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RESUMO

Otimização de células solares de arseneto de gálio (GaAs) de alta eficiência através de

simulação teórica

As simulações teóricas das caracterı́sticas de tensão-corrente de uma célula solar for-
necem informações importantes para um melhor projeto da estrutura do dispositivo, tais como
espessuras de camadas e nı́veis de dopagem, a fim de obter alta eficiência de conversão foto-
voltaica. A inclusão de parâmetros precisos para os materiais e para a estrutura é fundamental
para obter resultados confiáveis e um entendimento detalhado da operação do dispositivo
simulado. Neste estudo, diversas estruturas de células solares de GaAs foram simuladas pelo
modelo de deriva-difusão com SCAPS-1D para otimizar o desempenho sob iluminação solar
para aplicações terrestres. Um estudo de otimização foi necessário para sondar diferentes
materiais, espessuras e nı́veis de dopagem para as camadas. Utilizamos como parâmetros
de entrada as estruturas e os resultados de alguns dispositivos de referência, produzidos em
laboratórios reconhecidos. Com os resultados, foi possı́vel avaliar a possibilidade de melhorias
dos dispositivos de referência através da variação dos parâmetros da estrutura para atingir
eficiências ainda maiores.

Palavras-chave: Energia Solar Fotovoltaica, Células Solares, GaAs, Simulação Teórica, SCAPS-
1D, Otimização.



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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Tabela 10 – Figuras de mérito da célula C2131. 72
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1- Introdução

As transformações climáticas mundiais atribuı́das à forte ação humana na natureza,

pelo crescimento acelerado por demanda de energia, além do preocupante esgotamento dos

combustı́veis fósseis são fatores importantes para o estı́mulo ao avanço das tecnologias de

fonte renovável [1]. Entre todas as tecnologias de fontes renováveis, a energia fotovoltaica que

transforma luz solar em energia elétrica tem sido atraente para atender a necessidade de um

desenvolvimento sustentável, a partir de uma fonte alternativa inesgotável que é o Sol.

Embora a energia solar ainda represente uma pequena proporção na matriz energética

mundial [2], seu desenvolvimento tem sido acelerado devido à sua flexibilidade de aplicação.

No entanto, um dos desafios dessa tecnologia nos últimos anos tem sido seu alto custo de

produção. O aumento da eficiência de conversão dos dispositivos fotovoltaicos ao longo dos

últimos anos tem auxiliado na redução dos custos, permitindo uma maior inserção desta

tecnologia no setor energético [3].

As células solares são a unidade fundamental de um sistema fotovoltaico. Nos últimos

anos, o estudo sistemático dos fatores que limitam a sua eficiência tem permitido uma rápida

otimização de sua estrutura e dos materiais utilizados. Entretanto, existe um limite superior

teórico para a eficiência de conversão das células solares de junção simples, ou seja, aquelas

feitas com apenas um material ativo, determinado pelo modelo de balanço detalhado de

Shockley–Queisser [4]. Em 1961, William Shockley e Hans Queisser demonstraram que uma

junção p-n simples não poderia alcançar uma eficiência acima de 33,5% quando sujeita à

iluminação solar terrestre não concentrada. Em tal estudo, eles consideraram a situação ideal

de um dispositivo sujeito apenas a perdas por recombinação radiativa. Naquela época, os

dispositivos fotovoltaicos reais, feitos de silı́cio monocristalino (Si-mc), tinham eficiências da

ordem de 10%.

Ao longo do tempo, diversas tecnologias solares se estabeleceram. A primeira geração

é composta por dispositivos de Si-mc (silı́cio monocristalino), com eficiências e custos médios.

Com o objetivo de baratear os custos, células solares de filmes finos, tais como CdTe, CIGS

(CuInGaSe) e outros foram lançadas no mercado. Entretanto, a contrapartida para a redução

dos custos de produção foi a diminuição da eficiência. A figura 1 apresenta um histórico de

eficiências de células solares de 1976 até os dias atuais, onde é possı́vel comparar a eficiência
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das duas tecnologias citadas. É interessante observar, porém, que o avanço tecnológico

possibilitou a aproximação das eficiências desses tipos de células nos dias atuais, onde vemos

o Si-mc com 26,1% e o CIGS com 23,4%. Há uma indefinição sobre que dispositivos compõem

a terceira geração fotovoltaica. Costuma-se dizer que são aqueles com a capacidade de

ultrapassar o limite de Shockley-Queisser por possibilitar o uso de mais materiais ativos ou

de outras formas de conversão (porém de produção mais cara), tais como as células de

pontos quânticos, as células de múltiplas junções, as células solares de portadores quentes, as

células solares de múltiplos éxcitons [5]. Há ainda uma grande variação de tecnologias solares

que trazem outras vantagens como a redução do custo, de onde se pode citar as células

orgânicas, as células sensibilizadas por corantes, as células de perovskitas, dentre outras. A

atualização anual dos recordes das eficiências de cada tipo de célula solar é divulgada pelo

Laboratório Nacional de Energias Renováveis (National Renewable Energy Laboratory - NREL),

dos Estados Unidos da América, e é apresentada na figura 1.

Dentre as células de junção simples, as de arseneto de gálio (GaAs) são a tecnologia

que apresenta a maior taxa de conversão de energia. Esse material também apresenta melhor

estabilidade com a temperatura e resistência à radiação [6]. Essas caracterı́sticas foram os

principais fatores que levaram à substituição das células de Si pelas de GaAs nas aplicações

aeroespaciais em um passado não muito distante [7]. Nos últimos anos, a eficiência de

conversão das células solares de junção simples de GaAs foi trazida para mais perto do limite

de balanço detalhado do Shockley-Queisser de 33,5%. A última eficiência registrada para tais

dispositivos é de 29,1% alcançada pela empresa Alta Devices, na qual uma impressionante

tensão de circuito aberto (Voc) de 1,1272 V foi demonstrada [8]. Este resultado impõe um

desafio para pesquisadores e empresas melhorarem ainda mais o desempenho das células

solares de GaAs e de junção simples de forma geral, explorando apenas materiais com melhor

qualidade e melhor estrutura de camadas. Mais recentemente, princı́pios fotônicos, como a

reciclagem de fótons [9][10][11][12] e a conservação de etendué [13], também foram usados

no projeto de células solares de GaAs, facilitando o aumento das eficiências.

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 única publicação foi em anais de conferência de 2011 no qual eles mostram

poucos detalhes de fabricação de dispositivo e apontam para o uso de um lado posterior

muito reflexivo que permite a exploração da reciclagem de fótons [15]. Assim, a divulgação da

estrutura de tal dispositivo, por meio de uma engenharia reversa realizada por estudos teóricos,



17
permitiria à comunidade fotovoltaica trabalhar em melhorias adicionais do dispositivo.

