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RESUMO

Otimizacéao de células solares de arseneto de galio (GaAs) de alta eficiéncia através de

simulacao teodrica

As simulacdes teoricas das caracteristicas de tensao-corrente de uma célula solar for-
necem informacodes importantes para um melhor projeto da estrutura do dispositivo, tais como
espessuras de camadas e niveis de dopagem, a fim de obter alta eficiéncia de conversao foto-
voltaica. A inclusdo de parametros precisos para os materiais e para a estrutura € fundamental
para obter resultados confiaveis e um entendimento detalhado da operacao do dispositivo
simulado. Neste estudo, diversas estruturas de células solares de GaAs foram simuladas pelo
modelo de deriva-difusdo com SCAPS-1D para otimizar o desempenho sob iluminagao solar
para aplicacoes terrestres. Um estudo de otimizacao foi necessario para sondar diferentes
materiais, espessuras e niveis de dopagem para as camadas. Utilizamos como parametros
de entrada as estruturas e os resultados de alguns dispositivos de referéncia, produzidos em
laborat6rios reconhecidos. Com os resultados, foi possivel avaliar a possibilidade de melhorias
dos dispositivos de referéncia através da variagao dos parametros da estrutura para atingir
eficiéncias ainda maiores.

Palavras-chave: Energia Solar Fotovoltaica, Células Solares, GaAs, Simulacao Tedrica, SCAPS-
1D, Otimizacao.



ABSTRACT

Otimization of high-efficiency GaAs solar cells by theoretical simulation

Theoretical simulations of the current-voltage characteristics of a solar cell provide
important information for a better design of the device structure, such as layers thicknesses
and doping levels, in order to obtain high photovoltaic conversion efficiency. The inclusion
of precise material and structure parameters is critical to obtain reliable results and detailed
understanding of the simulated device operation. In this study, GaAs solar cell structures were
simulated by drift-diffusion model with SCAPS-1D in order to optimize the performance under 1
sun illumination. An optimization study was required to probe different materials, thicknesses
and doping levels of the layers. We used as input parameters the structures and results of
reference solar cells, produced by well-known laboratories. With the results, it was possible to
evaluate the possibility of improvements through variation of the structure parameters to achieve
even higher efficiencies.

Keywords: Photovoltaic Energy, Solar Cells, GaAs, Theoretical Simulation, SCAPS-1D, Optimi-
zation
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1- Introducao

As transformacoes climaticas mundiais atribuidas a forte acdo humana na natureza,
pelo crescimento acelerado por demanda de energia, além do preocupante esgotamento dos
combustiveis fosseis sao fatores importantes para o estimulo ao avango das tecnologias de
fonte renovavel [1]. Entre todas as tecnologias de fontes renovaveis, a energia fotovoltaica que
transforma luz solar em energia elétrica tem sido atraente para atender a necessidade de um
desenvolvimento sustentavel, a partir de uma fonte alternativa inesgotavel que € o Sol.

Embora a energia solar ainda represente uma pequena propor¢cao na matriz energética
mundial [2], seu desenvolvimento tem sido acelerado devido a sua flexibilidade de aplicagao.
No entanto, um dos desafios dessa tecnologia nos ultimos anos tem sido seu alto custo de
producao. O aumento da eficiéncia de conversao dos dispositivos fotovoltaicos ao longo dos
ultimos anos tem auxiliado na redugcao dos custos, permitindo uma maior insercao desta
tecnologia no setor energético [3].

As células solares sao a unidade fundamental de um sistema fotovoltaico. Nos ultimos
anos, o estudo sistematico dos fatores que limitam a sua eficiéncia tem permitido uma rapida
otimizagao de sua estrutura e dos materiais utilizados. Entretanto, existe um limite superior
tedrico para a eficiéncia de conversao das células solares de juncao simples, ou seja, aquelas
feitas com apenas um material ativo, determinado pelo modelo de balanco detalhado de
Shockley—Queisser [4]. Em 1961, William Shockley e Hans Queisser demonstraram que uma
juncao p-n simples nao poderia alcangar uma eficiéncia acima de 33,5% quando sujeita a
iluminacéo solar terrestre ndo concentrada. Em tal estudo, eles consideraram a situacao ideal
de um dispositivo sujeito apenas a perdas por recombinagao radiativa. Naquela época, os
dispositivos fotovoltaicos reais, feitos de silicio monocristalino (Si-mc), tinham eficiéncias da
ordem de 10%.

Ao longo do tempo, diversas tecnologias solares se estabeleceram. A primeira geragao
€ composta por dispositivos de Si-mc (silicio monocristalino), com eficiéncias e custos médios.
Com o objetivo de baratear os custos, células solares de filmes finos, tais como CdTe, CIGS
(CulnGaSe) e outros foram langadas no mercado. Entretanto, a contrapartida para a redugao
dos custos de produgao foi a diminuigcao da eficiéncia. A figura 1 apresenta um historico de

eficiéncias de células solares de 1976 até os dias atuais, onde é possivel comparar a eficiéncia
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das duas tecnologias citadas. E interessante observar, porém, que o avanco tecnolégico

possibilitou a aproximagao das eficiéncias desses tipos de células nos dias atuais, onde vemos
0 Si-mc com 26,1% e o CIGS com 23,4%. Ha uma indefinigdo sobre que dispositivos compdem
a terceira geracao fotovoltaica. Costuma-se dizer que sao aqueles com a capacidade de
ultrapassar o limite de Shockley-Queisser por possibilitar o uso de mais materiais ativos ou
de outras formas de conversao (porém de produgao mais cara), tais como as células de
pontos quanticos, as células de multiplas juncoes, as células solares de portadores quentes, as
células solares de multiplos éxcitons [5]. Ha ainda uma grande variagao de tecnologias solares
que trazem outras vantagens como a redugao do custo, de onde se pode citar as células
organicas, as células sensibilizadas por corantes, as células de perovskitas, dentre outras. A
atualizagao anual dos recordes das eficiéncias de cada tipo de célula solar é divulgada pelo
Laboratorio Nacional de Energias Renovaveis (National Renewable Energy Laboratory - NREL),
dos Estados Unidos da América, e € apresentada na figura 1.

Dentre as células de jungao simples, as de arseneto de galio (GaAs) sao a tecnologia
gue apresenta a maior taxa de conversao de energia. Esse material também apresenta melhor
estabilidade com a temperatura e resisténcia a radiacao [6]. Essas caracteristicas foram os
principais fatores que levaram a substituicao das células de Si pelas de GaAs nas aplicagoes
aeroespaciais em um passado nao muito distante [7]. Nos ultimos anos, a eficiéncia de
conversao das células solares de juncao simples de GaAs foi trazida para mais perto do limite
de balancgo detalhado do Shockley-Queisser de 33,5%. A ultima eficiéncia registrada para tais
dispositivos € de 29,1% alcangada pela empresa Alta Devices, na qual uma impressionante
tensdo de circuito aberto (Voc) de 1,1272 V foi demonstrada [8]. Este resultado impde um
desafio para pesquisadores e empresas melhorarem ainda mais o desempenho das células
solares de GaAs e de juncao simples de forma geral, explorando apenas materiais com melhor
qualidade e melhor estrutura de camadas. Mais recentemente, principios foténicos, como a
reciclagem de fotons [9][10][11][12] e a conservacao de etendué [13], também foram usados
no projeto de células solares de GaAs, facilitando o aumento das eficiéncias.

Apesar da Alta Devices ter o recorde mundial de células solares de GaAs por mais de
7 anos, sua estrutura de camadas e outros detalhes do dispositivo nunca foram totalmente
divulgados. A Unica publicagao foi em anais de conferéncia de 2011 no qual eles mostram
poucos detalhes de fabricacao de dispositivo e apontam para o uso de um lado posterior
muito reflexivo que permite a exploracao da reciclagem de fétons [15]. Assim, a divulgagao da

estrutura de tal dispositivo, por meio de uma engenharia reversa realizada por estudos tedricos,
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permitiria @ comunidade fotovoltaica trabalhar em melhorias adicionais do dispositivo.

No contexto da otimizagao de células solares de GaAs, a referéncia [16] apresenta um
extenso estudo tedrico e experimental sobre o uso da heterojuncao de AlGaAs / GaAs, que
resultou em um grande aumento da Voc para 1,108 V e eficiéncia de 28,7%. Além disso, as
referéncias [17][18] mostram estudo de materiais e métodos para aplicar um refletor traseiro as
células solares de GaAs e explorar eficientemente o efeito de reciclagem de fétons, melhorando
também a Voc dos dispositivos.

Para realizar um estudo sobre as estruturas e outros detalhes dos dispositivos fotovol-
taicos, a simulagao tedrica pode ser utilizada, de onde se obtém as caracteristicas de uma
célula solar, sendo fundamental para o projeto de dispositivos altamente eficientes, auxiliando
na escolha dos parametros estruturais. Estudos aprofundados sobre estrutura de bandas,
estatisticas de transporte, taxas de recombinagao, aspectos dos materiais, efeitos de dopagens,
entre outros, permitem um entendimento completo dos processos que ocorrem em um disposi-
tivo com a simulacao tedrica. Apds aferir os dados de um dispositivo fotovoltaico através da
simulagao, é possivel realizar uma investigacao para atingir o ponto de maximo desempenho,

através de um processo de otimizacao da estrutura da célula solar.

1.1- Objetivo

Este trabalho apresenta simulacoes tedricas de células solares de GaAs baseadas no
modelo de deriva-difusao, nas quais diferentes estruturas de camadas de materiais, espessuras
e niveis de dopagem sao estudadas. Essa andlise possibilita otimizar a estrutura da célula
em estudo. E importante ressaltar que os parametros usados na simulagao, tais como as
propriedades dos materiais, 0s modelos de interagao entre radiagdo e matéria, dentre outros,
sao extremamente relevantes para a posterior comparagao com células reais produzidas em
laboratério. Neste trabalho, utilizou-se como referéncia células solares de GaAs produzidas
em laboratorio cujas estruturas e/ou resultados de caracterizacao foram publicados. Com isso,
foi possivel calibrar os modelos tedricos e os parametros utilizados para dar prosseguimento
ao estudo. Outrossim, com o auxilio do ferramental tedrico, foi possivel analisar as fontes de
perdas em tais dispositivos €, com isso, propor melhorias em suas estruturas.

O objetivo principal deste trabalho € encontrar uma estrutura que apresente valores
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das figuras de mérito préximos aos obtidos pela células feitas em laboratérios, cujo dispositivo

detém a eficiéncia mais alta dentre as células de GaAs produzidas. Com a estrutura encontrada,
sera possivel investigar melhor as mudancas em seus parametros, a fim de sugerir melhorias

adicionais nos dispositivos.

1.2- Motivacao

O periddico Progress in Photovoltaics: Research and Applications publica regularmente
(entre 2 e 3 vezes ao ano) as eficiéncias recordes confirmadas de todas as tecnologias
de células e mddulos fotovoltaicos. Com isso, fornece rastreabilidade para os dispositivos
campeodes de eficiéncia, geralmente produzidos em escala de laboratério, assim como aqueles
em producao comercial. Dessa forma, esse periodico estimula os pesquisadores a alcancgar
melhores resultados no desempenho dos dispositivos, além de apresentar o atual estado da
arte.

Com os resultados divulgados pelo periédico e pelos laboratérios de pesquisa, €
possivel investigar a estrutura das células produzidas, nem sempre divulgadas pelos labo-
ratérios e empresas, através de um processo de otimizacao utilizando simulagdo computacional.
Com isso, economiza-se tempo e material de uma otimizagao experimental complexa, criando
e testando protétipos dispendiosos de células solares. De uma simulagao bem calibrada, com a
insercao dos parametros e propriedades dos materiais oriundos de fontes acreditaveis, podem
ser extraidos resultados bastantes confiaveis, possibilitando assim reduzir as fontes de perdas

que afetam o desempenho dos dispositivos.

1.3- Contribuicéo e continuidade

Durante o desenvolvimento desse trabalho, foi produzido um artigo para o Encontro
Anual da Sociedade Brasileira de Microeletrénica (SBMicro), que € um férum dedicado a
dispositivos e processos de semicondutores, voltado principalmente para dispositivos de

microeletronica e integragao de processos, realizado anualmente no Brasil. Em sua 342 edigao
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no ano de 2019, o simpdésio foi realizado em Sao Paulo, Brasil. No artigo [19], reproduzido no

Apéndice A, intitulado High-Efficiency GaAs Solar Cell Optimization by Theoretical Simulation,
de nossa autoria, foram apresentados os resultados obtidos através do processo de otimizacao
das estruturas de GaAs tomando como referéncia as células solares cujos resultados foram
publicados em periddicos internacionais. Além de explicitar as estruturas dos dispositivos, o
nosso estudo apontou as suas principais fontes de perda, orientando agdes para reduzi-las, o

que aumentaria a sua eficiéncia de conversao.

1.4- Organizacao da dissertacao

O presente trabalho foi dividido de acordo com a evolugédo da complexidade na apresentacao
dos resultados, a medida que foram adicionados novos elementos a estrutura da célula simu-
lada, desde a jungao p-n simples de GaAs até a estrutura completa produzida em laboratorio
envolvendo mais camadas. Apos a introducao realizada neste capitulo, o capitulo 2 descreve
uma revisao tedrica que fornece fundamentos para o entendimento dos principais pontos de
fisica do estado solido aplicada aos dispositivos fotovoltaicos. No capitulo 3, serdo apresenta-
dos a metodologia adotada neste estudo e os dados preliminares obtidos com o processo de
otimizacao da estrutura de dispositivos genéricos de GaAs. No capitulo 4, serdo discutidos os
resultados obtidos das células usadas como referéncia em nosso estudo. As consideragdes

finais do trabalho serao apresentadas no capitulo 5.
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2- Revisao Teorica

Nesse capitulo, faremos uma abordagem dos aspectos tedricos e identificaremos os
parametros relacionados que serao fundamentais para o entendimento dos capitulos posterio-
res. Trataremos dos principais fundamentos fisicos dos semicondutores e principalmente, da
parte tedrica relacionada as células solares. Assim, € possivel compreender os mecanismos e

os efeitos da conversao de energia fotovoltaica.

2.1- Propriedades fundamentais dos semicondutores

Os principios fisicos da operacao e o funcionamento das células solares serao descritos
nesse capitulo. Antes de entramos nas funcionalidades das células solares, trataremos das
propriedades fundamentais dos semicondutores, abordando uma visao geral da estrutura
de banda e da geracgao, recombinacao e transporte dos portadores. Posteriormente, serao
abordadas as propriedades eletrostaticas de uma jungao p-n e as caracteristicas operativas
basicas da célula solar. A partir desse aspecto, tem-se uma expressao para a corrente elétrica
gerada como funcao da tensao elétrica apresentada pelo dispositivo, de forma que se pode

extrair e estudar as figuras de mérito de uma célula solar.

2.1.1 Estrutura cristalina

Os materiais solidos cristalinos sao classificados de acordo com a regularidade dos
arranjos dos seus atomos e/ou ions. Algumas das propriedades dos solidos dependem
fortemente da sua estrutura cristalina. Porém, ao invés de estudar a rede como um todo,
€ possivel olhar para o menor subgrupo de atomos que forma o padrao que se repete em

todas as dimensodes espaciais. Dessa forma, a descricao através das células unitarias € mais
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simplificada [20].

