche mince désigne un type de
cellules obtenues par diffusion d'une couche mince de silicium amorphe sur un
substrat de verre [2,3]. Le rendement de ces cellules a stagné il y a long temps
autour de 17% en laboratoire. Mais des progrés continuent avec le matériau
semiconducteur arseniure de gallium, diséléniure de cuivre et d'indium (CIS). Ainsi
trés récemment, une valeur de rendement de 18% record pour le domaine des
couches minces, a été atteinte en laboratoire pour une cellule de petite dimension.

- Matériaux organiques: la recherche et développement de cellules solaires a
base de matériaux organiques ou des polymeéres est motivée par les avantages que
présentent ces matériaux: faible cout, matiere premiére illimitée, facilité de mise en
ceuvre, technologie basse température, grandes surfaces, dispositifs souples. Il
existe aujourd'hui des cellules photovoltaiques organiques dont le rendement de
conversion dépasse la barre des 4% [3].
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RESUME DE LA THESE

Les recherches effectuées dans cette these portent sur I'étude du comportement des
contactes métal-semiconducteur sous obscurité et sous lumiere en concentrant sur les
contacts dite Schottky.

Dans la partie des contacts sous obscurité, et a partir des logiciels TCAD-SILVACO
nous avons modélisé les propriétés de conduction de ces structures. Ensuite, nous avons
montré comment la protection périphérique peut augmenter significativement la tension de
claquage.

Dans le domaine photovoltaique, nous avons analysé les propriétés photovoltaiques
des contacts Schottky et présenté une technique prometteuse permettant d'améliorer ces
propriétés en s'appuyant sur le champ de plasmonique.

Mots clés: contact métal-semiconducteur, diode Schottky, protection périphérique,
cellules solaire plasmoniques, théorie de milieu effective.
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Abstract

The research works of my thesis are related to the study of the metal-semiconductor
contact behavior in the presence and absence of light with concentrating on the contacts
known Schottky.

In the part of contacts under darkness, and by using TCAD-SILVACO software we
modelled the conduction properties of these structures. Then, we showed how termination
technique can increase significantly the breakdown tension.

In the photovoltaic domain, we analyzed the photovoltaic properties of Schottky
contacts and presented a promising technique allowing the improvement of these
properties basing on the field of plasmonic to trap the light and increase the absorption in
the cells.

Key words: metal-semiconductor contact, Schottky diode, termination technique,
plasmonic solar cells, effective medium theory.