No contexto da otimização de células solares de GaAs, a referência [16] apresenta um

extenso estudo teórico e experimental sobre o uso da heterojunção de AlGaAs / GaAs, que

resultou em um grande aumento da Voc para 1,108 V e eficiência de 28,7%. Além disso, as

referências [17][18] mostram estudo de materiais e métodos para aplicar um refletor traseiro às

células solares de GaAs e explorar eficientemente o efeito de reciclagem de fótons, melhorando

também a Voc dos dispositivos.

Para realizar um estudo sobre as estruturas e outros detalhes dos dispositivos fotovol-

taicos, a simulação teórica pode ser utilizada, de onde se obtém as caracterı́sticas de uma

célula solar, sendo fundamental para o projeto de dispositivos altamente eficientes, auxiliando

na escolha dos parâmetros estruturais. Estudos aprofundados sobre estrutura de bandas,

estatı́sticas de transporte, taxas de recombinação, aspectos dos materiais, efeitos de dopagens,

entre outros, permitem um entendimento completo dos processos que ocorrem em um disposi-

tivo com a simulação teórica. Após aferir os dados de um dispositivo fotovoltaico através da

simulação, é possı́vel realizar uma investigação para atingir o ponto de máximo desempenho,

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

1.1- Objetivo

Este trabalho apresenta simulações teóricas de células solares de GaAs baseadas no

modelo de deriva-difusão, nas quais diferentes estruturas de camadas de materiais, espessuras

e nı́veis de dopagem são estudadas. Essa análise possibilita otimizar a estrutura da célula

em estudo. É importante ressaltar que os parâmetros usados na simulação, tais como as

propriedades dos materiais, os modelos de interação entre radiação e matéria, dentre outros,

são extremamente relevantes para a posterior comparação com células reais produzidas em

laboratório. Neste trabalho, utilizou-se como referência células solares de GaAs produzidas

em laboratório cujas estruturas e/ou resultados de caracterização foram publicados. Com isso,

foi possı́vel calibrar os modelos teóricos e os parâmetros utilizados para dar prosseguimento

ao estudo. Outrossim, com o auxı́lio do ferramental teórico, foi possı́vel analisar as fontes de

perdas em tais dispositivos e, com isso, propor melhorias em suas estruturas.

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

detém a eficiência mais alta dentre as células de GaAs produzidas. Com a estrutura encontrada,

será possı́vel investigar melhor as mudanças em seus parâmetros, a fim de sugerir melhorias

adicionais nos dispositivos.

1.2- Motivação

O periódico Progress in Photovoltaics: Research and Applications publica regularmente

(entre 2 e 3 vezes ao ano) as eficiências recordes confirmadas de todas as tecnologias

de células e módulos fotovoltaicos. Com isso, fornece rastreabilidade para os dispositivos

campeões de eficiência, geralmente produzidos em escala de laboratório, assim como aqueles

em produção comercial. Dessa forma, esse periódico estimula os pesquisadores a alcançar

melhores resultados no desempenho dos dispositivos, além de apresentar o atual estado da

arte.

Com os resultados divulgados pelo periódico e pelos laboratórios de pesquisa, é

possı́vel investigar a estrutura das células produzidas, nem sempre divulgadas pelos labo-

ratórios e empresas, através de um processo de otimização utilizando simulação computacional.

Com isso, economiza-se tempo e material de uma otimização experimental complexa, criando

e testando protótipos dispendiosos de células solares. De uma simulação bem calibrada, com a

inserção dos parâmetros e propriedades dos materiais oriundos de fontes acreditáveis, podem

ser extraı́dos resultados bastantes confiáveis, possibilitando assim reduzir as fontes de perdas

que afetam o desempenho dos dispositivos.

1.3- Contribuição e continuidade

Durante o desenvolvimento desse trabalho, foi produzido um artigo para o Encontro

Anual da Sociedade Brasileira de Microeletrônica (SBMicro), que é um fórum dedicado a

dispositivos e processos de semicondutores, voltado principalmente para dispositivos de

microeletrônica e integração de processos, realizado anualmente no Brasil. Em sua 34a edição
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no ano de 2019, o simpósio foi realizado em São Paulo, Brasil. No artigo [19], reproduzido no

Apêndice A, intitulado High-Efficiency GaAs Solar Cell Optimization by Theoretical Simulation,

de nossa autoria, foram apresentados os resultados obtidos através do processo de otimização

das estruturas de GaAs tomando como referência as células solares cujos resultados foram

publicados em periódicos internacionais. Além de explicitar as estruturas dos dispositivos, o

nosso estudo apontou as suas principais fontes de perda, orientando ações para reduzi-las, o

que aumentaria a sua eficiência de conversão.

1.4- Organização da dissertação

O presente trabalho foi dividido de acordo com a evolução da complexidade na apresentação

dos resultados, à medida que foram adicionados novos elementos a estrutura da célula simu-

lada, desde a junção p-n simples de GaAs até a estrutura completa produzida em laboratório

envolvendo mais camadas. Após a introdução realizada neste capı́tulo, o capı́tulo 2 descreve

uma revisão teórica que fornece fundamentos para o entendimento dos principais pontos de

fı́sica do estado sólido aplicada aos dispositivos fotovoltaicos. No capı́tulo 3, serão apresenta-

dos a metodologia adotada neste estudo e os dados preliminares obtidos com o processo de

otimização da estrutura de dispositivos genéricos de GaAs. No capı́tulo 4, serão discutidos os

resultados obtidos das células usadas como referência em nosso estudo. As considerações

finais do trabalho serão apresentadas no capı́tulo 5.
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Figura 1 – Evolução dos diversos tipos de dispositivos fotovoltaicos. Fonte: NREL, EUA.[14]
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2- Revisão Teórica

Nesse capı́tulo, faremos uma abordagem dos aspectos teóricos e identificaremos os

parâmetros relacionados que serão fundamentais para o entendimento dos capı́tulos posterio-

res. Trataremos dos principais fundamentos fı́sicos dos semicondutores e principalmente, da

parte teórica relacionada às células solares. Assim, é possı́vel compreender os mecanismos e

os efeitos da conversão de energia fotovoltaica.