Os materiais estudados neste trabalho apresentam redes cubicas, um dos tipos de rede
possivelS e mais comum entre os materiais semicondutores. A figura 2 apresenta a estrutura
da célula unitaria do arseneto de galio (GaAs), representando a estrutura conhecida como
zincblende, onde os atomos do grupo Il — Ga — preenchem uma rede cubica de face centrada
(FCC) e os atomos do grupo V — As — preenchem outra rede FCC deslocada de um quarto
do valor da diagonal principal naquela direcao. Um dado importante neste tipo de rede é o
tamanho da aresta do cubo, denominado parametro de rede. Na figura 2, ele é representado

pelo simbolo a.

Figura 2 — Estrutura da célula unitaria do arseneto de galio (GaAs), sendo a aresta o parametro
de rede (a) [21].

Mecanicamente, é possivel empilhar materiais para combinar suas propriedades ou
para configurar uma estrutura Gtil para um dispositivo. O empilhamento de solidos cristalinos
em uma unica pilha, chamados materiais monoliticos, deve obedecer a algumas regras para
garantir a qualidade da estrutura empilhada: igualdade do tipo de rede cristalina; casamento
dos parametros de rede; casamento dos coeficientes térmicos, tal como o de dilatagdo; dentre
outros. A ndo garantia de um desses fatores pode prejudicar o dispositivo produzido, causando

defeitos que afetam negativamente seu desempenho elétrico.

2.1.2 Estrutura de bandas de energia

A banda de energia é formada a partir da ligacao dos atomos individuais dentro da rede
cristalina, que permite indicar os estados de energia dos elétrons e assim estabelece suas

propriedades eletronicas [20]. Assim, os elétrons em sdélidos podem ocupar regimes especificos
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na escala de energia que chamamos de bandas. Esse comportamento de banda dos elétrons

€ derivado de solugdes da equagao de Schrddinger independente do tempo aplicada para o

potencial periddico da rede cristalina, como na equagao (1).

2mo

2 —
v+ e B UGN =0 (1)

onde mo é massa de repouso do elétron, h € a constante de Planck, E é a energia do elétron e
U é a energia potencial periddica dentro do semicondutor.

A solucao dessa equacao define a relacao entre a energia e momento do elétron na rede
[22], tal como no exemplo simplificado da figura 3a, onde se vé os estados permitidos e nao
permitidos para os elétrons. Dada a alta densidade de estados dentro de uma mesma banda,
considera-se que é um continuo de estados, que passa a ser representado pelo diagrama
da figura 3b. Entre as bandas denominadas de valéncia — BV (por conter os ultimos elétrons
oriundos do preenchimento) — e de condugao — BC (primeira banda de estados vazia), ha
um intervalo de energias proibidas. Essa barreira entre as bandas é chamada de energia de
banda proibida Eg e passara a ser chamado daqui pra frente pelo seu termo em inglés gap de

energia, mais comum na area.

[FEETEN p
e Conduglo

e &8 8 0 Ec

T
& W Dlatrant

E
. Buracos EG

| .L:nr:.-'»ﬂ:‘ ‘-‘- Ey
(@) .~ ... (b}

Figura 3 — Diagrama simplificado de bandas para T' > 0 K. (a), se vé a representacao da
aproximacao parabdlica do problema de elétrons em sdlidos. (b), apresenta uma representacao
simplificada das bandas de energia.

O buraco na banda de valéncia representa a auséncia de um elétron ou a criagao de
um estado vazio na banda de valéncia. O movimento de um buraco pode ser considerado
como o movimento de um elétron ausente na banda de valéncia [22].

O movimento do elétron em um cristal pode ser compreendido através de um modelo
simplificado, a aproximagao de massa efetiva. Dessa forma, sob agdo de uma forgca externa o
elétron dentro da rede cristalina age como um elétron livre desde que sua massa seja alterada

para a sua massa efetiva m na rede. A massa efetiva depende da curvatura da banda. Como
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as curvaturas das BC e BV nao sao iguais, entao suas massas efetivas também sao diferentes.

Uma caracteristica particular da estrutura de bandas de um material esta relacionada com
as posicdes do maximo da BV e do minimo da BC. Quando o maximo da BC coincide, em
momento, com o minimo da BV, o material é classificado como semicondutor de gap direto.
Como exemplo, pode-se citar o GaAs. No caso em que o topo da BV e o minimo da BC nao
coincidem, classificamos os semicondutores como indiretos, como, por exemplo, o silicio (Si) e
o germanio (Ge). A probabilidade de emissao e absorgao de fétons € maior no semicondutor
de gap direto que no semicondutor de gap indireto.

A figura 4 apresenta o gap de energia em fungao do parametro de rede para diversos
materiais semicondutores llI-V. Os pontos representam os materiais binarios, enquanto as
linhas ligando os pontos representam ligas ternarias formadas pela combinagao de dois binarios.

As linhas tracejadas representam ligas de gap indireto e as sélidas de gap direto.

—-cAIP
| p— ==1
|G§|—f ----- — Direct Gap
. |-~ Indirect Gap | | .
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Temperature

T _AISD
0.

Wavelength x (um)

0EF

Bandgap Energy E; (eV)
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Figura 4 — Gap de energia em fungao do parametro de rede de diversos semicondutores IlI-V.

2.1.3 Calculo da densidade de portadores em um semicondutor intrinseco

A corrente elétrica em um dispositivo semicondutor depende da concentragao de
portadores — elétrons na BC e buracos na BV. Por sua vez, tais concentragdes dependem
do numero de estados disponiveis para serem ocupados e da probabilidade de ocupacao de

cada um [22], tal como nas equagoes (2) para a densidade de elétrons n e equagao (3) para a
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densidade de buracos p em funcéo da temperatura:

a1
mw=L%wmwﬂm @)

Ev
m®=/1M@MEﬂM 3)

A densidade de estados fornece o nimero de estados permitidos por unidade de volume

e energia no material. Para E > E; (energia minima na BC), tem-se:

V2mn(E_ Ec) [em 3eV 1] (4)

gC(E) = mn 7_‘_2__3

e para E < E, (energia maxima na BV):

\/2mp(By - E) om 3 1]

E) =
gV( ) mp 772 3

()

sendo m,, e m, as massas efetivas do elétron e do buraco, respectivamente, e ~ € a constante
de Planck normalizada. Estas fungdes sdo apresentadas na figura 5.
A probabilidade de um elétron ocupar um estado de energia na BC é dada pela fungao

de Fermi-Dirac:

1
fa(E) = 1+ o& EpkT (6)

onde Fs € a energia de Fermi do material, T' é a temperatura e k é a constante de Boltzmann.
Analogamente, a probabilidade de um buraco ocupar um estado na BV é o complemen-

tar a relagcao da equagao (6):

HE)=1  fa(E) (7)

A energia de Fermi E¢ é definida como a energia do ultimo estado preenchidoa 7' =0
K. E possivel obter Ef a partir da aplicagdo das condicdes do material (densidade total de
elétrons) e de temperatura na equagao (2)

As distribuicdes de Fermi-Dirac para elétrons e buracos sao apresentadas na figura 5,
que mostra também o resultado do produto das funcdes citadas nos paragrafos anteriores. As
integrais das curvas, representadas pelas areas coloridas dao os valores de n(T) e p(T') de

acordo com as equagoes (2) e (3).
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Figura 5 — Representacao do calculo para a densidade de portadores na BV e na BC.

A temperatura ambiente (T = 300 K), é possivel obter uma solugdo simplificada das

integrais nas equacgodes (2) e (3) através da aproximagao de Boltzmann, resultando em:

Ec Ef

nj = Nge  *T (8)
Ef Ey

pi = Nye &7 (9)

onde N; e N, sao as densidades efetivas de estados de elétron na BC e de buracos na BV,

respectivamente, dadas por:

_ mckT 2 3
Ne=2 < 52 ) [em 7] (10)
ST\ >
szz(";wZ) fem ?) (1)

Assim, temos as concentragdes intrinsecas de portadores n; e pi, que representam as
concentragdes em equilibrio térmico de elétrons na banda de condugao e buracos na banda
de valéncia. O produto das concentracoes intrinsecas em equilibrio térmico é constante e
depende apenas de parametros do material. Esse resultado é conhecido como lei de agao das
massas [22].

EGap

nipi = n,2 = N:Nye &7 (12)
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2.1.4 Dopagem

Até o momento, apenas o0 conceito de um semicondutor intrinseco foi introduzido.
Nessas circunstancias, a corrente de um dispositivo costuma ser baixa e depende muito da
temperatura. No entanto, a condutividade de um semicondutor pode ser alterada através da
técnica de dopagem, em que impurezas substitucionais sao introduzidas na rede cristalina do
material no lugar dos atomos originais. Esse tipo de semicondutor com impurezas € chamado
de extrinseco.

Com o controle do tipo de impureza e de sua quantidade, pode-se dopar um semicon-
dutor do tipo p, em que Na atomos originais da rede sao substituidos por Na atomos com
elétrons de valéncia a menos, ou do tipo n, onde a substituicao de Np atomos originais se da
por Np atomos com elétrons de valéncia a mais.

A representacao esquematica dos niveis de impurezas de semicondutores dopados
sao apresentados na figura 6, em que a dopagem insere um nivel de energia aceitadora Ea
dentro da banda proibida, préximo BV no caso do tipo p (figura 6a), no caso do tipo n um nivel

de enegia doadora Ep proximo a BC como representado na figura 6b.

(a) (b)

Figura 6 — (a) Semicondutor do tipo p; (b) semicondutor do tipo n.

Da figura 6, pode-se perceber que os niveis de energia das impurezas (Ea no tipo p
e Ep no tipo n) comegam preenchidos. Apenas ap0s sua ionizagao, ou seja, apds a saida
do portador para as bandas é que, de fato, a condutividade do semicondutor aumenta. Nos
casos estudados neste trabalho, a temperatura (T = 300 K) € alta o suficiente para ionizar
as impurezas, de modo que se pode considerar que todas as impurezas sao ionizadas e a
densidade de portadores em cada material isolado é igual ao nimero de impurezas inseridas,

ou seja, Na no material dopado tipo p € Np no dopado tipo n, sendo n; Na € nj Np,



28
respectivamente.

A lei de acao das massas ainda é valida, mas a concentragao intrinseca de portadores
costuma ser muito menor que a concentragdao de dopantes introduzida. Sendo assim, as
equacoes (8) e (9) nao permitem um calculo exato da concentracao de portadores. Para isso,

usa-se a relagao de neutralidade de cargas:

TL0+NA =p0+NS (13)

Com as consideracoes realizadas, pode-se calcular a concentracao de elétrons na
banda de condugao ng e de buracos na banda de valéncia py para o caso de semicondutores

extrinsecos do tipo n (para T altas):
ng - Np
(14)
po ” n¢/Np

e do tipo p:

ng > niz/NA

po - Na

2.1.5 Transporte de portadores

Uma vez conhecido o perfil espacial da carga, pode-se calcular suas propriedades
elétricas. Os fend6menos de transporte de portadores sao a base para determinar os principais
mecanismos que dao origem ao fluxo de corrente. Sao dois os tipos de transporte de portadores:
o movimento de deriva num campo elétrico e a difusdo de cargas devido a um gradiente espacial

na concentracao de portadores.
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Corrente de deriva

A corrente de deriva ou a corrente de condugao € resultado do movimento dos por-
tadores quando submetidos a acao de um campo elétrico . A natureza dessa corrente se
compara a corrente dos metais, mas no caso do semicondutor é formada tanto por elétrons
como também por buracos. A corrente de deriva depende da condutividade o do material. A
densidade de corrente de deriva para buracos (fdp) e para elétrons (fdn) € dada pela lei de
Ohm:

Ja,, = Unng (16)

Os portadores que se movem com velocidade térmica estao constantemente colidindo
com a rede cristalina do material. O tempo médio entre duas colisdes sucessivas & .. Ao
aplicar um campo elétrico os portadores atingem uma velocidade de deriva v4, sendo essa
muito menor que a velocidade térmica entre colisdes [22]. Assim, ao relacionar a velocidade
de deriva, a massa efetiva e ¢, obtém-se a grandeza de proporcionalidade entre a velocidade

de deriva e o campo elétrico denominada de mobilidade.

eT —u_gletrons
Hnep = == 7 (17)

Mn=p oy » buracos

O valor da mobilidade para elétron e buracos é muito diferente, sendo a mobilidade de
elétron muito maior que a mobilidade de buracos por conta da sua menor massa efetiva [23].
Embora o resultado da mobilidade seja apenas definido por parametros intrinsecos do material,
ela é alterada com a concentracao de impurezas e a temperatura, uma vez que o tempo de
colisdo depende das variagdes dessas grandezas. Por fim, a corrente de deriva total € definida

a partir da seguinte expressao:

Jd = Ja, + Jg, = e(nopin + pojp)é (18)
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Corrente de difusao

A corrente de difusao resulta de um movimento de portadores que ocorre no sentido da
regido com maior concentracao para aquela com menor concentragdo. Essa corrente depende,
entdo, do gradiente de concentracao de portadores e do coeficiente de difusao do material.

Assim, a corrente de difusao para elétrons e buracos pode ser dada por:

On, [eletrons]
= eDp=p (19)

Op, [buracos].

JDn/P
onde Dy e Dy séo os coeficientes de difusao do elétron e do buraco.

Por fim, a corrente de difusao total € definida a partir da seguinte expressao:

Jp = Jp, +Jp, = e(DnOn  DyOp) (20)

2.1.6 Ajuncao p-n

Quando semicondutores do tipo p e do tipo n sdo colocados em contato, forma-se uma
juncao p-n, construgao principal de diversos dispositivos semicondutores, tais como LASER,
células solares, diodos, transistores, entre outros [22].

Quando realizamos uma juncao p-n, tal como representado pela figura 7, devido ao
grande desequilibrio do tipo de portador entre as duas regides, os elétrons fluem da regiao
n para a p, deixando os atomos dopantes carregados na regiao préxima a jungao. Com isso,
cria-se um campo elétrico das cargas fixas positivas do lado n para as cargas fixas negativas
do lado p. Esse campo elétrico criado se opde ao movimento dos portadores e, apds um tempo,
o equilibrio se estabelece, onde uma regiao de cargas fixas se forma, chamada de regiao de
deplecao. Como vimos na sub-secao 2.1.4, o nivel de Fermi fica préximo as bandas, quando
0s materiais estao isolados. Com a formacgao da juncao p-n, as bandas se alteram de forma
que a energia de Fermi ao longo de todo material fiqgue constante. O campo elétrico maximo

formado no processo da origem a uma diferenga de potencial V5 na jungao.
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Figura 7 — Diagrama de bandas da junc¢éo p-n mostrando o nivel de Fermi, a regidao de deplecao
e a barreira de potencial.

Para obter o resultado do potencial elétrico da juncao p-n é necessario resolver a

equacao de Poisson com as condi¢des de contorno apropriadas [23]:

0%(r) =~ (21)

O potencial intrinseco, que é a diferenca de potencial elétrico entre o ponto do lado p
ao ponto do lado n, pode ser calculado baseado na igualdade da energia de Fermi em toda a

jungao [22]:

kT KT KT [ NaN
Vo = In (ppo> =" ("”°> " ( A D) (22)

e Tno e Ppo e n;
onde nn, € a concentragdo de equilibrio de elétrons no lado n e p,, de buracos no lado p.