2.1- Propriedades fundamentais dos semicondutores

Os princı́pios fı́sicos da operação e o funcionamento das células solares serão descritos

nesse capı́tulo. Antes de entramos nas funcionalidades das células solares, trataremos das

propriedades fundamentais dos semicondutores, abordando uma visão geral da estrutura

de banda e da geração, recombinação e transporte dos portadores. Posteriormente, serão

abordadas as propriedades eletrostáticas de uma junção p-n e as caracterı́sticas operativas

básicas da célula solar. A partir desse aspecto, tem-se uma expressão para a corrente elétrica

gerada como função da tensão 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 sólidos cristalinos são classificados de acordo com a regularidade dos

arranjos dos seus átomos e/ou ı́ons. Algumas das propriedades dos sólidos dependem

fortemente da sua estrutura cristalina. Porém, ao invés de estudar a rede como um todo,

é possı́vel olhar para o menor subgrupo de átomos que forma o padrão que se repete em

todas as dimensões espaciais. Dessa forma, a descrição através das células unitárias é mais
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simplificada [20].

Os materiais estudados neste trabalho apresentam redes cúbicas, um dos tipos de rede

possı́veIS e mais comum entre os materiais semicondutores. A figura 2 apresenta a estrutura

da célula unitária do arseneto de gálio (GaAs), representando a estrutura conhecida como

zincblende, onde os átomos do grupo III – Ga – preenchem uma rede cúbica de face centrada

(FCC) e os átomos do grupo V – As – preenchem outra rede FCC deslocada de um quarto

do valor da diagonal principal naquela direção. Um dado importante neste tipo de rede é o

tamanho da aresta do cubo, denominado parâmetro de rede. Na figura 2, ele é representado

pelo sı́mbolo a.

Figura 2 – Estrutura da célula unitária do arseneto de gálio (GaAs), sendo a aresta o parâmetro
de rede (a) [21].

Mecanicamente, é possı́vel empilhar materiais para combinar suas propriedades ou

para configurar uma estrutura útil para um dispositivo. O empilhamento de sólidos cristalinos

em uma única pilha, chamados materiais monolı́ticos, deve obedecer a algumas regras para

garantir a qualidade da estrutura empilhada: igualdade do tipo de rede cristalina; casamento

dos parâmetros de rede; casamento dos coeficientes térmicos, tal como o de dilatação; dentre

outros. A não 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 ligação dos átomos individuais dentro da rede

cristalina, que permite indicar os estados de energia dos elétrons e assim estabelece suas

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

é derivado de soluções da equação de Schrödinger independente do tempo aplicada para o

potencial periódico da rede cristalina, como na equação (1).

�2ψ +
2mo

(h/2π)2
[E � U(~r)]ψ = 0 (1)

onde m0 é massa de repouso do elétron, h é a constante de Planck, E é a energia do elétron e

U é a energia potencial periódica dentro do semicondutor.

A solução dessa equação define a relação entre a energia e momento do elétron na rede

[22], tal como no exemplo simplificado da figura 3a, onde se vê os estados permitidos e não

permitidos para os elétrons. Dada a alta densidade de estados dentro de uma mesma banda,

considera-se que é um contı́nuo de estados, que passa a ser representado pelo diagrama

da figura 3b. Entre as bandas denominadas de valência – BV (por conter os últimos elétrons

oriundos do preenchimento) – e de condução – BC (primeira banda de estados vazia), há

um intervalo de energias proibidas. Essa barreira entre as bandas é chamada de energia de

banda proibida EG e passará a ser chamado daqui pra frente pelo seu termo em inglês gap de

energia, mais comum na área.

Figura 3 – Diagrama simplificado de bandas para T > 0 K. (a), se vê a representação da
aproximação parabólica do problema de elétrons em sólidos. (b), apresenta uma representação
simplificada das bandas de energia.

O buraco na banda de valência representa a ausência de um elétron ou a criação de

um estado vazio na banda de valência. O movimento de um buraco pode ser considerado

como o movimento de um elétron ausente na banda de valência [22].

O movimento do elétron em um cristal pode ser compreendido através de um modelo

simplificado, a aproximação de massa efetiva. Dessa forma, sob ação de uma força 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 não são iguais, então suas massas efetivas também são diferentes.

Uma caracterı́stica particular da estrutura de bandas de um material está relacionada com

as posições do máximo da BV e do mı́nimo da BC. Quando o máximo da BC coincide, em

momento, com o mı́nimo 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 mı́nimo da BC não

coincidem, classificamos os semicondutores como indiretos, como, por exemplo, o silı́cio (Si) e

o germânio (Ge). A probabilidade de emissão e absorção de fótons é maior no semicondutor

de gap direto que no semicondutor de gap indireto.

A figura 4 apresenta o gap de energia em função do parâmetro de rede para diversos

materiais semicondutores III-V. Os pontos representam os materiais binários, enquanto as

linhas ligando os pontos representam ligas ternárias formadas pela combinação de dois binários.

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

Figura 4 – Gap de energia em função do parâmetro de rede de diversos semicondutores III-V.

2.1.3 Cálculo da densidade de portadores em um semicondutor intrı́nseco

A corrente elétrica em um dispositivo semicondutor depende da concentração de

portadores – elétrons na BC e buracos na BV. Por sua vez, tais concentrações dependem

do número de estados disponı́veis para serem ocupados e da probabilidade de ocupação de

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

ni(T ) =

∫ 1
EC

gc(E)fn(E, T )dE (2)

pi(T ) =

∫ EV

�1
gv(E)fp(E, T )dE (3)

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

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

gc(E) = m�n

√
2m�n(E � Ec)

π2~3
[cm�3eV �1] (4)

e para E < Ev (energia máxima na BV):

gv(E) = m�p

√
2m�p(Ev � E)

π2~3
[cm�3eV �1] (5)

sendo m�n e m�p as massas efetivas do elétron e do buraco, respectivamente, e ~ é a constante

de Planck normalizada. Estas funções são apresentadas na figura 5.

A probabilidade de um elétron ocupar um estado de energia na BC é dada pela função

de Fermi-Dirac:

fn(E) =
1

1 + e(E�Ef )=kT
(6)

onde Ef é 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 à relação da equação (6):

fp(E) = 1� fn(E) (7)

A energia de Fermi Ef é definida como a energia do último estado preenchido a T = 0

K. É possı́vel obter Ef a partir da aplicação das condições do material (densidade total de

elétrons) e de temperatura na equação (2)

As distribuições de Fermi-Dirac para elétrons e buracos são apresentadas na figura 5,

que mostra também o resultado do produto das funções citadas nos parágrafos anteriores. As

integrais das curvas, representadas pelas áreas coloridas dão os valores de n(T ) e p(T ) de

acordo com as equações (2) e (3).



26

Figura 5 – Representação do cálculo para a densidade de portadores na BV e na BC.

À temperatura ambiente (T = 300 K), é possı́vel obter uma solução simplificada das

integrais nas equações (2) e (3) através da aproximação de Boltzmann, resultando em:

ni = Nce
Ec�Ef

kT (8)

pi = Nve
Ef�Ev

kT (9)

onde Nc e Nv são as densidades efetivas de estados de elétron na BC e de buracos na BV,

respectivamente, dadas por:

Nc = 2

(
m�ckT

2π~2

)3=2

[cm�3] (10)

Nv = 2

(
m�vkT

2π~2

)3=2

[cm�3] (11)

Assim, temos as concentrações intrı́nsecas de portadores ni e pi, que representam as

concentrações em equilı́brio térmico de elétrons na banda de condução e buracos na banda

de valência. O produto das concentrações intrı́nsecas em equilı́brio térmico é constante e

depende apenas de parâmetros do material. Esse resultado é conhecido como lei de ação das

massas [22].

nipi = n2
i = NcNve

�EGap
kT (12)
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2.1.4 Dopagem

Até o momento, apenas o conceito de um semicondutor intrı́nseco foi introduzido.

Nessas circunstâncias, 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 são introduzidas na rede cristalina do

material no lugar dos átomos originais. Esse tipo de semicondutor com impurezas é chamado

de extrı́nseco.

Com o controle do tipo de impureza e de sua quantidade, pode-se dopar um semicon-

dutor do tipo p, em que NA átomos originais da rede são substituı́dos por NA átomos com

elétrons de valência a menos, ou do tipo n, onde a substituição de ND átomos originais se dá

por ND átomos com elétrons de valência a mais.

A representação esquemática dos nı́veis de impurezas de semicondutores dopados

são apresentados na figura 6, em que a dopagem insere um nı́vel de energia aceitadora EA

dentro da banda proibida, próximo BV no caso do tipo p (figura 6a), no caso do tipo n um nivel

de enegia doadora ED próximo à BC como representado na figura 6b.

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

Da figura 6, pode-se perceber que os nı́veis de energia das impurezas (EA no tipo p

e ED no tipo n) começam preenchidos. Apenas após sua ionização, ou seja, após a saı́da

do portador para as bandas é que, de fato, a condutividade do semicondutor aumenta. Nos

casos estudados neste trabalho, a temperatura (T = 300 K) é alta o suficiente para ionizar

as impurezas, de modo que se pode considerar que todas as impurezas são ionizadas e a

densidade de portadores em cada material isolado é igual ao número de impurezas inseridas,

ou seja, NA no material dopado tipo p e ND no dopado tipo n, sendo ni � NA e ni � ND,
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respectivamente.

A lei de ação das massas ainda é válida, mas a concentração intrı́nseca de portadores

costuma ser muito menor que a concentração de dopantes introduzida. Sendo assim, as

equações (8) e (9) não permitem um cálculo exato da concentração de portadores. Para isso,

usa-se a relação de neutralidade de cargas:

n0 +N�A = p0 +N+
D (13)

Com as considerações realizadas, pode-se calcular a concentração de elétrons na

banda de condução n0 e de buracos na banda de valência p0 para o caso de semicondutores

extrı́nsecos do tipo n (para T altas):


n0 ’ ND

p0 ’ n2
i /ND

(14)

e do tipo p:


n0 ’ n2

i /NA

p0 ’ NA

(15)

2.1.5 Transporte de portadores

Uma vez conhecido o perfil espacial da carga, pode-se calcular suas propriedades

elétricas. Os fenômenos de transporte de portadores são a base para determinar os principais

mecanismos que dão origem ao fluxo de corrente. São dois os tipos de transporte de portadores:

o movimento de deriva num campo elétrico e a difusão de cargas devido a um gradiente espacial

na concentração de portadores.
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Corrente de deriva

A corrente de deriva ou a corrente de condução é resultado do movimento dos por-

tadores quando submetidos à ação de um campo elétrico ~ε. A natureza dessa corrente se

compara à corrente dos metais, mas no caso do semicondutor é formada tanto por elétrons

como também por buracos. A corrente de deriva depende da condutividade σ do material. A

densidade de corrente de deriva para buracos ( ~Jdp) e para elétrons ( ~Jdn) é dada pela lei de

Ohm:

~Jdn/p
= σn=p~ε (16)

Os portadores que se movem com velocidade térmica estão constantemente colidindo

com a rede cristalina do material. O tempo médio entre duas colisões sucessivas é τc. Ao

aplicar um campo elétrico os portadores atingem uma velocidade de deriva vd, sendo essa

muito menor que a velocidade térmica entre colisões [22]. Assim, ao relacionar a velocidade

de deriva, a massa efetiva e τc, obtém-se a grandeza de proporcionalidade entre a velocidade

de deriva e o campo elétrico denominada de mobilidade.

µn=p =
eτc
m�n=p

=

 �n
en0

,eletrons
�p
ep0
,buracos

(17)

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 parâmetros intrı́nsecos do material,

ela é alterada com a concentração de impurezas e a temperatura, uma vez que o tempo de

colisão depende das variações dessas grandezas. Por fim, a corrente de deriva total é definida

a partir da seguinte expressão:

~Jd = ~Jdn + ~Jdp = e(n0µn + p0µp)~ε (18)
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Corrente de difusão

A corrente de difusão resulta de um movimento de portadores que ocorre no sentido da

região com maior concentração para aquela com menor concentração. Essa corrente depende,

então, do gradiente de concentração de portadores e do coeficiente de difusão do material.

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

~JDn/p
= eDn=p �


~On, [eletrons]

�~Op, [buracos].

(19)

onde Dn e Dp são os coeficientes de difusão do elétron e do buraco.

Por fim, a corrente de difusão total é definida a partir da seguinte expressão:

~JD = ~JDn + ~JDp = e(Dn~On�Dp~Op) (20)

2.1.6 A junção p-n

Quando semicondutores do tipo p e do tipo n são colocados em contato, forma-se uma

junção p-n, construção principal de diversos dispositivos semicondutores, tais como LASER,

células solares, diodos, transistores, entre outros [22].

Quando realizamos uma junção p-n, tal como representado pela figura 7, devido ao

grande desequilı́brio do tipo de portador entre as duas regiões, os elétrons fluem da região

n para a p, deixando os átomos dopantes carregados na região próxima à junção. 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 opõe ao movimento dos portadores e, após um tempo,

o equilı́brio se estabelece, onde uma região de cargas fixas se forma, chamada de região de

depleção. Como vimos na sub-seção 2.1.4, o nı́vel de Fermi fica próximo às bandas, quando

os materiais estão isolados. Com a formação da junção p-n, as bandas se alteram de forma

que a energia de Fermi ao longo de todo material fique constante. O campo elétrico máximo

formado no processo dá origem a uma diferença de potencial V0 na junção.
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Figura 7 – Diagrama de bandas da junção p-n mostrando o nı́vel de Fermi, a região de depleção
e a barreira de potencial.