O potencial intrinseco pode ser relacionado com o tamanho da regiao de deplecao a
partir da concentracao de dopantes de cada camada. Dessa forma, podemos expressar as

espessuras da regido de deplecao em cada regido [22]:

(23)

In

= Na o= Mo g= . |2Vo(Va+ Np)
Na + Np ’ P Na + Np ’ e NaNp

onde ¢ € a permissibilidade dielétrica do material e d é o tamanho total da regido de deplecao.
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2.2- Propriedades fundamentais das células solares

A maioria das células solares é formada por estruturas de camadas que definem uma
juncao p-n e contatos metalicos para a extracao da corrente gerada. Uma representacao de
uma célula solar é apresentada na figura 8. Por convencao, a camada ativa que recebe a luz
primeiro, normalmente mais fortemente dopada, € chamada de emissor e a mais profunda,
normalmente menos dopada, é chamada de base. Além disso, a estrutura basica da maioria
das células solares é formada por um emissor fino e uma base espessa. Isso se da para
que a maior parte dos fétons seja absorvida na base, que, por ser menos dopada, oferece
maior mobilidade aos portadores gerados. Para que haja absorgao, é necessario que o féton
incidente sobre o material semicondutor forneca uma energia maior ou igual a da energia de

banda proibida do material.
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Figura 8 — Esquema de uma célula solar tipica.

As caracteristicas elétricas de uma célula solar dependem de como a corrente elétrica se
comporta em fungao da tensdo em seus terminais. Apds receber a energia oriunda dos foétons
solares, é gerada na célula solar uma distribuicao de portadores que, sob os fatores descritos,
tais como a agao campo elétrico intrinseco, a difusao dos portadores para as regidoes menos
densas, dentre outros, gera uma corrente elétrica. Ao mesmo tempo, ocorre no dispositivo uma
série de eventos que provoca a perda desses portadores. Nas proximas subsecoes, esses

fendbmenos serao melhor descritos.
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2.2.1 Geracao de pares elétron-buraco

A luz incidente em um dos lados de uma célula solar com uma irradiancia espectral I
(W/m?/nm) vai sendo absorvida ao longo da passagem pelas suas camadas, gerando pares
elétron-buraco. Assim, através do coeficiente de absor¢do a(\)(m 1) do material da camada,
pode-se obter a intensidade da radiagdo numa posi¢ao qualquer e para um dado comprimento

de onda )\ através da lei de Lambert—Beer:

IO\ z) = Ip(\)e X (24)

O coeficiente de absorcao esta relacionado a parte imaginaria do indice de refracao

(coeficiente de extin¢ao x):

Atk (N)

a() = =5

(25)
Para um dado comprimento de onda a uma dada profundidade, a taxa de fotogeragao

g(\,x) é dada por:
g\, z) = a(A) (A ) (26)

onde (\,z) é o fluxo de fétons com comprimento de onda A numa dada profundidade x.
O fluxo de fétons original (fotons/s/cm?/nm) pode ser calculado pela relagéo entre a

irradiancia total e a energia dos fétons:

h
o0 =10/ () @7)
Considerando a intensidade da radiacao na superficie frontal g(),0) que depende das
condigbes de contorno, € a lei de Lambert — Beer temos a seguinte expressao para g:
g\, 2) = g(\, 0)a(Ne O (28)

Com a integracao sobre todos os comprimentos de onda, obtemos a taxa de geracao

total da célula como funcao da profundidade em relagao a superficie frontal do dispositivo:



1
G(z) = /0 g\, 0)a(V)e (O Xax (29)

2.2.2 Recombinacao de pares elétron-buraco

As células solares sao dispositivos onde ocorrem diversos processos eletronicos
intrinsecos a sua operagao. Assim como ha o fenémeno de geragao, ha o fenémeno inverso, a
recombinacgao, que causa perdas na sua capacidade de conversao de energia. A energia em
excesso do par elétron-buraco, quando nao utilizada utilmente, pode ser removida através de
trés tipos de recombinacgao: (a) recombinacao radiativa; (b) recombinacao nao-radiativa do tipo

Auger; e (c) recombinacao nao-radiativa do tipo Shockley-Read-Hall (SRH).
Recombinacéo radiativa

A recombinacao radiativa em uma célula solar € um processo inverso da absorgcao
da luz incidente. A emissao de fotons como resultado da recombinag¢ao banda-banda é um
fendmeno comum em semicondutores de banda proibida direta, como é o caso do GaAs. A
taxa na qual elétrons e buracos sao aniquilados via recombinacgao radiativa é proporcional
ao produto das densidades de elétrons e de buracos na BC e na BV, respectivamente. Em
equilibrio térmico, a taxa de recombinacgao é igual a taxa de geragao térmica, que pode ser

expressa por [24]:

Urad(z) = Br[n(x)p(z) n?] (30)

onde By (m3/s) é o coeficiente de recombinagéo radiativa, que é uma propriedade do material.
A parcela [n(z)p(z) n?] representa o desequilibrio entre a densidade de portadores
na operacgao do dispositivo e a densidade de portadores no equilibrio térmico, de acordo com a

lei de acdo das massas.
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Recombinacdo nao-radiativa do tipo Auger

A recombinagao Auger € um processo nao-radiativo, na qual a energia € dissipada nao
pela emissao de um foéton, mas sim pela energia cinética de um portador livre. A colisao de
dois elétrons (ou dois buracos) pode resultar na recombinagao de um deles com um buraco
(elétron), e essa energia resultante é liberada para aumentar a energia cinética do segundo
elétron (buraco). ApGs a energia extra é dissipada pelo processo de termalizacao. A taxa de

recombinacao para um evento envolvendo dois elétrons pode ser escrita como [24]:

Unuger(z) = BAuger;n[nz(l’)p(x) n|3] (31)

onde Bauger:n € 0 coeficiente de recombinagao Auger para elétrons dado em m®/s.
A descricao para buracos € analoga, onde se deve substituir os tipos de portadores

considerados na equagao (31).

Recombinacao ndo-radiativa SRH (Shockley—Read-Hall)

Na pratica, os semicondutores tém impurezas e defeitos que sao incorporados a sua
rede cristalina durante o processo de fabricagdo. Alcangar altissima pureza em dispositivos
semicondutores € um desafio para os pesquisadores na area de materiais. Essas impurezas
levam a introducao de niveis de energia dos defeitos, que ficam localizados dentro do gap
do semicondutor, e estao relacionados ao um estado de captura de um portador livre. Esses
estados de defeitos podem capturar elétrons ou buracos e depois fazé-los recombinar cedendo

calor para a rede. A taxa de recombinagdo SRH pode ser obtida por [24]:

Usru(z) = Bpegp  Bp (Nt ne)Nye B+ EIZKD) (32)

onde Bp é o coeficiente de captura de buraco dado em (m3/s), nt € a densidade de impurezas

preenchidas, N; é a densidade total de impurezas e F; € a energia da impureza nao preenchida.
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2.2.3 Equacao de continuidade

Com as grandezas anteriormente definidas, € possivel estabelecer uma relagao impor-
tante para o célculo da corrente elétrica em uma célula solar, a equacao de continuidade. A
equacao (33) explicita a relacao esperada entre a concentragao de portadores n, as taxas de
geracdo G e recombinacdo U de portadores e a densidade de corrente elétrica J:

on O J,
az . S+ G Urad Uauger UsrH (33)

Equacao analoga pode ser obtida entre a concentracao e a densidade de corrente de
buracos, p e fp respectivamente. A equacgao (33), junto com a equacao de Poisson (21), sao
as equacoes fundamentais a serem resolvidas para obter as propriedades elétricas de uma

célula solar.

2.2.4 Reciclagem de fétons

O efeito da reciclagem de fétons consiste na reabsorgao de fétons gerados em um
dispositivo semicondutor como produto de recombinagdes [25]. Ou seja, a reciclagem de
fotons € a geracao de um novo par elétron-buraco pelo féton auto absorvido. Assim, o foton
pode escapar do material ou ser absorvido novamente aumentando a eficiéncia da célula. A
quantidade de radiacao que escapa da célula solar depende de sua estrutura e do indice de
refracdo # dos materiais [26]. E possivel inserir o efeito de reciclagem de fétons nos calculos
das propriedades elétricas de uma célula solar através da inser¢ao de um termo adicional na
equacao (33). O termo GpRg representaria a taxa de geracao extra oriunda da reciclagem de
fotons.

Para calcular Gpr, seguiremos o modelo introduzido na referéncia [25], que leva em
consideragao a equagao de continuidade para a densidade de fotons b(F, x, 6) no dispositivo,
adicionalmente ao conjunto tradicional de equacdes descritas anteriormente. b(E, x, 0) repre-
senta a densidade de fétons de energia E oriundos de um angulo # em uma posigao x. A figura

9 apresenta a convengao de angulos e distancias adotada.
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Figura 9 — Convengao para definicdo de angulos e distancias na simulagao de um dispositivo

semicondutor em um modelo de Reciclagem de foétons unidimensional.

No modelo utilizado, a célula é considerada um meio estratificado composto de uma

sucessao de camadas homogéneas, paralelas ao plano, cujas dimensodes laterais sao muito

maiores que sua espessura w. As supeficies frontal e traseira sao identificadas a partir de suas

refletividades Reront € Rback, respectivamente. Com isso, o problema é reduzido a um conjunto

de equages unidimensionais. Aplicando as condigées de contorno descritas acima e usando

1 = cos(f), a densidade de fétons pode ser escrita como:

+—exp (—X) [M oF + f(;( bnexp (—X[)) d 0} , O<p

Xz
W(E, z, 1) = %W(J) [M or + [ bneap (ﬁ) dg;O] . O0>up

onde:

= exp

2w
7 ‘ Rf rontRback

w 0 2 w 0
OF = Rback/ bnexp (a:c) da + exrp (0411}) / bnexp ( ar ) da’
0 H H 0 H
w 0 w 0
OR = Rfront/ bnexp (O&l‘) dz" + / bnexp ( ar ) da’
0 H 0 H

2 A2

h3c2 exp [E igT’(X)} 1

bn(E7 xz, SO) =
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o termo bh(E, z, ¢) descreve a densidade espectral de fétons emitidos espontaneamente pela

célula, de acordo com a relagao de Roosbroeck-Shockley [27]. O termo ¢(z) é a diferenca
no nivel de Quasi-Fermi ao longo da célula que, para material ndo degenerado, pode ser

relacionado com as densidades de portadores locais n, p:

(39)

P = | @)

kT { n(z)p(x) }

Por fim, o termo da taxa de geragao de fotdns devido a reciclagem Gpr pode ser obtido

a partir de:

1 1
Gpr = 277/ dE/ a(E)b(E, x, p)du (40)
Ec 1

2.3- Operacgao da célula solar - curva I Ve as figuras de mérito

A operacao da maioria dos dispositivos semicondutores, incluindo as células solares
podem ser entendidas através da resolucao de duas ferramentas matematicas, a equagao de
continuidade (eq. (33)) e a equacgao de Poisson (eq. (21)). Para se definir as caracteristicas
elétricas de uma célula solar, ou seja, obter a sua curva de corrente por tensao elétrica (I V), &
necessario considerar a sua estrutura de camadas e materiais. Com a aplicacao das equacoes
até aqui apresentadas e os aspectos construtivos de uma célula solar é possivel obter uma
equacao mais simples realizando algumas consideracdes [28].

A corrente total é dada por:

I(z) = eA[G(x) Urad(z) Unuger(¥) Usrn(2)] (41)

onde A € a area da célula solar. Integrando a equagao acima, obtemos a corrente em fungao

da tensao:

(V) = /O ) I(z)dz = eA [ /O ) G(x)dz /0 " Uraa(z)da /O ) Unuger (2)dz /0 ) USRH(x)d:c}
(42)

onde L é o comprimento total do dispositivo.
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A integracao sobre G (x) resulta na corrente oriunda da iluminagéao externa I¢,. Reali-

zando algumas consideragdes e manipulagdes matematicas, tais como as apresentadas com
mais detalhes na referencia [23], € possivel reescrever a equacao (42) tal como aquela obtida

através da modelagem a partir do circuito elétrico equivalente:

IV)=TIr, Isi(eft 1) Isp(enr 1) Isa(esr 1) (43)

Na equacao (43), | é a corrente nos terminais da célula solar e V é a tensao. O termo
envolvendo Is; é a corrente de saturacao devido a recombinacao radiativa, Is, € a corrente
de saturacao devido a recombinacao nao-radiativa do tipo SRH, Is3 é a corrente de saturagao
devido a recombinagao nao-radiativa do tipo Auger e If, € a corrente gerada pelos fétons
incidentes. Essa equacao fornece informacoes importantes sobre o comportamento da célula
solar. Do ponto de vista elétrico, a célula pode ser modelada como uma fonte ideal (de corrente
Ity) em paralelo com diodos de correntes de saturagao Isi, Is» € Is3 e fatores de idealidade

8 =1,5=2ep =3/2, respectivamente. A figura 10 apresenta o circuito equivalente discutido.

I =l 2 | s3 |
VA

O

Figura 10 — Modelo elétrico de célula solar fotovoltaica.

A partir da equagao (43), pode-se definir as figuras de mérito para a andlise da eficiéncia
de uma célula solar. A figura 11 apresenta uma curva IxV (curva vermelha - vide eixo a
esquerda) obtida com a equacao (43) usando parametros arbitrarios apenas para ressaltar os
seus pontos importantes. Adicionalmente, € apresentada a curva PxV (curva azul - vide eixo a

direita), obtida do produto entre as correntes e as tensdes da curva anterior.
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o e e <> -Pmax
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Figura11 —Curval Ve P V com os pontos notaveis.

2.3.1 Corrente de curto circuito

A corrente de curto circuito Isc € a maior corrente que pode ser extraida de uma célula
solar, sendo a corrente gerada quando a tensao nos terminais do dispositivo for zero. Ao
conectar uma carga de baixa impedancia nos terminais pela representacao do modelo de dois
diodos, toda a corrente flui para a carga, pois os diodos nao irdo polarizar, assim a corrente
nos terminais sera a corrente fotovoltaica Is,.

Os fatores que influenciam a corrente de curto circuito sdo o niumero de fétons que

incidem sobre a célula (espectro de luz) e sua eficiéncia quantica.

Eficiéncia quantica

A razao entre o numero de elétrons coletados como corrente no circuito externo e
o numero de fotons incidentes com determinado comprimento de onda € definido como a
eficiéncia quantica EQ()\), que pode ser de dois tipos, externa e interna. A eficiéncia quantica
externa (EQFE) considera todos os fotons que incidem na superficie, ja a eficiéncia quantica
interna (FQI) considera apenas os fétons que, de fato, entram no volume da célula. A EQI

pode ser obtida pela relacao entre EQFE e propriedades Opticas da superficie frontal:
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EQE

EQI = ———
Q 1 Rfront

(44)

onde o denominador representa a porcentagem de fétons que entram no dispositivo fotovoltaico
pela janela frontal, e Reront € a reflexao frontal.

A EQ depende de propriedades Opticas dos materiais e camadas da célula (reflexao,
transmissao e absorcao), da passivacao da superficie e da vida util dos portadores de carga.
O conhecimento exato do coeficiente de absorgao dos materiais € essencial para modelar com
éxito a £Q. Em principio, & possivel deduzir os efeitos das perdas opticas da EQFE medindo
a transmissao, a reflexao e a absorcao parasitaria fora da juncao absorvente do dispositivo,
definindo, assim, a EQ1I, que fornece informacgdes das perdas elétricas dentro de uma célula
solar, tais como as mobilidades -y € 0s comprimentos de difusao L -,y dos portadores nos
materiais e a velocidade de recombinagao na superficie [28].

A corrente de curto-circuito Isc depende da fragao de absorgao util integrada em toda a
faixa espectral do material. Dessa forma, a corrente de curto-circuito fornece informagao do

nivel de absor¢ao da luz em uma célula solar.

1
Isc = qA/O EQE() (N)dA (45)

2.3.2 Tensao de circuito aberto

A tensao de circuito aberto Voc é a tensdao maxima disponivel em uma célula solar,
obtida quando a corrente nos terminais € nula. Toda corrente que sai da fonte de corrente
flui pelos diodos do modelo, sendo, entao, uma corrente de recombinagao. Simplificando a
equacao (43) com a participacao de apenas um diodo, pode-se expressar a Voc da seguinte

maneira:

KT (1 KT (T
Voe = ——In (fv + 1) “in (fv) (46)
e sl € ISl

Mantendo-se a temperatura constante, podemos observar que Voc tem uma relagao
logaritmica com as correntes. A Vpc € influenciada diretamente pela quantidade de luz que

entra no dispositivo, que afeta If,, € pela taxa de recombinacao do dispositivo, que afeta a
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corrente de saturacao Is;. Ou seja, quanto maior o nivel de recombinagdao menor sera a Voc.

2.3.3 Ponto de maxima poténcia

Um ponto importante na caracteristica da célula solar € o ponto de maxima poténcia
produzida pela célula (MPP), sendo a tensdo de maior poténcia e a corrente de maior poténcia
representadas respectivamente por Viup € Imp. Para obter as coordenadas de Vjp, €

necessario resolver a equagao dada:

P _d(v) _ ( dI
V=Vyp

o = 1+ve ‘ =0 47
dV V=Vyp dV dV) V=Vyp ( )

A corrente de maxima poténcia € determinada pela equacao (43), realizando a substituicao
V = Vmp. Dafigura 11, é possivel perceber que ha um ponto de maximo na curva PV da
célula, pois o funcionamento da célula sob os pontos Voc e Isc é feito sem a geracao de

poténcia.
2.3.4 Fator de preenchimento (fill factor) e eficiéncia

Uma figura de mérito importante na avaliagao de células solares é o Fator de Preenchi-
mento (do inglés fill factor - FF), cujo significado esta intimamente ligado a eficiéncia da célula

solar. E expresso de acordo com a razdo de poténcia:

Pvwp _ ImpVmp
FF = = 48
ISC‘/OC ISC‘/OC ( )

O FF representa a razao entre as areas do retangulo formado pelos pontos (Imp, Vmp)
e (Isc, Voc), como representado na figura 11. A relagao entre o FF e a eficiéncia () da célula
solar é dado pela seguinte razao:
n= PMP FFIchoc

P - P (49)
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onde P; € a poténcia da energia incidente na célula solar, na qual esta ligado a caracteristica

do espectro de luz que atinge a célula. Dessa forma, quanto mais proximo de um estiver o FF,
maior sera a eficiéncia.
Em uma célula solar real, o FF é altamente influenciado pelas nao-idealidades nas

resisténcias do dispositivo, tais como as resisténcias parasiticas em série e em paralelo.

2.4- Limite de balanco detalhado

A eficiéncia de uma célula solar € um fator fundamental para a viabilidade de seu uso,
pois tais dispositivos tém um custo elevado de producdao. Em 1961, Shockley e Queisser [4]
publicaram um estudo tedrico calculando a eficiéncia maxima que células solares de juncao
simples poderiam atingir partindo do balango entre geracao e recombinagao. Esse limite ficou
conhecido como limite de balango detalhado de Shockley-Queisser e € a andlise fundamental
para a viabilidade de qualquer dispositivo inovador. Em geral, apenas duas perdas intrinsecas
sao consideradas nesse modelo: a perda de fétons com energia abaixo da energia de banda
proibida do material; e a recombinacao radiativa. Para isso, parte-se da suposi¢cao de que
as fontes nao-radiativas sao evitaveis. Além disso, considera-se que todo féton com energia
apropriada € absorvido e gera um par elétron-buraco. Com isso, o calculo segue usando
como parametro dos materiais apenas a energia de banda proibida. O resultado do balango
detalhado para células de juncao simples é apresentado na figura 12. Os pontos em vermelho
representam as eficiéncias teéricas maximas alcancadas experimentalmente.

A partir da figura 12, é possivel perceber que materiais de gap de energia maiores
estao limitados por nao absorver todo espectro solar (alta transmissao). Ja os materiais com
gap de energia menor sdo limitados pelo processo de termalizagcdo. Os materiais com gaps de
energia intermediarios, tal como o GaAs, CdTe e Si, apresentam as maiores eficiéncias e sao
indicados para compor os dispositivos de juncao simples. Dentre estes, o0 GaAs apresenta a

vantagem de ser um material de gap direto.
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Figura 12 — Curva de eficiéncia maxima pelo limite de balango detalhado em fungéo do gap de
energia do material. Os pontos em vermelhos sao os recordes alcancados pelos laboratérios

([28],[8])-
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3- Metodologia

Esse capitulo apresenta a metodologia adotada para a realizagdo das simulagdes
computacionais e o processo de otimizagcao de uma célula solar de jungao simples de GaAs

através do programa de simulagdo SCAPS-1D (Solar Cell Capacitance Simulator).

3.1- Simulacdo computacional

A simulagao computacional € uma maneira eficiente de investigar os mecanismos fisicos
e os principais efeitos sobre uma célula solar sem a necessidade de fabrica-la. Dessa forma, €
possivel economizar recursos financeiros, pois, muitas vezes esses materiais sao caros e o
sistema de fabricacao desses dispositivos nem sempre esta disponivel.

Nesse trabalho, as simulagées computacionais envolvendo a dindmica optoeletronica e
elétrica foram realizadas utilizando o programa SCAPS-1D, que € um simulador de célula solar
unidimensional, desenvolvido no Departamento de Eletronica e Sistemas de Informagao (ELIS)
da Universidade de Gent, na Bélgica, e esta disponivel gratuitamente a comunidade académica
[29][30]. O programa resolve as equagdes de deriva-difusao para determinar as correntes de
elétrons e buracos para uma determinada estrutura e condigoes ambientais em uma dimensao.

Para simular algumas propriedades Opticas dos dispositivos, como as refletividades
das superficies que interagem com a luz, utilizamos o programa Open Filters, também gratuito,
desenvolvido pela Ecole polytechnique de Montréal. O programa utiliza as equacdes de
Fresnel para calcular diversas figuras de mérito dpticas de filtros multi-camadas. O parametro
de entrada dos materiais € o indice de refracao espectral complexo (indice de refracao e
coeficiente de extingao). Maiores detalhes podem ser encontrados no artigo de referéncia que

descreve seu funcionamento [31].
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3.1.1 Meétodo de resolucao do SCAPS-1D

O SCAPS-1D simula o funcionamento de células solares com estruturas unidimensio-
nais. Inicialmente, deve-se montar uma estrutura de camadas e materiais, com espessuras
e niveis de dopagens bem definidos, a partir de uma de suas ferramentas, exemplificada na
figura 13. Existe, dentro do SCAPS-1D, um banco de dados de materiais. Para os que nao
estao definidos, € necessario incluir os parametros manualmente. Adicionalmente, deve-se
definir as condicoes fisicas da simulacao, tais como temperatura de operacao do dispositivo,

condigao de iluminagao, etc., como pode ser visto na figura 14.
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Figura 13 — Captura de tela do SCAPS-1D: Painel de definigao de estrutura da célula solar
simulada.

Apos a primeira etapa de entrada de dados, cujo detalhamento para nossas estruturas
sao feitos na proxima se¢ao, a simulagao € iniciada. Para a resolugao do problema, o programa
utiliza duas ferramentas matematicas, a equacao de Poisson (eq. (21)) que determina a funcao
potencial elétrico (v)) e a equacao de continuidade (eq. (33)). Para resolver tais equacoes, o
programa utiliza um esquema de iteragdo Gummel com passos de Newton-Raphson. Uma

particularidade do SCAPS-1D é que em seu processo iterativo ndo é utilizado um valor inicial
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Figura 14 — Captura de tela do SCAPS-1D: Tela inicial envolvendo as regides de definicao dos
parametros de simulagao.

dado pelo usuario. Esse palpite inicial € feito pelo préprio programa. No entanto, o SCAPS-1D

calcula varias situacoes para chegar a uma solugao nas circunstancias do ponto de trabalho e

no primeiro ponto de medigcao. O fluxograma da resolucao € apresentado ma figura 15.
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Figura 15 — Fluxograma de simulagéao do SCAPS-1D.
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3.1.2 Dados e estrutura da célula modelo de GaAs

Para aprender a utilizar o programa e compreender a fungdo de cada camada de uma
célula solar de GaAs, realizamos uma sequéncia de simulacdes para a estrutura padrao de
célula solar composta por uma juncao p-n. A figura 16 apresenta a estrutura final, onde ha o
empilhamento das camadas de janela, emissor, base, e camada de campo retrodifusor (Back
Surface Field — BSF).

Material Camada
Alo;5ofno;5oP / Gao;51[n0;49P Janela
GaAs Emissor
GaAs i
GaAs Base
Alo:30Gao:70As | Gag:s11n0:49P BSF

Figura 16 — Estrutura de camadas e materiais dos dispositivos simulados.

Um dos principais fatores para a obtengao de resultados confiaveis na simulagao de
células solares é a necessidade de atribuir parametros e propriedades dos materiais a partir de
referéncias reconhecidas e referendadas pela comunidade académica. Na tabela 1, estao os
dados utilizados neste trabalho, que serviram de entrada para o programa. Para a velocidade

de recombinacao de superficie, é considerado o ar como meio de contato superficial.

Tabela 1 — Propriedades dos materiais [32][33].

Propriedades dos Materiais Materiais

GaAs Alo;g5Ga0;15AS Alo;gGaoyAs Gao;5fno;5p Alo;5fno;5P
Gap de energia (Eq [eV]) 1,42412,110 1,798 1,850 2,350
Afinidade eletronica (x [eV]) 4,07 |3,521 3,740 4,090 3,780
Permissib. dielétrica rel. (T)) 12,9 (10,486 12,048 11,8 12,5
Dens. ef. BC (N, [10Yem 9)) 4,7 1156,2 6,5 135,6 1080
Dens. ef. BV (N, [10Yem 9)) 70 |40,57 11 144,8 128
Mob. do elétron (ue [cm?/Vs]) 8600 |208,8 2300 800 400
Mob. do buraco (i [em?/Vs)) 400 (80,15 145,6 35 20
Coef. rec. rad. (Bg [10 1°°M°]) [1,87 [1,0 1,8 1,1 1.2
Coef. r. Aug. e. (Ba,, [10 30@]) 0,19 (0,07 0,07 3,0 0,9
Coef. r. Aug. b. (Ba, [10 30@]) 1,2 0,61 0,61 3,0 0,9
Vel. rec. sup.* (10°1]) 40 |- - 0,2 60,0

A camada de janela foi escolhida a partir do estudo realizado na referéncia [33], na qual

foram avaliados os desempenhos da janela com os seguintes materiais AlInP e AlGaAs. A
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janela de uma célula solar tem a finalidade de servir como uma camada de passivagao, assim

a taxa de recombinagao na superficie devido a interface do dispositivo com o ar ou a camada
anti-reflexiva é reduzida.

A camada BSF foi escolhida com base nas referéncias [34][35]. Esta camada tem a
finalidade de gerar um campo elétrico contrario ao campo da jungao na regiao préxima ao
contato traseiro em uma célula solar. Assim, os portadores minoritarios sao repelidos, o que
causa diminuicdo da recombinacao na superficie traseira.

Para verificar a influéncia das camadas de janela e da camada BSF, foram realizadas
simulagdes com e sem essas camadas, além da variagcdo dos materiais que foram implementa-
dos nas células. Os resultados para essa comparacao estao apresentados na tabela 2, na qual
as figuras de méritos sdo os aspectos necessarios para a avaliagdo do desempenho da célula

solar como foram definidas na Segao 2.3.

Tabela 2 — Resultados da simulacao da estrutura proposta frente as variagdes realizadas.

Estrutura da Célula Solar Figuras de Mérito
Janela Emissor| Base BSF Voe (V)] Jsec (MA/em?)[FF (%) n (%)
- GaAs (n)|GaAs (p) - 0,8938 26,33 86,24 (20,29
Alp-gsGap:15As|GaAs (n) (o) - 0,8961 27,72 86,23 |21,42
Alo:solnosoP |GaAs (n) (P) - 0,8959| 28,11 86,47 21,77
. GaAs (n) ()| Alo:30Gag70As|0,9725] 26,48 | 86,17 |22,19
- GaAs (n) GaAs (p) GCLO;51[7L0;49P 0,9726 26,49 86,16 22,20
Alo;g5Ga0;15AS GaAs (n) GaAs (p) Gao;51[n0;49P 0,9806 27,87 86,01 23,51
(n) (P)
(n) (P)
(n) (p)

Alo;g5GCLo;15AS GaAs (n Alo;goGaoyoAs 0,9805 27,87 86,02 23,51
Alo:30Gaon:70A45|0,9805 28,25 86,31 |123,91
Gag:511n0.49 P |0,9806 28,25 86,31 |23,91

Alo;501n0;5op GaAs (n
Alo;5oITl0;5oP GaAs (n

A partir dos resultados da tabela 2, observa-se que a densidade de corrente de curto
circuito (Js) € a figura de mérito mais influenciada pela inclusao da camada de janela. O seu
aumento é devido a uma passivagao mais efetiva da superficie frontal, reduzindo a taxa de
recombinacao nesta superficie. O material AlinP apresentou um acréscimo maior na corrente
de curto circuito da célula, pois esse material tem uma energia da banda proibida superior ao
do Alp.gsGap:15As, 0 que permite maior transmissao de fétons.

No caso da inclusdo da camada BSF, verifica-se o maior aumento na tensao de circuito
aberto (Voc), que se deve ao fato dessa camada ter a funcdo de evitar a recombinagao na
superficie traseira da célula. Percebemos também que a alteragao do material do BSF nao é
tao significativo.

O acréscimo da eficiéncia da célula é significativo, pois ha um aumento de 3,62%



50
absolutos (18% relativos) com a inclusao das camadas de janela e BSF, pelo aumento da V; e

Jsc.

3.1.3 Processo de otimizacao

O processo de otimizagao € uma estratégia realizada para se obter o maximo desem-
penho alcangado pelo conjunto de materiais empregados em uma célula solar. Durante esse
processo, é necessaria a observancia dos limites praticos que restringem a adogao de valores
atribuidos durante a simulacao. O SCAPS-1D tem a ferramenta de variacao automatica de
parametros, dentro dos limites estabelecidos pelo usuario, que facilita o estudo de otimizagao
da célula solar. Como foi mencionado anteriormente, os parametros, que podem ser variados
de acordo com a estrutura da célula solar, que sao a espessura e a dopagem de cada camada.
Diante desse fato, adotou-se a estrutura da figura 16 com AllnP na camada de janela e GalnP
na camada BSF, por ter sido a de melhor resultado na analise apresentada na segao anterior.

A otimizacao foi iniciada pela camada da janela, onde se variou a espessura entre 20 a
100 nm e o nivel de dopagem entre 1.10%¢m 3 e 1.10%m 3. Os resultados de tais variacdes
nas figuras de mérito podem ser vistos na Figura 17.

A partir do resultado da variagao dos parametros a espessura escolhida para a janela
foi de 20 nm e a concentracdo de dopagem escolhida é de 3.10%8¢m 3. E importante ressaltar
que ao variar o nivel de dopagem, o SCAPS-1D fornece a op¢ao de variar simultaneamente
a mobilidade dos portadores, que € normalmente reduzida para dopagens mais altas. Esse
procedimento foi adotado neste trabalho.