Para obter o resultado do potencial elétrico da junção p-n é necessário resolver a

equação de Poisson com as condições de contorno apropriadas [23]:

O2ϕ(~r) =
ρ

ε
(21)

.

O potencial intrı́nseco, que é a diferença 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

junção [22]:

V0 =
kT

e
ln

(
pp0

nn0

)
=
kT

e
ln

(
nn0

pp0

)
� kT

e
ln

(
NAND

n2
i

)
(22)

onde nn0 é a concentração de equilı́brio de elétrons no lado n e pp0 de buracos no lado p.

O potencial intrı́nseco pode ser relacionado com o tamanho da região de depleção a

partir da concentração de dopantes de cada camada. Dessa forma, podemos expressar as

espessuras da região de depleção em cada região [22]:

xn =
NA

NA +ND
d, xp =

ND

NA +ND
d, d =

√
2εV0

e

(NA +ND)

NAND
(23)

onde ε é a permissibilidade dielétrica do material e d é o tamanho total da região de depleção.



32

2.2- Propriedades fundamentais das células solares

A maioria das células solares é formada por estruturas de camadas que definem uma

junção p-n e contatos metálicos para a extração da corrente gerada. Uma representação de

uma célula solar é apresentada na figura 8. Por convenção, a camada ativa que recebe a luz

primeiro, normalmente mais fortemente dopada, é chamada de emissor e a mais profunda,

normalmente menos dopada, é chamada de base. Além disso, a estrutura básica da maioria

das células solares é formada por um emissor fino e uma base espessa. Isso se dá para

que a maior parte dos fótons seja absorvida na base, que, por ser menos dopada, oferece

maior mobilidade aos portadores gerados. Para que haja absorção, é necessário que o fóton

incidente sobre o material semicondutor forneça uma energia maior ou igual a da energia de

banda proibida do material.

Figura 8 – Esquema de uma célula solar tı́pica.

As caracterı́sticas elétricas de uma célula solar dependem de como a corrente elétrica se

comporta em função da tensão em seus terminais. Após receber a energia oriunda dos fótons

solares, é gerada na célula solar uma distribuição de portadores que, sob os fatores descritos,

tais como a ação campo elétrico intrı́nseco, a difusão dos portadores para as regiões 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 próximas subseções, esses

fenômenos serão melhor descritos.
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2.2.1 Geração de pares elétron-buraco

A luz incidente em um dos lados de uma célula solar com uma irradiância espectral I0

(W/m2/nm) vai sendo absorvida ao longo da passagem pelas suas camadas, gerando pares

elétron-buraco. Assim, através do coeficiente de absorção α(λ)(m�1) do material da camada,

pode-se obter a intensidade da radiação numa posição qualquer e para um dado comprimento

de onda λ através da lei de Lambert–Beer:

I(λ, x) = I0(λ)e��(�)x (24)

O coeficiente de absorção está relacionado à parte imaginária do ı́ndice de refração

(coeficiente de extinção κ):

α(λ) =
4πκ(λ)

λ
(25)

Para um dado comprimento de onda à uma dada profundidade, a taxa de fotogeração

g(λ,x) é dada por:

g(λ, x) = α(λ)�(λ, x) (26)

onde �(λ, x) é o fluxo de fótons com comprimento de onda λ numa dada profundidade x.

O fluxo de fótons original (fótons/s/cm2/nm) pode ser calculado pela relação entre a

irradiância total e a energia dos fótons:

�0(λ) = I0(λ)/

(
hc

λ

)
(27)

Considerando a intensidade da radiação na superfı́cie frontal g(λ,0) que depende das

condições de contorno, e a lei de Lambert – Beer temos a seguinte expressão para g:

g(λ, x) = g(λ, 0)α(λ)e��(�)x (28)

Com a integração sobre todos os comprimentos de onda, obtemos a taxa de geração

total da célula como função da profundidade em relação à superfı́cie frontal do dispositivo:
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G(x) =

∫ 1
0

g(λ, 0)α(λ)e��(�)xdλ (29)

2.2.2 Recombinação de pares elétron-buraco

As células solares são dispositivos onde ocorrem diversos processos eletrônicos

intrı́nsecos à sua operação. Assim como há o fenômeno de geração, há o fenômeno inverso, a

recombinação, que causa perdas na sua capacidade de conversão de energia. A energia em

excesso do par elétron-buraco, quando não utilizada utilmente, pode ser removida através de

três tipos de recombinação: (a) recombinação radiativa; (b) recombinação não-radiativa do tipo

Auger; e (c) recombinação não-radiativa do tipo Shockley-Read-Hall (SRH).

Recombinação radiativa

A recombinação radiativa em uma célula solar é um processo inverso da absorção

da luz incidente. A emissão de fótons como resultado da recombinação banda-banda é um

fenômeno comum em semicondutores de banda proibida direta, como é o caso do GaAs. A

taxa na qual elétrons e buracos são aniquilados via recombinação radiativa é proporcional

ao produto das densidades de elétrons e de buracos na BC e na BV, respectivamente. Em

equilı́brio térmico, a taxa de recombinação é igual à taxa de geração térmica, que pode ser

expressa por [24]:

Urad(x) = Br[n(x)p(x)� n2
i ] (30)

onde Br (m3/s) é o coeficiente de recombinação radiativa, que é uma propriedade do material.

A parcela [n(x)p(x)� n2
i ] representa o desequilı́brio entre a densidade de portadores

na operação do dispositivo e a densidade de portadores no equilı́brio térmico, de acordo com a

lei de ação das massas.
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Recombinação não-radiativa do tipo Auger

A recombinação Auger é um processo não-radiativo, na qual a energia é dissipada não

pela emissão de um fóton, mas sim pela energia cinética de um portador livre. A colisão de

dois elétrons (ou dois buracos) pode resultar na recombinação de um deles com um buraco

(elétron), e essa energia resultante é liberada para aumentar a energia cinética do segundo

elétron (buraco). Após a energia extra é dissipada pelo processo de termalização. A taxa de

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

UAuger(x) = BAuger;n [n2(x)p(x)� n3
i ] (31)

onde BAuger;n é o coeficiente de recombinação Auger para elétrons dado em m6/s.

A descrição para buracos é análoga, onde se deve substituir os tipos de portadores

considerados na equação (31).