Seguindo com o processo de otimizacao da célula, a variacdo da espessura e da
dopagem do emissor foi realizada. Os resultados podem ser verificados na figura 18.

Pela avaliacdo dos resultados foi constatado que a espessura de 600 nm apesenta as
melhores figuras de méritos, e a dopagem escolhida foi a de 2.10%¢m 2, pois apresentou a
maior eficiéncia e a maior tensao de circuito aberto.

Com a otimizacado da camada do emissor, houve um ganho em todas as figuras de
meérito. Mantendo os resultados obtidos da otimizacao da janela e do emissor, 0 processo para
a camada base foi iniciado. Os resultados podem ser observados na figura 19.

A variagao dos parametros da camada base foi realizada, gerando resultados ainda
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Figura 17 — Impacto da variacdo de espessura e da dopagem da camada janela nas figuras de
mérito.

melhores para a célula para a espessura de 1400 nm e a dopagem de 5.10*"cm 3. Com a
otimizacao da base, observou-se que houve um aumento significativo na tensao de circuito
aberto causado pela maior espessura da camada que absorve mais e tem menor concentragao
de dopagem.

Por fim, foi iniciada a otimizacao da camada BSF a fim de obter o maximo desempenho
da estrutura proposta. Os resultados se encontram na figura 20.

Com o resultado da variagao dos parametros da camada BSF, é possivel verificar que
a espessura de 400 nm e a concentracdo de dopagem de aceitadores de 3.10%¢m 2 sdo os
resultados mais promissores para implementar na célula em estudo. Essa alteragao nao gerou
ganhos significativos nas figuras de méritos.

Um resumo do processo de otimizacao € apresentado na tabela 3.3, onde as figuras de
meérito das estruturas a cada passo de otimizacao sao apresentadas. Na figura 3.7, as curvas
I 'V das estruturas também sdo apresentadas para comparagao. A estrutura final otimizada
€ apresentada na figura 21.

As figuras de mérito apresentam acréscimo significativo apds o processo de otimizacao.
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Figura 18 — Impacto da variacao de espessura e da dopagem do emissor nas figuras de mérito.

Tabela 3 — Figuras de mérito da estrutura proposta apds cada processo de otimizagao.

Processo | Ve (V) | Jsc (MA/em?)|FF (%) |1 (%)
0 - Inicial |0,9806|28,25 86,31 23,91
1 -Janela [0,9814|28,91 86,31 (24,49
2 - Emissor|0,9820(29,36 86,32 24,89
3 - Base 1,0555(29,87 88,19 (27,81
4 - BSF 1,0555|29,87 88,19 (27,81

A figura mais relevante, a eficiéncia, foi de 23,91% para 27,81%, um aumento relativo de 16,3%.

Em relagao a estrutura pn simples inicialmente simulada, o0 aumento na eficiéncia foi de 36%.

Por fim, pode-se concluir que a otimizacao tedrica da estrutura de uma célula solar traz

um grande beneficio para o seu desenho final, facilitando o processo experimental de obtengao

dos melhores desempenhos e reducao de custos.
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Figura 19 — Impacto da variagao de espessura e da dopagem da base nas figuras de mérito.

3.2- Processos de perda de uma célula solar

Em uma célula real, os processos de perda sao dependentes dos diferentes tipos de
parametros, incluindo os parametros de estrutura e os parametros operacionais da célula. Os
processos de perda nas células solares consistem em duas componentes: perdas intrinsecas
(perdas fundamentais) e perdas extrinsecas. Perdas intrinsecas sao inevitaveis em células
solares, e consistem em: perdas dpticas, por transmissao e por emissao. As perdas extrinsecas,
como por recombinacao nao-radiativa, pela resisténcia em série (Rs), pela resisténcia de
derivacao (Rsh) € por absorgcao podem ser minimizadas ou até mesmo evitaveis [36].

Essa sec¢ao tratara dos mecanismos de perdas extrinsecas relacionadas as células
solares e a identificacdo da influéncia sobre as figuras de mérito. Para isso, usaremos a célula
otimizada da secao anterior para a variagao da resisténcia série, a perda por recombinagao
nao-radiativa que representa os defeitos na camada ativa e a absorgao frontal através da
variacao da refletividade do material anti-refletivo utilizado.

Definidas as perdas, iniciamos a variacdo da resisténcia série de 0 a 4 .cm? apre-
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Figura 21 — Curvas | x V de cada processo de otimizagao.

sentado na figura 23a. A variagdao mais significativa € com relacao ao F'F', que pode ser

identificada também na curva |V da figura 23b. Dessa maneira, pode-se concluir que células
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Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)
AlpsgIng41 P Janela 3.1018 20
GaAs Emissor 2.1018 600
GaAs Base 5.10%7 1400
GaosiIngagP  BSF 3.10'8 400

Figura 22 — Estrutura final da célula otimizada.
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Figura 23 — Impacto da variacao da resisténcia série (a) nas figuras de mérito e (b) na curva IV
do dispositivo referente a estrutura otimizada.

Como visto anteriormente, o semicondutor tem impurezas e defeitos que levam a
introducao de niveis de energia que podem capturar elétrons e buracos, recombinando-se e
assim cedendo calor a rede cristalina. Uma condicao critica € incluir esses estados defeitos no
meio da banda proibida, assim feito nas simula¢des. Foi variado a densidade de defeito /V; de
1.101° 2 1.10'® ¢ 3. Essa variacdo ocorreu na camada base, haja visto que é a camada que
contém a maior porgao da regiao de deplecao dada a condigao de dopagens no dispositivo.

Na figura 24a verifica-se a grande influéncia que a densidade de defeito tem sobre a

Voe- NO entanto, ao diminuir parte por milhdo do nivel de defeito sobre a dopagem observa-se
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Figura 24 — Impacto da variacao da (a) densidade de defeitos e (b) da reflexdo frontal nas
figuras de mérito do dispositivo referente a estrutura otimizada.

a influéncia sobre a Js, € em consequéncia a diminuicao da eficiéncia.

As perdas extrinsecas de natureza éptica também sao representadas pelo SCAPS-1D,
entretanto o programa tem uma modelagem &ptica simplificada sem a inclusdo de efeitos como
interferéncia, dispersao, reflexao intermediaria entre as camadas do dispositivo[30]. Contudo,
acreditamos ser possivel usar o SCAPS-1D para identificar a influéncia das perdas épticas
dadas pela reflexao frontal sobre as figuras de mérito do dispositivo, a partir da sua variagao
entre 0 e 40%. A variacdo na reflexao frontal representa alteracées no material da camada
anti-reflexiva depositada sobre a janela da célula solar.

A reflexao frontal afeta principalmente a Js, pois as perdas Opticas consistem em luz
que poderia ter gerado um par elétron-buraco, mas foi refletida na superficie frontal ou nao foi
absorvida na célula solar.

Assim, a partir das figuras de mérito de uma célula solar e informagdes minimas de sua
estrutura e com esforgos suficientes durante o projeto e a fabricagdo podemos melhorar ou

descobrir a limitagcao do dispositivo através do processo de simulagao.
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3.3- Processo de calibracdo dos parametros dos materiais e da estrutura

A partir da defini¢ao inicial dos materiais, espessuras € niveis de dopagem de cada
camada da célula, é possivel realizar um ajuste fino da estrutura e das propriedades dos
materiais com base no processo de otimizacao apresentado na se¢ao 3.1.3 e com 0 ajuste de

curvas experimentais. A figura 25 representa um diagrama em blocos do processo utilizado.

SCAPS Sim.
) . IV: ajuste da ;
. SCAPS Sim. IV: . SCAPS Sim. IV: .
Inicio analise da Jsc den3|da}de Andlise do FF. Fim
de defeitos
nas camadas.
OpenFilters Sim. SCAPS Sim.
refletividade EQE: ajuste das ; T
o ; SCAPS Sim. IV: Atribuigdo da
frontal: ajuste > propriedades Andlise da Voc. resisténcia série
das propriedades elétricas das
do ARC e janela camadas.

Figura 25 — Diagrama em blocos da metodologia utilizada para calibragcdo dos parametros dos
materiais e da estrutura a partir das curvas e figuras de mérito das células solares analisadas.

A primeira figura de mérito avaliada era a densidade de corrente de curto circuito, a
Jsc, que nos traz informagdes relevantes a respeito do processo de absorcao da luz solar na
estrutura. O ajuste correto dessa grandeza depende fortemente da eficiéncia quantica externa
(EQE). Dessa forma, trabalhamos inicialmente no ajuste da EQFE simulada pelo SCAPS-1D
tentando casa-la com a experimental. Esse processo foi iniciado com o correto ajuste das
propriedades oticas das camadas da célula, a partir da absorcao dos materiais.

Em ligas de materiais ternarios, a composicao x dos elementos binarios componentes
devem ser observadas, como exemplo AlxGax 1As. Além da alteracao do parametro de rede
(a) e da energia de banda proibida (Ey), como apresentado na figura 4, a composi¢ao também
tem efeito em diversas outras propriedades do material[37]. A interpolacao linear € um método
de primeira aproximacao para obter as propriedades de uma liga a partir das propriedades dos
materiais binarios componentes. Porém, algumas grandezas, tal como o gap de energia, nao
respeita tal relacao e outros termos de ordem superior devem ser usados. O caso ideal para
obter os parametros consiste na verificagao experimental das grandezas, mas nem sempre
esse recurso esta disponivel.

Em relagao ao coeficiente de absorgao dos materiais, modelos analiticos também
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podem ser usados. O préprio SCAPS-1D possui uma ferramenta para aplicacao de modelo

matematico para o coeficiente de absorgao com diversos submodelos que sao usados de
acordo com a conveniéncia do usuario. O modelo utilizado é descrito na equacao 50, onde o0s

parametros livres (em negrito) podem ser alterados pelo usuario.

E FE E, FE m
E) =ap,, + E  Egap) + + [ —3ap 1+ + [, =98P 1
a(E) Qpg T QC u( gap) <040 Bo E ) Eqap (041 B1 E Eqap

E E 2 E E
(o) i )" )
gap

onde u(x xo) é a funcao degrau.

(50)

Na figura 26, as curvas dos materiais utilizados sao apresentadas com as devidas
referéncias. A partir da defini¢cao inicial da estrutura e dos coeficientes de absorgao, iniciamos o
processo de calibracdo fina da estrutura, avaliando a reflexao frontal, que deve ser representada

em fungcao do comprimento de onda da luz.
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Figura 26 — Absorcdo dos materiais utilizados. (a),(e) [37], (b),(c) e (d) [38]

A simulagao e ajuste da camada anti-reflexiva frontal foi realizada com o programa

OpenFilters. Para fazer esse ajuste, as curvas simuladas foram comparadas a curvas expe-
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rimentais da refletividade frontal dos dispositivos analisados. Apos inserir os resultados do

OpenFilters no SCAPS-1D, um ajuste fino nas caraceristicas da camada de janela era realizado
de modo a obter a curva EQF simulada que se ajustasse a experimental. Com um bom ajuste,
naturalmente a Js. ficava muito préxima ao valor experimental.

Seguindo com o ajuste fino da estrutura para a obtencao do ajuste das figuras de mérito,
a Vyc era avaliada. Para ajustar essa figura de mérito, a densidade de defeitos Nt na regiao
ativa era variada. A energia dos defeitos introduzidos era ajustada para provocar o maior
impacto nas perdas por recombinacdo SRH, ou seja, no meio do gap de energia dos materiais.

Por fim, o FF era ajustado a partir da variagcao da resisténcia serie da célula solar.
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4- Resultados e discussoes

Este estudo tem como objetivo a simulagao tedrica das caracteristicas de tensao-
corrente de células solares de GaAs para alcangar o melhor projeto da estrutura do dispositivo.
A simulacao foi realizada pelo modelo de deriva-difusdo com o SCAPS-1D, como descrito no
Capitulo 3. Utilizamos os resultados publicados e trabalhos de alguns dispositivos de referéncia
para inferir suas estruturas e validar o modelo. Com a estrutura inferida, foi possivel avaliar
a possibilidade de melhorias através da variagao dos parametros da estrutura para atingir
eficiéncias ainda maiores.

Neste estudo, foram avaliadas estruturas de células solares de GaAs tomando como
padrdao em nossas simulagdes aquela apresentada na figura 16, contendo as camadas: janela,
emissor, base e BSF. Adicionalmente, as células dispunham de camadas anti-reflexivas (ARC)
na interface superior. Neste ponto, é importante ressaltar que escolhemos células que foram
experimentalmente crescidas e mantidas em seus substratos originais, de modo que a superficie
traseira (BSF / substrato) ndo apresentasse uma alta refletividade. Com essa condicao,
sabemos que o efeito de reciclagem de fétons nao € pronunciado no dispositivo. Apesar de
saber que as células solares de GaAs que atingem as mais altas eficiéncias dependem desse
efeito, isso foi feito, pois 0 SCAPS-1D nao o leva em consideracdo. Iniciamos uma modelagem
do efeito, mas nao conseguimos finalizar sua implementagcao no SCAPS-1D.

As células solares analisadas neste trabalho sdo aquelas descritas na Ref. [28]. Essas
células foram escolhidas, pois fizeram parte de estudos do nosso grupo de pesquisa. As
células NR275 e NR276 foram crescidas epitaxialmente no Laboratério de Semicondutores,
da PUC-Rio, e processadas na forma de dispositivos no Fraunhofer ISE'. As células C2131
e C2133 foram totalmente produzidas no Fraunhofer ISE. As figuras de mérito dos disposi-
tivos analisados estao listadas na tabela 4. Todas as células solares apresentadas nesse
trabalho foram processadas sob a mesma rotina de procedimentos. Adicionalmente, tivemos
acesso as seguintes curvas de caracterizagao para esses dispositivos: corrente-tensao (1V)
sob iluminagao, eficiéncia quantica externa (EQE) e refletividade. Na falta de outras curvas

experimentais que trazem informacodes relevantes a respeito das caracteristicas elétricas das

'Fraunhofer-Gesellschaft Institute for Solar Energy System é uma das unidades da maior organizagéo de
pesquisa aplicada na Europa (https://www.fraunhofer.de)
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camadas, tais como as mobilidades dos portadores, a densidade de defeitos, etc., tivemos que

usar referéncias da literatura ou até mesmo valores que levavam ao melhor ajuste das curvas
experimentais. Em muitas vezes, esses valores acabaram ficando fora da faixa esperada e

alguns devem ser reavaliados em um estudo futuro.

Tabela 4 — Figuras de mérito das células avaliadas neste trabalho. [28].

Figuras de Mérito

Referéncias Voe (V) Jsc(mA/ecm?) FF (%) n (%)
Célula NR275 0,9760 25,86 78,44 19,80
Célula NR276 0,9198 25,22 82,75 19,20
Célula C2131 1,0490 29,69 81,47 25,39
Célula C2133 1,0560 29,23 82,16 25,35

Ao longo deste trabalho, avaliamos também outras células solares de referéncia para
validacao da metodologia utilizada. Os resultados dessas células estao apresentadas no
Apéndice A.

Neste capitulo, apenas as curvas finais apds otimizagao sao apresentadas. No Apéndice
B, as curvas obtidas ao longo do processo de otimizacao também sao mostradas para fins

didaticos.

4.1- Resultados para a célula solar NR275

A estrutura da célula NR275 esta apresentada na figura 27, conforme descrito em [28].
A estrutura tem uma camada intrinseca bem espessa que, originalmente, tinha a fungao de

acomodar nanoestruturas na regiao ativa do dispositivos.

Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)
MgF2 ARCA1 - 80
TaO ARC2 - 52
Gao;slno;sp Janela 1.1019 30
GaAs Emissor 1.1018 100
GaAs i < 1.10Y 4000
GaAs Base 1.1018 300
Alo:30Gaon:70As BSF 5.1018 100

Figura 27 — Estrutura nominal da célula NR275.

Quando as propriedades Opticas dos materiais de cada camada foram inseridas no



62
SCAPS-1D de acordo com a estrutura nominal, verificou-se a divergéncia entre as curvas

experimental e simulada para a refletividade frontal e para a eficiénca quantica, o que causa
grande influéncia na correta obtencao da Js.. Passamos, entao, a avaliar a absorcao de cada
camada. Verificou-se que as camadas da janela e o revestimento anti-reflexivo tém maior
influéncia sobre a diferenga dos resultados da EQE para comprimentos de onda curtos.

Com base nos dados informados do revestimento utilizado na célula, foi possivel
obter a curva de refletividade pelo programa OpenFilters (linhas na figura 28) e compara-los
com os dados experimentais (quadrados abertos na figura 28). Como € possivel ver na
figura, foi necessario realizar pequenos ajustes nas espessuras para casar as curvas. A
configuracao inicial foi alterada da seguinte forma: (a) a espessura da janela passou para 25
nm, (b) a espessura do TaO foi alterada para 50 nm e (c) a espessura do MgF para 75 nm.
Adicionalmente, para que a EQE estivesse dentro da faixa correta, foi necessario a aplicagcao
de uma refletividade extra de 7,5% em toda a faixa de comprimentos de onda, representando a

reflexdo do contato frontal metalico.
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Figura 28 — Comparacao entre a refletividade experimental e a simulagéo para a célula NR275.

Para ajustar a EQE em toda a faixa de comprimentos de onda, tivemos que alterar
diversos parametros que influenciam diretamente o tempo de vida do portador minoritario nas
camadas. O conjunto final de parametros pode ser visto na tabela 5.
onde vrec € a velocidade de recombinagéo da superficie e 7,-, S840 os tempos de vida do
portador. As outras grandezas foram definidas anteriormente.

O resultado final do ajuste pode ser visualizado na figura 29(a), onde é possivel perceber

a 6tima concordancia entre a curva simulada e a experimental para a EQE.
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Tabela 5 — Parametros finais das camadas da célula NR275.

Camada | Material | vrec (cm/s) | Nt (10%cm 3) | m (ns) | 7 (NS) | pin (cm?/V's) | pp (cm?/V )
Janela GalnP h [2e5] - - - 800 35
Emissor | GaAs - 100 2,3E-3| 0,56 2600 16
Intrinseca | GaAs - 0.014 16 4000 8600 400
Base GaAs - 1 0,23 56 2600 16
BSF AlGaAs e [45] - - - 2300 145,6

h - buraco; e - elétron.

100 T T T T T T F T T T T

26’4 b= —= 7]
o "=!=--=“!====="“'ﬁﬁr 242 |- T
80 - - r" 4 220 N
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Figura 29 — Comparacao entre (a) EQE simulada e experimental e (b) IV simulada e experi-
mental para célula NR275.

Seguindo com a obtencao das figuras de mérito, passamos para a V., conforme
metodologia apresentada na sec¢ao 3.3. A variagao da densidade de defeitos V; foi realizada
na regiao ativa da célula, conforme apresentado na figura 30. Nesta figura, vemos como a
densidade de defeitos nas camadas emissor (GaAs-p), intrinseca (GaAs-i) e base (GaAs-n)
influenciam as figuras de mérito do dispositivo. Percebemos que a variagao realizada na
camada intrinseca, de menor dopagem, € a que apresenta a maior influéncia em todas as
figuras de mérito, devido ao fato de conter a maior por¢ao da regiao de deplecao.

Com a variagao realizada, o valor para a V,c experimental foi obtido para a densidade
de defeito de Ny = 1,4.10'% em ° na camada intrinseca (linha vertical vermelha na Fig. 30) e
de Ny = 1,0.10% ¢m 2 na camada base (linha vertical azul na Fig. 30). O valor de N para
a camada intrinseca esta na ordem de grandeza tipica de células solares de GaAs de alta
qualidade [39] e bem abaixo do nivel de dopagem residual da camada intrinseca esperado para

reatores do tipo MOCVD (1 10%em 3 [40]). Também observa-se que o valor de N; escolhido
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Figura 30 — Avaliagao da densidade de defeito Vi sobre as figuras de mérito da célula NR275:
Voo, Jsc, FF € m. A barra vertical representa a densidade de defeitos atribuida as camadas
GaAs-i (vermelha) e GaAs-n (azul).

leva as outras figuras de mérito para valores proximos aos obtidos experimentalmente, o que
garante maior confiabilidade a metodologia adotada. Adicionalmente, observamos que valores
de N; proximos ao nivel de dopagem reduzem significativamente a densidade de corrente.

Ao fim da avaliacao da V¢, percebemos que o F'F' da célula simulada se encontrava
ligeiramente superior ao valor experimental. Dessa forma, acrescentamos uma resisténcia
em série adicional de 2,56 .cm?. Acreditamos que a estrutura também apresente uma alta
resisténcia elétrica inserida pela camada intrinseca espessa de baixa dopagem, o que diminui
sua condutividade. A existéncia de uma resisténcia série intrinseca no dispositivo pode ser
observada na inclinagao nao tao abrupta da curva IV préximo ao valor de V,¢ na figura 29(b).

A curva IV simulada com os parametros obtidos pelo ajuste e a experimental podem
ser observadas na figura 29(b) e os valores finais das figuras de mérito na tabela 6, onde se
observa um étimo acordo.

De posse dos parametros elétricos e optoeletronicos da célula, é possivel avaliar as
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Tabela 6 — Figuras de mérito simuladas e experimentais da célula solar NR275.

Figuras de Mérito

NR275 Voe (V) Jsc(mA/em?) FF (%) n (%)
Experimental 0,9760 25,86 78,44 19,80
Simulagao 0,9761 25,90 78,44 19,83

principais fontes de recombinagao do dispositivo. A figura 31 apresenta a distribuicao das
perdas por recombinacao em trés pontos de operacao da célula: (a) em curto circuito (V' = 0V),
(b) em circuito aberto (V = Voc) € (¢) no ponto de maxima poténcia (V = Viumpp). No M PP,
verifica-se que a maior parcela de perda é devida aos defeitos do material bulk, que aumentam a
taxa de recombinacao nao-radiativa SRH. A outra fonte de perda significativa é a recombinacao
que ocorre na superficie frontal entre a janela e 0 ARC'. Durante a analise, verificou-se que a
recombinacao Auger representava 0,05% dos mecanismos de perda, logo foi desprezada.
Por fim, é possivel avaliar a possibilidade de melhorias no dispositivo. A arquitetura
da célula (p-i-n) difere das células solares que atingem mais altas eficiéncias na literatura
(estruturas p-n parecidas com as células C213X apresentadas nas segdes posteriores). A
camada intrinseca espessa e pouco dopada atribui ao dispositivo uma resisténcia série alta,
sendo um fator limitante do FF e de outras figuras de mérito. Adicionalmente, verifica-se a
necessidade de melhorias em relagao as camadas superiores, reduzindo as perdas por reflexao
frontal (devido ao ARC nao otimizado) e recombinagao na superficie (devido a passivagao
imperfeita). Claramente, o dispositivo é limitado por recombinac¢do ndo-radiativa. A densidade

de defeitos da camada janela € muito alta e precisa ser reduzida.

I Superficie
O SRH

"52% O Radiativa

V=0V V=Vwupp V = Vi
JREC = 2,4 mA/cm2 JREC = 3,9 mA/cm2 JREC = 27,4 mA/cm2

Figura 31 — Distribuicao percentual dos mecanismos de perdas por recombinacao da célula
NR275. Jrec € a corrente de recombinagao para cada condi¢cao avaliada.
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4.2- Resultados para a célula solar NR276

A célula NR276 é semelhante a NR275, tendo sido alterado apenas o material da
camada janela, como pode ser visto na figura 32. Ha grandes indicios para acreditar que os
parametros dos materiais do emissor, base e BSF sejam exatamente iguais aos da NR275,
uma vez que o0s crescimentos dessas amostras foram sucessivamente feitos no mesmo reator
(o nimero da amostra representa a sequéncia de crescimento e a sigla o reator utilizado).

Dessa forma, priorizamos a andlise e a adequacao dos parametros das camadas superiores.

Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)

MgF2 ARC1 - 82

TaO ARC2 - 52
AlpsIngsP  Janela 1.10%° 30

GaAs Emissor 1.1018 100

GaAs i < 1.10Y 4000

GaAs Base 1.1018 300
Alg3Gag7As  BSF 5.1018 100

Figura 32 — Estrutura da célula NR276.

Aplicamos a mesma metodologia utilizada na célula anterior para obtencao da refletivi-
dade (figura 33(a)) com base na curva experimental. A configura¢do otimizada no programa
OpenFilters ficou da seguinte forma: (a) a espessura da janela passou para 20 nm, (b) a
espessura do TaO passou de 52 nm para 57 nm e (c) a espessura do MgF foi mantida em 80
nm. Nessa célula, tivemos que aplicar uma refletividade de 7,5% (0 mesmo valor aplicado na
célula NR275) para representar o contato metalico fontal e, assim, manter a amplitude do EQE
de acordo com a experimental. Adicionalmente as alteracdes de espessuras, foi necessario
também alterar o coeficiente de absor¢ao do material da camada janela.

Para casar a refletividade e a EQE, utilizamos inicialmente para a camada janela a
curva de absorcao apresentada na figura 26. Porém, os resultados nao concordaram com
o experimental entre os valores de 350 a 550 nm. De fato, o dado utilizado representa a
liga AlpsIngsP casada com GaAs. Porém, apesar das calibragdes prévias, nao sabemos
exatamente a liga crescida no reator, dado que esta era a primeira vez que essa camada
era utilizada em um dispositivo do laboratério. Por esse motivo, tomamos a liberdade tedrica
de modelar o coeficiente de absorgao pela ferramenta do SCAPS-1D (equagao 50) até que

obtivessemos um bom ajuste para a EQE. O resultado da modelagem e sua comparagdo com
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Figura 33 — Comparacao entre (a) refletividade experimental e a simulagao para a célula NR276
e (b) coeficiente de absorgdo do AlInP da literatura [37] e conforme modelado com o SCAPS-1D,

os dados da equacao 50 sao listados no grafico.

o dado da literatura é apresentado na figura 33(b), onde apresentamos também os coeficientes

ajustados. E possivel perceber que foi necessario extender a absorgao de 540 para 580 nm

com a alteragao da Fy para 2,18 eV.

Com os ajustes Opticos da célula estabelecidos, ajustamos os parametros elétricos

para obter o melhor ajuste para a EQE. Eles sdo apresentados na tabela 7. O processo de

ajuste permitiu obter a EQ Esim em grande acordo com a EQ Fexp, cOMo pode ser visto na

figura 34(a).
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Tabela 7 — Parametros finais das camadas da célula NR276.

Camada |Material|vrec (cm/s)| Nt (10%cm 3)|m (ns)| 1 (nS)|un (em?/Vs)| pp (cm?/V s)
Janela | AlInP h [6e6] - - - 400 20
Emissor | GaAs - 100 2,3E-3| 0,56 2600 16
Intrinseca| GaAs - 0.014 16 | 4000 8600 400
Base GaAs - 490 4,6E-4| 0,11 2600 16
BSF |AlGaAs| e [45] - - - 2300 145,6

Para casar os dados experimentais da curva IV, o nivel de defeito nas camadas ativas
foi ajustado, conforme apresentado na tabela 7 e na figura 35. Da mesma forma que fizemos
para a célula NR275, avaliamos inicialmente a camada intrinseca, pois é a que tem maior
influéncia nas figuras de mérito. Foi possivel manter os mesmos valores de N; para as camadas
emissor e intrinseca, mas nao para a camada base. Esse resultado é contraditério, ja que
esperavamos que os parametros desta camada fossem similares aos da mesma camada
na amostra apresentada anteriormente (NR275), e deve ser investigado com maior detalhe.
Adicionalmente, para ajustar o valor do FF, foi necessario incluir uma resistencia série de 1,23

.sz.

As curvas IV da simulacao e da medicao experimental desse dispositivo tem grande
acordo, como mostrado na figura 34(b), assim como as figuras de mérito, apresentadas na
tabela 8.

Tabela 8 — Figuras de mérito da célula NR276.

Voo (V) Jsc (MA/em?)  FF (%) 1 (%)
Experimental 0,9198 25,22 82,75 19,20
Simulacao SCAPS-1D 0,9199 25,24 82,75 19,21

A partir dos resultados das figuras de mérito, apresentamos a distribuicao de perdas
dessa célula, em que podemos avaliar e propor melhorias no dispositivo. Assim, como ocorre
na célula NR275, a recombinacao Auger foi desconsiderada. Verificou-se a grande influéncia
da recombinagado SRH, devido a introducéao de impurezas durante o processo de crescimento.
Assim como a célula NR275, este dispositivo também nao apresenta uma qualidade éptica
alta, visto que € dominado por recombinagdes nao-radiativas. A recombinagao da superficie
é relativamente menor comparada a célula NR275, devido a melhor combinagao do conjunto
formado pelo revestimento antirreflexivo e a camada de janela. Essa célula se beneficiaria das

mesmas melhorias propostas para a célula NR275.
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Figura 35 — Avaliacao da densidade de defeito V; sobre as figuras de mérito da célula NR276:
Vo, Jsc, FF € m. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuida a camada GaAs-i
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Figura 36 — Distribuicao percentual dos mecanismos de perdas da célula NR276.

4.3- Resultados para a célula solar C2131

A estrutura de camadas da célula C2131 € apresentada na figura 37.
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Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)

MgF2 ARCA1 - 80

TaO ARC2 - 52
Al0;59]n0;41P Janela 9.1018 25

GaAs Emissor 1.41018 120

GaAs i < 1.1016 30

GaAs Base 9.10%6 3500
Alo;goGaoﬂoAS BSF 1.1018 300

Figura 37 — Estrutura nominal da célula C2131

Na analise dessa célula, ocorre a mesma situacao relatada na célula NR276 com relacao
a composicao da liga AlxIn; xP. De acordo com os dados de crescimento dessa célula, o
material ternario é crescido propositalmente descasado (com mais Al) de modo a apresentar
uma maior Eg, sendo mais transparente ao espectro solar. Para ajustar corretamente os dados
experimentais de refletividade e EQE, foi necessario realizar a modelagem matematica do
coeficiente de absorcao pelo SCAPS-1D. O ajuste do resvestimento antirreflexivo é obtido
a partir do programa OpenFilters com base nas informagdées de material e espessura da
referéncia como feito para as outras células.

O resultado final do ajuste da refletividade esta apresentado na figura 38(a) e da
otimizacao do coeficiente de absorcao na figura 38(b). As espessuras das camadas janela e
ARC2 foram alteradas para 20 e 54 nm, respectivamente. Verifica-se na figura 38(a) que nao
ha um casamento entre as curvas no comprimento de onda de 400 a 650 nm. Isso pode indicar
que os dados tedricos usados para os materiais nao condizem com a realidade, apesar da
modelagem realizada.