Recombinação não-radiativa SRH (Shockley–Read–Hall)

Na prática, os semicondutores têm impurezas e defeitos que são incorporados a sua

rede cristalina durante o processo de fabricação. Alcançar altı́ssima pureza em dispositivos

semicondutores é um desafio para os pesquisadores na área de materiais. Essas impurezas

levam à introdução de nı́veis de energia dos defeitos, que ficam localizados dentro do gap

do semicondutor, e estão relacionados ao um estado de captura de um portador livre. Esses

estados de defeitos podem capturar elétrons ou buracos e depois fazê-los recombinar cedendo

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

USRH(x) = BPntp�BP (Nt � nt)Nve
�(Et�Ev)=kT ) (32)

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

preenchidas, Nt é a densidade total de impurezas e Et é a energia da impureza não preenchida.
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2.2.3 Equação de continuidade

Com as grandezas anteriormente definidas, é possı́vel estabelecer uma relação impor-

tante para o cálculo da corrente elétrica em uma célula solar, a equação de continuidade. A

equação (33) explicita a relação esperada entre a concentração de portadores n, as taxas de

geração G e recombinação U de portadores e a densidade de corrente elétrica ~J :

∂n

∂t
=
~O � ~Jn
e

+G� Urad � UAuger � USRH (33)

Equação análoga pode ser obtida entre a concentração e a densidade de corrente de

buracos, p e ~Jp, respectivamente. A equação (33), junto com a equação de Poisson (21), são

as equações fundamentais a serem resolvidas para obter as propriedades elétricas de uma

célula solar.

2.2.4 Reciclagem de fótons

O efeito da reciclagem de fótons consiste na reabsorção de fótons gerados em um

dispositivo semicondutor como produto de recombinações [25]. Ou seja, a reciclagem de

fótons é a geração de um novo par elétron-buraco pelo fóton auto absorvido. Assim, o fóton

pode escapar do material ou ser absorvido novamente aumentando a eficiência da célula. A

quantidade de radiação que escapa da célula solar depende de sua estrutura e do ı́ndice de

refração n̂ dos materiais [26]. É possı́vel inserir o efeito de reciclagem de fótons nos cálculos

das propriedades elétricas de uma célula solar através da inserção de um termo adicional na

equação (33). O termo GPR representaria a taxa de geração extra oriunda da reciclagem de

fótons.

Para calcular GPR, seguiremos o modelo introduzido na referência [25], que leva em

consideração a equação de continuidade para a densidade de fótons b(E, x, θ) no dispositivo,

adicionalmente ao conjunto tradicional de equações descritas anteriormente. b(E, x, θ) repre-

senta a densidade de fótons de energia E oriundos de um ângulo θ em uma posição x. A figura

9 apresenta a convenção de ângulos e distâncias adotada.
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Figura 9 – Convenção para definição de ângulos e distâncias na simulação de um dispositivo
semicondutor em um modelo de Reciclagem de fótons unidimensional.

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

sucessão de camadas homogêneas, paralelas ao plano, cujas dimensões laterais são muito

maiores que sua espessura w. As supefı́cies frontal e traseira são identificadas a partir de suas

refletividades Rfront e Rback, respectivamente. Com isso, o problema é reduzido a um conjunto

de equações unidimensionais. Aplicando as condições de contorno descritas acima e usando

µ = cos(θ), a densidade de fótons pode ser escrita como:

b(E, x, µ) =

 +�
�exp

(
��x
�

)
�
[
Rfront

� 	OF +
∫ x

0 bnexp
(
�x0

�

)
dx0
]

, 0 < µ � 1,

��
�exp

(
��x
�

)
�
[
Rback

� 	OR +
∫ w
x bnexp

(
�x0

�

)
dx0
]

, 0 > µ � �1,

(34)

onde:

� = exp

∣∣∣∣2αwµ
∣∣∣∣�RfrontRback (35)

	OF = Rback

∫ w

0
bnexp

(
αx0

µ

)
dx0 + exp

(
2αw

µ

)∫ w

0
bnexp

(
�αx0

µ

)
dx0 (36)

	OR = Rfront

∫ w

0
bnexp

(
αx0

µ

)
dx0 +

∫ w

0
bnexp

(
�αx0

µ

)
dx0 (37)

bn(E, x, ϕ) =
2

h3c2

n̂2E2

exp
[
E�q’(x)

kT

]
� 1

(38)
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o termo bn(E, x, φ) descreve a densidade espectral de fótons emitidos espontaneamente pela

célula, de acordo com a relação de Roosbroeck-Shockley [27]. O termo ϕ(x) é a diferença

no nı́vel de Quasi-Fermi ao longo da célula que, para material não degenerado, pode ser

relacionado com as densidades de portadores locais n, p:

ϕ(x) =
kT

q
ln

[
n(x)p(x)

n0(x)p0(x)

]
(39)

Por fim, o termo da taxa de geração de fotóns devido a reciclagem GPR pode ser obtido

a partir de:

GPR = 2π

∫ 1
EG

dE

∫ 1

�1
α(E)b(E, x, µ)dµ (40)

2.3- Operação da célula solar - curva I � V e as figuras de mérito

A operação da maioria dos dispositivos semicondutores, incluindo as células solares

podem ser entendidas através da resolução de duas ferramentas matemáticas, a equação de

continuidade (eq. (33)) e a equação de Poisson (eq. (21)). Para se definir as caracterı́sticas

elétricas de uma célula solar, ou seja, obter a sua curva de corrente por tensão elétrica (I�V ), é

necessário considerar a sua estrutura de camadas e materiais. Com a aplicação das equações

até aqui apresentadas e os aspectos construtivos de uma célula solar é possivel obter uma

equação mais simples realizando algumas considerações [28].

A corrente total é dada por:

I(x) = eA[G(x)� Urad(x)� UAuger(x)� USRH(x)] (41)

onde A é a área da célula solar. Integrando a equação acima, obtemos a corrente em função

da tensão:

I(V ) =

∫ L

0
I(x)dx = eA

[∫ L

0
G(x)dx�

∫ L

0
Urad(x)dx�

∫ L

0
UAuger(x)dx�

∫ L

0
USRH(x)dx

]
(42)

onde L é o comprimento total do dispositivo.
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A integração sobre G(x ) resulta na corrente oriunda da iluminação externa Ifv. Reali-

zando algumas considerações e manipulações matemáticas, tais como as apresentadas com

mais detalhes na referencia [23], é possı́vel reescrever a equação (42) tal como aquela obtida

através da modelagem a partir do circuito elétrico equivalente:

I(V ) = Ifv � IS1(e
eV
kT � 1)� IS2(e

eV
2kT � 1)� IS3(e

2eV
3kT � 1) (43)

Na equação (43), I é a corrente nos terminais da célula solar e V é a tensão. O termo

envolvendo IS1 é a corrente de saturação devido a recombinação radiativa, IS2 é a corrente

de saturação devido a recombinação não-radiativa do tipo SRH, IS3 é a corrente de saturação

devido a recombinação não-radiativa do tipo Auger e Ifv é a corrente gerada pelos fótons

incidentes. Essa equação fornece informações importantes sobre o comportamento da célula

solar. Do ponto de vista elétrico, a célula pode ser modelada como uma fonte ideal (de corrente

Ifv) em paralelo com diodos de correntes de saturação IS1, IS2 e IS3 e fatores de idealidade

β = 1, β = 2 e β = 3/2, respectivamente. A figura 10 apresenta o circuito equivalente discutido.

Figura 10 – Modelo elétrico de célula solar fotovoltaica.

A partir da equação (43), pode-se definir as figuras de mérito para a análise da eficiência

de uma célula solar. A figura 11 apresenta uma curva IxV (curva vermelha - vide eixo à

esquerda) obtida com a equação (43) usando parâmetros arbitrários apenas para ressaltar os

seus pontos importantes. Adicionalmente, é apresentada a curva PxV (curva azul - vide eixo à

direita), obtida do produto entre as correntes e as tensões da curva anterior.
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Figura 11 – Curva I � V e P � V com os pontos notáveis.

2.3.1 Corrente de curto circuito

A corrente de curto circuito Isc é a maior corrente que pode ser extraı́da de uma célula

solar, sendo a corrente gerada quando a tensão nos terminais do dispositivo for zero. Ao

conectar uma carga de baixa impedância nos terminais pela representação do modelo de dois

diodos, toda a corrente flui para a carga, pois os diodos não irão polarizar, assim a corrente

nos terminais será a corrente fotovoltaica Ifv.

Os fatores que influenciam a corrente de curto circuito são o número de fótons que

incidem sobre a célula (espectro de luz) e sua eficiência quântica.

Eficiência quântica

A razão entre o número de elétrons coletados como corrente no circuito externo e

o número de fótons incidentes com determinado comprimento de onda é definido como a

eficiência quântica EQ(λ), que pode ser de dois tipos, externa e interna. A eficiência quântica

externa (EQE) considera todos os fótons que incidem na superfı́cie, já a eficiência quântica

interna (EQI) considera apenas os fótons que, de fato, entram no volume da célula. A EQI

pode ser obtida pela relação entre EQE e propriedades ópticas da superfı́cie frontal:
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EQI =
EQE

1�Rfront
(44)

onde o denominador representa a porcentagem de fótons que entram no dispositivo fotovoltaico

pela janela frontal, e Rfront é a reflexão frontal.

A EQ depende de propriedades ópticas dos materiais e camadas da célula (reflexão,

transmissão e absorção), da passivação da superfı́cie e da vida útil dos portadores de carga.

O conhecimento exato do coeficiente de absorção dos materiais é essencial para modelar com

êxito a EQ. Em princı́pio, é possı́vel deduzir os efeitos das perdas ópticas da EQE medindo

a transmissão, a reflexão e a absorção parasitária fora da junção absorvente do dispositivo,

definindo, assim, a EQI, que fornece informações das perdas elétricas dentro de uma célula

solar, tais como as mobilidades µ(e=b) e os comprimentos de difusão L(e=b) dos portadores nos

materiais e a velocidade de recombinação na superfı́cie [28].

A corrente de curto-circuito Isc depende da fração de absorção útil integrada em toda a

faixa espectral do material. Dessa forma, a corrente de curto-circuito fornece informação do

nı́vel de absorção da luz em uma célula solar.

Isc = qA

∫ 1
0

EQE(λ)�(λ)dλ (45)

2.3.2 Tensão de circuito aberto

A tensão de circuito aberto VOC é a tensão máxima disponı́vel em uma célula solar,

obtida quando a corrente nos terminais é nula. Toda corrente que sai da fonte de corrente

flui pelos diodos do modelo, sendo, então, uma corrente de recombinação. Simplificando a

equação (43) com a participação de apenas um diodo, pode-se expressar a VOC da seguinte

maneira:

Voc =
kT

e
ln

(
Ifv
Is1

+ 1

)
� kT

e
ln

(
Ifv
Is1

)
(46)

Mantendo-se a temperatura constante, podemos observar que VOC tem uma relação

logarı́tmica com as correntes. A VOC é influenciada diretamente pela quantidade de luz que

entra no dispositivo, que afeta Ifv, e pela taxa de recombinação do dispositivo, que afeta a
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corrente de saturação Is1. Ou seja, quanto maior o nı́vel de recombinação menor será a VOC .

2.3.3 Ponto de máxima potência

Um ponto importante na caracterı́stica da célula solar é o ponto de máxima potência

produzida pela célula (MPP), sendo a tensão de maior potência e a corrente de maior potência

representadas respectivamente por VMP e IMP . Para obter as coordenadas de VMP , é

necessário resolver a equação dada:

dP

dV

∣∣∣
V=VMP

=
d(IV )

dV

∣∣∣
V=VMP

=

(
I + V

dI

dV

) ∣∣∣
V=VMP

= 0 (47)

A corrente de máxima potência é determinada pela equação (43), realizando a substituição

V = VMP . Da figura 11, é possı́vel perceber que há um ponto de máximo na curva PV da

célula, pois o funcionamento da célula sob os pontos VOC e ISC é feito sem a geração de

potência.

2.3.4 Fator de preenchimento (fill factor) e eficiência

Uma figura de mérito importante na avaliação de células solares é o Fator de Preenchi-

mento (do inglês fill factor - FF ), cujo significado está intimamente ligado a eficiência da célula

solar. É expresso de acordo com a razão de potência:

FF =
PMP

IscVoc
=
IMPVMP

IscVoc
(48)

O FF representa a razão entre as áreas do retângulo formado pelos pontos (IMP , VMP )

e (ISC , VOC), como representado na figura 11. A relação entre o FF e a eficiência (η) da célula

solar é dado pela seguinte razão:

η =
PMP

Pi
=
FFIscVoc

Pi
(49)
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onde Pi é a potência da energia incidente na célula solar, na qual está ligado à caracterı́stica

do espectro de luz que atinge a célula. Dessa forma, quanto mais próximo de um estiver o FF ,

maior será a eficiência.

Em uma célula solar real, o FF é altamente influenciado pelas não-idealidades nas

resistências do dispositivo, tais como as resistências parası́ticas em série e em paralelo.