A figura 39 mostra 0 bom ajuste obtido entre as curvas experimental e simulada para a

EQE a partir dos parametros elétricos apresentados na tabela 9.

Tabela 9 — Parametros finais das camadas da célula C2131.

Camada |Material |vrec (cm/s)| Nt (10%em 3)|m, (ns)|7p (NS)|pn (cm?/V 8)| pp (cm?/V s)
Janela | AllInP h [6e6] - - - 400 20
Emissor | GaAs - 10 2,3E-2| 5,6 2600 16
Intrinseca| GaAs - 0.01 2,3E3 | 5,6E3 8600 400
Base GaAs - 0,2 1,1E2 | 2,8E2 2600 16
BSF |AlGaAs| e [45] - - - 2300 145,6

Na avaliagao da quantidade de defeitos de cada camada para esta célula (figura 40),
observa-se uma grande diferenca em relacao as anteriores. Nesta célula, a camada intrinseca

€ pouco espessa, usada para fins de otimizagao do crescimento. Por esse motivo, os defeitos
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Figura 38 — Comparacao entre (a) refletividade experimental e a simulagao para a célula C2131
e (b) coeficiente de absorcdo do AllnP da literatura [37] e conforme modelado com o0 SCAPS-1D.
Os dados da equacao 50 sao listados no grafico para a célula C2131.
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Figura 39 — Comparacao entre (a) EQE experimental e simulada e (b) IV experimental e

simulada para a célula C2131.

nessa camada nao tem tanto efeito sobre as figuras de mérito.

A camada base € a que mais influencia, por conter a maior parte da regiao de deplecao.

E possivel verificar sua grande influéncia sobre a V,. € 0 FF, assim como na Js a partir

de Ny = 1.10%¢m 3.

estabelecemos o valor de Ny = 2.10%cm 3 para essa camada.

Para melhor ajustar os valores obtidos pela curva IV experimental,

Seguindo com a obtencao das figuras de mérito, atribuimos o valor da resisténcia série

de 2,0

.cm? para obter o FF préximo ao valor experimental. As figuras de mérito obtidas com
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Figura 40 — Avaliagao da densidade de defeito N; sobre as figuras de mérito da célula C2131:
Voo, Jsc, FF € m. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuida a camada GaAs-i
(vermelha) e GaAs-p (azul).

as simulagdes e sua comparagdo com os dados experimentais podem ser vistas na tabela 10 e

as curvas IV na figura 39(b).

Tabela 10 — Figuras de mérito da célula C2131.

Voc (V) Jsc (MA/em?)  FF (%) 1 (%)
Experimental 1,0490 29,69 81,47 25,39
Simulacao SCAPS-1D  1,0498 29,47 83,00 25,68

Na avaliagcdo dos mecanismos de recombinagao, percebe-se que a recombinagao
radiativa contribui com uma parcela relativa maior nessa célula em comparagao com as
anteriores. Isso indica uma maior qualidade no crescimento epitaxcial das estruturas. Essa
perda pode ser reduzida com a exploracao do efeito de reciclagem de fétons. Uma discussao
mais detalhada sobre isso e a aplicagao de refletores traseiros para otimizar essas células

pode ser vista na Ref. [28].
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Figura 41 — Distribuicao percentual dos mecanismos de perdas da célula C2131.

4.4- Resultados para a célula solar C2133

A célula C2133 tem a mesma estrutura da célula anterior, exceto no caso da espessura
da base que foi reduzida para 2350 nm. O objetivo da diminuigao da camada base € o aumento

da V¢, entretanto, a corrente é reduzida. A estrutura dessa célula é apresentada na figura 42.

Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)

MgF2 ARC1 - 80

TaO ARC2 - 52
AlysgInga1 P Janela 9.1018 30

GaAs Emissor 1.41018 120

GaAs i < 1.10% 25

GaAs Base 9.10%6 2350
Alo;30Ga0;7oAS BSF 1.1018 300

Figura 42 — Estrutura nominal da célula C21383.

As células C2131 e C2133 tem pouca diferenca em sua refletividade, como pode ser
observado na figura 43. Por isso, a mesma curva de refletividade obtida para a célula C2131
foi utilizada como parametro de entrada nas simulagdes do SCAPS-1D. Adicionalmente, os
mesmos parametros estruturais da C2131 foram utilizados para as camadas superiores desse
dispositivo.

O ajuste dos parametros elétricos foi realizado para um melhor acordo da curva experi-
mental de EQE, como pode ser observado na figura 44(a). Os parametros finais (tabela 11) da
célula sao idénticos aos apresentados na C2131, exceto no caso da camada GaAs-p (base),
onde ocorre a alteragao da espessura.

Para ajustar a curva IV (figura 44(b)), tivemos que realizar um ajuste fino na densi-
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Figura 43 — Comparagao entre a refletividade experimental e a simulagéo para a célula C2133.

Tabela 11 — Pardmetros finais das camadas da célula C2133.

Camada |Material|vrec (cm/s)| Nt (10%em 3)|m (ns) Tp (NS) | fin (cm?/V s) Hp (em? [V s)
Janela | AlInP h [6e6] - - - 400 20
Emissor | GaAs - 10 2,3E-2| 5,6 2600 16
Intrinseca| GaAs - 0.01 2,3E3 | 5,6E3 8600 400
Base GaAs - 0,25 9,1E2 | 2,2E2 2600 16
BSF |AlGaAs| e [45] - - - 2300 145,6
100 . 30,8 T T T T T
28,0 |- 4
252 | 4
80 4
224 |- 4
— 19,6 | 4
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= o Experimental . o0 Experimental
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A [nm] V V]
(a) (b)

Figura 44 — Comparagao entre (a) EQE experimental e simulada e (b) IV experimental e
simulada para C2133. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuida a camada
GaAs-i (vermelha) e GaAs-p (azul).
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dade de defeito Ny, que nesse caso saiu de 2,0.10%¢m 2 para 2,5.10%¢cm 3 e atribuir uma

resisténcia serie de 2,0 .cm?, a mesma da célula C2131. As figuras de mérito obtidas se

encontram na tabela 12.
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Figura 45 — Avaliagao da densidade de defeito N; sobre as figuras de mérito da célula C2133:
Voe, Jse, FF € m. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuida a camada GaAs-i
(vermelha) e GaAs-p (azul).

Tabela 12 — Figuras de mérito da célula C2133.

Voo (V) Jse (MAJem?)  FF (%) 1 (%)
Experimental 1,0560 29,23 82,16 25,35
Simulagao SCAPS-1D  1,0567 29,05 83,06 25,50

Na figura 46, podemos ver a distribuicdo de perdas neste dispositivo, onde percebemos
mais uma vez uma maior influéncia da recombinagao radiativa em relagao as células NR27X.
Percebemos que os resultados dessa célula sdo muito similares as da C2131 e, portanto, valem

as mesmas sugestdes de melhoria para o dispositivo.
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Figura 46 — Distribuicao percentual dos mecanismos de perdas da célula C2133.
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5- Consideracodes finais

Neste estudo, uma investigacao teodrica sobre o desempenho das células solares de
GaAs foi apresentado. Utilizando o programa de simulagdao computacional SCAPS-1D, que se
baseia no modelo de deriva-difusdo para uma estrutura fornecida, foi possivel demonstrar a
influéncia de diversos fatores nas figuras de mérito de uma célula solar, tais como os parametros
estruturais das camadas (espessura, dopagem e material), as propriedades Opticas dos
materiais (indices de refracao e coeficiente de absorgao) e os parametros elétricos dos materiais
(mobilidade e tempo de vida dos portadores, velocidade de recombinacido de superficie e
densidade de defeitos), aferindo maior compreensao sobre a conversao fotovoltaica.

A metodologia desenvolvida para este estudo consistia em ajustar as curvas tedricas
as experimentais através do ajuste de parametros dos materiais e da estrutura. Uma grande
limitagao enfrentada foi o fato de nao termos tido acesso a todas as curvas de caracterizagao
dos materiais das camadas individuais dos dispositivos. Com isso, muitos parametros tiveram
que ser consultados na literatura ou tiveram seus valores arbitrariamente (dentro de uma faixa
considerada plausivel) definidos apenas para obter um bom ajuste. Apesar de tal limitagao,
acreditamos que possamos extrair conclusoes gerais das amostras avaliadas, porém tendo em
vista que estudos mais aprofundados sao necessarios.

Através deste estudo, pudemos avaliar que os dispositivos pn de regiao de deplecao
profunda (comprendendo praticamente toda a extensao da camada base) parecem ser mais
eficientes que as células solares pin, onde a regido de deplegao preenche a camada intrinseca.
Nao podemos defender essa afirmacéao categoricamente neste momento, pois os dispositivos
foram produzidos em laboratérios distintos e pode haver um efeito local na qualidade dos
dispositivos.

Nos dispositivos pin produzidos no Brasil, ha uma influéncia muito grande da recombinagao
nao-radiativa do tipo SRH nas figuras de mérito, o que pode indicar uma maior introdugao de
impurezas durante a técnica de crescimento epitaxial. Isso aponta a necessidade de verificagao
e otimizacdo do reator e/ou das fontes gasosas utilizadas no crescimento epitaxial.

Quando os dispostivos produzidos no Brasil sdo comparados (células NR275 e NR276),
percebemos a grande influéncia da camada janela nas figuras de mérito. O uso de uma camada

nao otimizada de AlInP acabou gerando perdas e deteriorando a eficiéncia da célula. Portanto,
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apontamos a necessidade de calibracao e otimizacdo de uma camada com energia de gap

maior sujeita a taxas de recombinagao de superficie menores.

Ao avaliar os dispositivos produzidos na Alemanha (células C2131 e C2133), perce-
bemos a influéncia da espessura da camada base nas figuras de mérito. Com uma taxa de
recombinacao menor, o dispositivo C2133 atingiu a maior V5. dentre os dispositivos analisados.
Por outro lado, sua Js foi reduzida, de modo que a eficiéncia dos dois sdo comparaveis. Nessas
células, a camadas de AllnP possuem maior qualidade, proporcionando maior transparéncia
da superficie frontal dos dispositivos.

Para essas células, estudamos a influéncia dos defeitos na V4. Densidades de defeitos
de 2,0.10%em 3 (C2131) e 2,5.10%em 2 (C2133) foram estimadas para ajustar as figuras de
meérito obtidos através das simulagoes com a referéncia utilizada. Esses valores sao baixos e
consideramos dificil reduzi-los. Com isso, mostramos que essas células sao dominadas por
recombinacao radiativa, uma condicdo melhor que as células fabricadas no Brasil. Para reduzir
as perdas por recombinacao radiativa, o efeito de reciclagem de f6tons pode ser explorado.
Para isso, é necessario aplicar componentes 6ticos na estrutura dos dispositivos, de modo que
confinem a radiacao proveniente da recombinacao nas regioes ativas da célula, proporcionando
reaproveitamento dessa fonte de energia. Mostramos também que, préximo a Jsc, a principal
fonte de perda ¢ a velocidade de recombinagao da superficie. Um melhor design da superficie
frontal poderia evitar estas perdas.

Como trabalhos futuros, recomenda-se a implementagao do efeito de reciclagem de
fotons no modelo de geragao de SCAPS-1D. Ao fazer isso, sera possivel simular as células
solares que atingiram as eficiéncias mais altas até agora e tentar inferir suas estruturas. Além
disso, uma abordagem promissora para entender a V. extremamente alta da célula solar
recorde de GaAs, sera a implementagao de uma heterojungao de AlGaAs / GaAs na estrutura.

A metodologia utilizada nesse trabalho também pode ser usada para outros tipos de

células solares.
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Abstract— Theoretical simulations of the current-voltage
characteristics of a solar cell provide important information
for a better design of the device structure, such as layers
thicknesses and doping levels, in order to obtain high
photovoltaic conversion efficiency. The inclusion of precise
material parameters is critical to obtain reliable results and
detailed understanding of the operation of the simulated
device. In this study, GaAs solar cell structures were simulated
by drift-diffusion model with SCAPS-1D in order to optimize
the performance under 1 sun illumination. Moreover, we used
the published results of some devices as references to infer
their structures, as the details are normally not completely
disclosed by the authors. To do so, an optimization study was
required to probe different materials, thicknesses and doping
levels for the layers. With the inferred structure, it was
possible to evaluate the possibility of improvements through
variation of the structure parameters to achieve even higher
efficiencies.

Keywords—GaAs Solar Cell, Theoretical Simulation,

SCAPS-1D, Optimization.

I. INTRODUCTION

In the last years, the conversion efficiency of GaAs single
junction solar cells has been pushed closer to the Shockley
Queisser detailed balance limit of 33.5% [1]. The last
reported record efficiency for such devices is 29.1%
achieved by Alta Devices in which an impressive open
circuit voltage (Voc) of 1.1272 V was demonstrated [2]. This
result imposes a challenge for researchers and companies to
further improve the GaAs solar cell performance by just
exploiting materials with higher quality and better structure
designs. More recently, photonic principles, such as photon
recycling [3-7] and étendue conservation [8, 9], have also
been used in the design of GaAs solar cells facilitating the
increasing of the efficiencies.

Despite Alta Devices holds the world record for GaAs
solar cell for more than 7 years, the layer structure and
further details of the device were never fully disclosed. The
only publication was in a conference proceeding of 2011 in
which they show few details of device fabrication and point
out for the use of a very reflective back side that allows the
exploitation of photon recycling [10]. Thus, disclosing the
structure of such device, by means of reversal engineering by
theoretical studies, would allow the photovoltaic community
to work in further improvements of the device.

Theoretical simulations of solar cell characteristics are
fundamental to the design of highly efficient devices helping
in the choice of the structure parameters. In depth studies
regarding band structure, transport statistics, recombination
rates, material aspects, doping effects, amongst others,
enable a full understanding of the processes occurring in a
device and the obtained results support the optimization of
the layer structure [11, 12].

In the context of GaAs solar cell optimization, the study
of Ref. [12] presents an extensive theoretical and
experimental study on the use of AlGaAs/GaAs
heterojunction and bandgap grading that resulted in a large
increase of V¢ further to 1.108 V and efficiency to 28.7%.
Moreover, Ref. [13] shows a study of materials and methods
to apply a very reflectivity back side to GaAs solar cells and
exploit efficiently the photon recycling effect, also
improving the Voc of the devices.

This work presents theoretical simulations based on the
drift-diffusion model of GaAs solar cells in which different
layer structures regarding materials, thicknesses, and doping
levels, are probed. The main objective is to find a structure
that shows figures of merit close to the ones obtained by Ref.
[12] and by Alta Device. With the disclosed structure, it
would be possible to further investigate changes in its
parameters in order to suggest further improvements in the
devices.

Il. METHODOLOGY

The theoretical simulations were performed using the
SCAPS-1D software, which is a one-dimensional solar cell
simulator, developed in the Department of Electronics and
Information Systems (ELIS) of the University of Gent, in
Belgium, and is available free of charge to the academic
community. The software solves the drift-diffusion equations
to determine the currents for electrons and holes for a given
structure in one dimension. To a detailed description of the
software and its functionalities, please refer to Ref. [14].

The structure of the solar cells comprises of a standard
stack of window, emitter, base and back surface field (BSF)
layers, as depicted in Figure 1. The chosen materials for the
structure were either AlgsingsP or AlggsGagisAs for the
window layer, GaAs for the emitter and base layers, and
either InysGagsP or AlysGagsAs for the BSF, respectively.
The relevant material parameters are listed in Table 1 and
were extracted mainly from Ref. [15]. The doping levels and
thicknesses of the layers were varied accordingly in order to
optimize the figures of merit of the composed device. To
match the results of the real solar cells used as references in
this study, a final fine tuning of the simulated devices is done
by the implementation of non-idealities in the structure such
as Shockey-Read-Hall recombination centers, reflection in
the front surface, and application of series resistance.

Miaterial Layer
AP Gaks Window
Gaks Emitter

Gahs Bace

GalnP/AlGaks HLF

Fig. 1. Layer structure and materials of the simulated devices.



TABLE I. MATERIAL PARAMETERS USED IN THE SIMULATIONS:
BANDGAP ENERGIES, RADIATIVE RECOMBINATION COEFFICIENT,
ELECTRON/HOLE AUGER RECOMBINATION COEFFICIENT, AND
ELECTRON/HOLE MOBILITIES

Parameters
Material Bandgap | Rad. rec. (3:oef. %ZACL:)%? e/h mobility
(eV) (10" cm?/s) (10%%cm?s) (cmz2/Vs)
AlgslngsP 2.40 1.2 9.0/9.0 100/10
AlpgsGag 15AS 211 1.0 0.07/0.61 210/80
860/150
(high doping)
GaAs 1.42 1.0 1.9/1.2 4700/300
(low doping)
InosGap sP 1.85 1.15 3.0/3.0 700/30
Alp3Gag 7As 1.80 1.0 0.07/0.61 500/60

The results for the basic GaAs pn-homojunction structure
were compared to the ones shown for the device published in
Ref. [16], hereafter named the FRAUNHOFER cell, which is
a conventional shallow junction GaAs solar cell grown and
kept in its original substrate. This means that no photon
recycling was explored in this device. Then, a device with a
similar structure but with photon recycling is used as the
second reference [11], hereafter named PURDUE cell.
Finally, a pn-heterojunction formed by either
Al 3Gag,As/GaAs or GaAs/Aly;Gag;As as emitter/base
materials was implemented in the structure as well as a
bandgap grading in between both materials to smoothly vary
the conduction and valence band offset. These characteristics
are present in the device of Ref. [12] which is one of the
references of the present study and is hereafter named LG
cell. It is worth to say that, at this point, the influence of
photon recycling effects in the carriers concentrations was
not implemented yet, but is planned for the next research
steps.

The figures of merit of the devices used as references in
this study are listed in Table 2.

I1l. RESULTS AND DISCUSSIONS

The results are herein presented in an increasing series
of complexity going from the cell without photon recycling
(FRAUNHOFER cell), passing through the PURDUE cell
in which photon recycling is present, and finishing with the
LG cell that presents photon recycling and has a
heterojunction in the active region.

To not handle with too many variables in the
optimization processes, the series resistance was fixed in

TABLE II. FIGURES OF MERIT OF THE REFERENCE DEVICES
Figures of merit
Reference Voc Jsc Fill Factor | Efficiency
V) (mA/cm?) (%) (%)
Ref. [16]
FRAUNHOFER 1.030 29.80 86.0 26.4
solar cell
Ref. [11]
PURDUE solar 1.107 29.49 86.7 28.35
cell
Ref. [12]
LG solar cell 1.108 30.0 86.5 28.7
Ref. [2]
ALTA DEVs. 1.127 29.78 86.7 29.1
solar cell
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Fig. 2. Structure parameter for the FRAUNHOFER solar cell.

0.7 Qcm?, the front side reflectivity in 4%, and the surface
recombination velocity in 4E5 cm/s and 1.5E2 cm/s for
electrons and holes in the front and back contact,
respectively.

A. Results for the FRAUNHOFER solar cell

The structure of the FRAUNHOFER solar cell is not
available in any publication. Then, we used the structure
published in Ref. [17] as a starting point to the simulations.
First, an optimization regarding the doping levels and
thicknesses of the layers was performed aiming to obtain
values for the figures of merit higher than those presented by
the original device. In this process, defects were still not
considered. Also, no back reflection was included. With this
preliminary process, the structure shown in Fig. 2 presented
a Vo of 1.078 V, a Jgc of 29.86 mA/cm?, a FF of 86.78%
and an efficiency of 27.93%.

To consider the maximum effect of the defects in the
performance of the solar cells, we chose to put them in the
middle of the bandgap with a defect energy Ep = 0.71 eV
above the valence band. The capture cross section for
electron was 1x10™ cm? and for holes was 1x10%° cm?,
according to Ref. [18]. The defects were included only in the
emitter and in the base layers in which Nt for the base was
one order of magnitude below N+ for the emitter according to
the proportionality between the doping levels. Therefore, we
could investigate the dependence of the defect density Nt on
the figures of merit, which can be seen in Figure 3.

From Fig. 3, it is possible to see that SRH recombination
through defects mostly affects Voc having little influence on
Jsc and FF. From the values presented in Table II, one can
conclude that the FRAUNHOFER solar cell has a defect

a1
Dk .= RE
29F

Ll

|
28 o | 4 2
27 ¢ B o |

/
'
]
'
'
]
'
b3

'

L
y (%)

Y T iR ==
|

25F ——J. | . 7
24 1 —o— Efficiency| ! 7
2np 1 T -

- v + ¢
L] FRAUNHOFER solar ool
105k a AM1 54, 26°C

1.00} - i

Je (MA/Cm?)
Efficienc!

FF

Vo (V)

S i -
080}
085F

1E13 1E14 1E15 1E16
Defect density - N, (cm™®)

Fig. 3. Dependence of the figures of merit of the simulated structure for
the FRAUNHOFER solar cell with the defect density Nt. The horizontal
dashed lines represent the values for the figures of merit of the real device.



Recombination sources:
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Fig. 4. Percentile distribution of the loss mechanisms (recombinations at
the front surface and in the bulk through SRH centers and radiative) in the
FRAUNHOFER solar cell at V = 0 V (short-circuit current IV point), V =
Voc, and V = Vype (Maximum power IV point). Jrec stands for the total
recombination current.

density between 3E14 and 5E14 cm™ in the emitter and
between 3E13 and 5E13 cm™ in the base.

With the defect densities in the emitter and the base
defined as Ny, = 5E14 cm™ and Ny, = 5E13 cm?
respectively, the final simulated IV curve was obtained. The
final values for the figures of merit are: Voc = 1.030 V, Jsc =
29.795 mA/cm?, FF = 85.94% and an efficiency of 26.38%.
It is possible to notice that the results are very well matched
to those from Table Il (within a margin less than 0.1%).

With the structure defined, a study about the losses
affecting the device can help in the further improvement of
its performance. Fig. 4 show a quantitative analysis of the
sources of loss in three situations: at Jgc, i.e., with V =0V,
at Vo, i.e., with J = 0 V, and at the maximum power point,
i.e., with V = Vypep. At V = 0V, there is few recombination
happening and the main source is the recombination in the
front surface. At V = Vg, all the generated carriers
recombine and the recombination is maximum. The main
source of recombination in this situation is the SRH centers.
Finally, at V = V\pp, the losses mechanisms are balanced
between recombination in the bulk and in the front surface.

B. Results for the PURDUE solar cell

The structure of the PURDUE solar cell is available in
Ref. [11] and is shown in Fig. 5. It differs from the structure
of the FRAUNHOFER solar cell by the layers materials and
by the sequence of dopants, being an np junction.

With the structure already defined, simulations were
performed with and without a perfect back reflector
(reflectivity of 100%), giving as results the figures of merit
presented in Table I11.

As defects were still not considered, the device is limited
by radiative recombination. From the results shown in Table
11, it is possible to see that without considering photon
recycling in the dynamics of the carriers, V¢ cannot reach
values as high as 1.1 V for this structure even in the best
case. On the other hand, the device with a back reflector
showed an improved Jsc.
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Fig. 5. Structure parameter for the PURDUE solar cell.

TABLE III. FIGURES OF MERIT OF THE SIMULATED DEVICE BASED ON

THE PURDUE SOLAR CELL

Figures of merit
Fill
Factor
(%)

1.098 29.48 87.16 28.21

Simulation Voc Jsc
V) (mA/cm?)

Efficiency
(%)

SCAPS-1D
without reflector
SCAPS-1D with

reflector

1.099 30.51 87.10 29.21

Fig. 6 shows the dependence of the figures of merit on
the back side reflectivity. The increase in Jsc is expected as
the sunlight not absorbed in the first pass through the active
materials of the solar cell has a second chance of being
absorbed and generating extra current. On the other hand,
Voc is not affected by the reflector since photon recycling is
not considered. However, it is well known that the effect of
the reflectivity of the back side reflector in radiative limited
solar cells is to increase Voc superlinearly [19], as the
radiative component of the recombination is reduced.

Finally, we consider not worthwhile going on with the
simulations of the LG solar cells as photon recycling was
still not implemented in the simulations and the results
would not reflect the reality.

IV. CONCLUSIONS

In this study, a theoretical investigation on the
performance of GaAs solar cells was presented. Using the
results and the structures of some published solar cells as
references, we demonstrated the influence of the presence of
defects in the Voc and of the reflectivity of a back reflector
in the Jsc. For the FRAUNHOFER solar cell, a defect
density of 5E14 cm™ was estimated to fit the figures of
merit obtained through the simulations with the ones
published for the produced device. Moreover, we also show
that this cell is dominated by non-radiative recombination at
voltages close to Voc. This means that this device can be
further improved by a better manufacturing process that
avoids the introduction of defects in the structure. For points
close to Jgc, the main source of loss is the surface
recombination velocity. A better design of the front surface
could prevent such losses.
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Fig. 6. Dependence of the figures of merit of the simulated structure for

the PURDUE solar cell with the back side reflectivity.



With the study based on the PURDUE solar cell, it was
possible to show that, without photon recycling, a Voc
higher than 1.1 V is not possible for a structure based on
real materials. As shown in Refs. [11, 17], photon recycling
has to be taken into account already in the model that
calculates the generation rate, as the recycling of the
photons coming from radiative recombination produce a
higher carrier density through the active region of the
device. This function is not implemented in SCAPS-1D. On
the other hand, the software allows the introduction of an
external generation rate which is the path to consider such
effect in the performance of the device.

Without photon recycling, the role of a very reflective
back side in a radiatively dominated solar cell is only to
increase the Jsc linearly.

As next steps of this study, we intend to implement the
photon recycling effect in the generation model of SCAPS-
1D. By doing so, we will be able to simulate the solar cells
that achieved the highest efficiencies so far and try to infer
their structure, as we did for the FRAUNOHFER solar cell.
Also, a promising approach to understand the extremely
high Voc of the solar cells from Alta Devices is the
implementation of an AlGaAs/GaAs heterojunction in the
structure as Ref. [12] points out.
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B- Influéncia dos parametros da simulacao nas curvas de mérito

Durante o estudo da célula de GaAs, foi necessario realizar a variagao de parametros
cruciais para ajustas as curvas IV e EQE simuladas e experimentais. No Capitulo 4, apre-
sentamos apenas o resultado final da otimizagdo. Neste apéndice, mostramos resultados
dos processos intermediarios a fim de ilustrar a influéncia da variagao dos parametros nas
curvas simuladas. Para tal fim, utilizamos como referéncia para as variagoes a estrutura que foi
otimizada no capitulo 3 (figura 47) e apresentamos os resultados da variagao da energia do
gap do material da janela, da densidade de defeito em todas as camadas e do nivel de energia

do defeito na camada base.

Material Camada Dopagem (cm 3) Espessura (nm)
AlosgIngs1 P Janela 3.1018 20
GaAs Emissor 2.1018 600
GaAs Base 5.10% 1400
GaosiIngagP  BSF 3.10'8 400

Figura 47 — Estrutura final da célula otimizada do capitulo 3

Aliga AlxIny xP foi utilizada em diversas estruturas nesse trabalho. No entanto, em
grande parte das vezes, houve a necessidade de usar o modelo do SCAPS-1D para a absorcao
do material ao invés de usar o espectro obtido em referéncias da literatura. E sabido que os
valores da energia da banda proibida (energia de gap) - £y mudam com a composi¢ao da
liga e que quanto maior for essa barreira mais luz entra no dispositivo, aumentando a taxa
de geragao de portadores. Com base nesse fato, avaliamos a influéncia de Ey nas curvas
simuladas, conforme apresentado na figura 48.

E possivel verificar a grande influéncia na EQFE e, consequentemente, na Js, conforme
esperado. Valores de Ey menores que a energia do gap do material ativo tem grande influéncia,
pois fazem com que a janela absorva grande parte dos fétons Uteis para o dispositivo. Valores
acima de 1,8 eV, ou seja, cerca de 0,4 eV acima da energia de gap do material ativo nao
influenciam muito nas perdas.

A figura 49 apresenta o resultado da variagao da densidade de defeitos N entre 1E16
a 1E19 em 2 na camada de janela. Assim como discutido no capitulo 4, verificou-se que a

introducao de impurezas na camada da janela nao tem uma grande influéncia nas figuras de
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Figura 48 — Influéncia de Ey da camada janela nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada.
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Figura 49 — Influéncia da densidade de defeito Nty na camada janela nas curvas (a) EQE e (b)

IV da célula otimizada.

Seguimos com a avaliagéo de Ny entre 1E15 e 1E18 em 3 na camada emissora (figura

50). Observa-se a grande influéncia da introducao das impurezas no intervalo de comprimentos

de onda curtos da EQE quanto mais sua densidade se aproxima do nivel de dopagem da

camada. A Jg e a Vi sao drasticamente impactadas nessa situagao.

Com a variacdo de N; entre 1E13 e 1E18 ¢m 2 na camada base (figura 51), verifica-se

maior influéncia na V5. € na EQE em especial no intervalo de comprimentos de onda mais

longos.
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Figura 51 — Influéncia da Ny na camada base nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada

Verificamos também o efeito do valor de Ny na camada BSF (figura 52). Para observar
uma influéncia significativa, tivemos que incluir defeitos muito préximo do nivel de dopagem. A
maior influéncia desse fator é na V;. do dispositivo.

Os resultados apresentados acima sao coerentes com a analise realizada no capitulo
4. As camadas superiores (janela e emissor) tem uma influéncia maior na entrada de luz
no dispositivo. Quando ha perdas nessas camadas, o maior impacto nas figuras de mérito
ocorre na Jsc. Por outro lado, a camada base contém o maior volume da regiao de deplecao do

dispositivo. Por esse motivo, perdas nessa camada e no BSF impactam mais no acumulo de



92

—=—Nt=1e17m’— e Nt=1e18 m*- - Nt=1e19m’ [——Nt=1e17m®— e Nt=1e18 m’- +- Nt=1e19 m’
T 30 F T T T T T i
4 25 |
20
— i =
S 5
w 2 15 -
a E
W40 T -
10
20 -
5F
O 1 1 1 1 1 A O 1 1 1
300 400 500 600 700 800 900 1000 0,0 0,2 0,4 0,6
A [nm] VIV
(@) (b)

Figura 52 — Variagcao da Ny na camada BSF nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula Otimizada

portadores no dispositivo, influenciando a V..

Por fim, apresentamos o estudo da influéncia do nivel de energia da impureza na
camada base nas curvas de mérito do dispositivo. Nesse trabalho, adotamos como padrao o
nivel do estado de defeito no meio do gap (Ey = 0,7 eV acima da banda de valéncia), pois,
€ a condicao de maior perda. A figura 53 mostra a variacao desse valor entre 0,1 e 0,7 eV
para Ny = 1E16cm 2, mostrando que, de fato, quanto mais proximo do meio do gap maior a

influéncia na V..
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Figura 53 — Influéncia de E, na camada base nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada
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