2.4- Limite de balanço detalhado

A eficiência de uma célula solar é um fator fundamental para a viabilidade de seu uso,

pois tais dispositivos têm um custo elevado de produção. Em 1961, Shockley e Queisser [4]

publicaram um estudo teórico calculando a eficiência máxima que células solares de junção

simples poderiam atingir partindo do balanço entre geração e recombinação. Esse limite ficou

conhecido como limite de balanço detalhado de Shockley-Queisser e é a análise fundamental

para a viabilidade de qualquer dispositivo inovador. Em geral, apenas duas perdas intrı́nsecas

são consideradas nesse modelo: a perda de fótons com energia abaixo da energia de banda

proibida do material; e a recombinação radiativa. Para isso, parte-se da suposição de que

as fontes não-radiativas são evitáveis. Além disso, considera-se que todo fóton com energia

apropriada é absorvido e gera um par elétron-buraco. Com isso, o cálculo segue usando

como parâmetro dos materiais apenas a energia de banda proibida. O resultado do balanço

detalhado para células de junção simples é apresentado na figura 12. Os pontos em vermelho

representam as eficiências teóricas máximas alcançadas experimentalmente.

A partir da figura 12, é possı́vel perceber que materiais de gap de energia maiores

estão limitados por não absorver todo espectro solar (alta transmissão). Já os materiais com

gap de energia menor são limitados pelo processo de termalização. Os materiais com gaps de

energia intermediários, tal como o GaAs, CdTe e Si, apresentam as maiores eficiências e são

indicados para compor os dispositivos de junção simples. Dentre estes, o GaAs apresenta a

vantagem de ser um material de gap direto.
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Figura 12 – Curva de eficiência máxima pelo limite de balanço detalhado em função do gap de
energia do material. Os pontos em vermelhos são os recordes alcançados pelos laboratórios
([28],[8]).
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3- Metodologia

Esse capı́tulo apresenta a metodologia adotada para a realização das simulações

computacionais e o processo de otimização de uma célula solar de junção simples de GaAs

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

3.1- Simulação computacional

A simulação computacional é uma maneira eficiente de investigar os mecanismos fı́sicos

e os principais efeitos sobre uma célula solar sem a necessidade de fabricá-la. Dessa forma, é

possı́vel economizar recursos financeiros, pois, muitas vezes esses materiais são caros e o

sistema de fabricação desses dispositivos nem sempre está disponı́vel.

Nesse trabalho, as simulações computacionais envolvendo a dinâmica optoeletrônica e

elétrica foram realizadas utilizando o programa SCAPS-1D, que é um simulador de célula solar

unidimensional, desenvolvido no Departamento de Eletrônica e Sistemas de Informação (ELIS)

da Universidade de Gent, na Bélgica, e está disponı́vel gratuitamente a comunidade acadêmica

[29][30]. O programa resolve as equações de deriva-difusão para determinar as correntes de

elétrons e buracos para uma determinada estrutura e condições ambientais em uma dimensão.

Para simular algumas propriedades ópticas dos dispositivos, como as refletividades

das superfı́cies que interagem com a luz, utilizamos o programa Open Filters, também gratuito,

desenvolvido pela École polytechnique de Montréal. O programa utiliza as equações de

Fresnel para calcular diversas figuras de mérito ópticas de filtros multi-camadas. O parâmetro

de entrada dos materiais é o ı́ndice de refração espectral complexo (ı́ndice de refração e

coeficiente de extinção). Maiores detalhes podem ser encontrados no artigo de referência que

descreve seu funcionamento [31].
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3.1.1 Método de resolução 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 nı́veis 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 não

estão definidos, é necessário incluir os parâmetros manualmente. Adicionalmente, deve-se

definir as condições fı́sicas da simulação, tais como temperatura de operação do dispositivo,

condição de iluminação, etc., como pode ser visto na figura 14.

Figura 13 – Captura de tela do SCAPS-1D: Painel de definição de estrutura da célula solar
simulada.

Após a primeira etapa de entrada de dados, cujo detalhamento para nossas estruturas

são feitos na próxima seção, a simulação é iniciada. Para a resolução do problema, o programa

utiliza duas ferramentas matemáticas, a equação de Poisson (eq. (21)) que determina a função

potencial elétrico (ψ) e a equação de continuidade (eq. (33)). Para resolver tais equações, o

programa utiliza um esquema de iteração Gummel com passos de Newton-Raphson. Uma

particularidade do SCAPS-1D é que em seu processo iterativo não é utilizado um valor inicial
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Figura 14 – Captura de tela do SCAPS-1D: Tela inicial envolvendo as regiões de definição dos
parâmetros de simulação.

dado pelo usuário. Esse palpite inicial é feito pelo próprio programa. No entanto, o SCAPS-1D

calcula várias situações para chegar a uma solução nas circunstâncias do ponto de trabalho e

no primeiro ponto de medição. O fluxograma da resolução é apresentado ma figura 15.

Figura 15 – Fluxograma de simulação 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 função de cada camada de uma

célula solar de GaAs, realizamos uma sequência de simulações para a estrutura padrão de

célula solar composta por uma junção p-n. A figura 16 apresenta a estrutura final, onde há o

empilhamento das camadas de janela, emissor, base, e camada de campo retrodifusor (Back

Surface Field – BSF).

Material Camada
Al0;50In0;50P / Ga0;51In0;49P Janela

GaAs Emissor
GaAs i
GaAs Base

Al0;30Ga0;70As / Ga0;51In0;49P BSF

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

Um dos principais fatores para a obtenção de resultados confiáveis na simulação de

células solares é a necessidade de atribuir parâmetros e propriedades dos materiais a partir de

referências reconhecidas e referendadas pela comunidade acadêmica. Na tabela 1, estão os

dados utilizados neste trabalho, que serviram de entrada para o programa. Para a velocidade

de recombinação de superfı́cie, é considerado o ar como meio de contato superficial.

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

Propriedades dos Materiais
Materiais

GaAs Al0;85Ga0;15As Al0;3Ga0;7As Ga0;5In0;5P Al0;5In0;5P

Gap de energia (Eg [eV]) 1,424 2,110 1,798 1,850 2,350
Afinidade eletrônica (χ [eV]) 4,07 3,521 3,740 4,090 3,780
Permissib. dielétrica rel. ( ��0 ) 12,9 10,486 12,048 11,8 12,5
Dens. ef. BC (Nc [1017cm�3]) 4,7 156,2 6,5 135,6 1080
Dens. ef. BV (Nv [1017cm�3]) 70 40,57 11 144,8 128
Mob. do elétron (µe [cm2/Vs]) 8600 208,8 2300 800 400
Mob. do buraco (µh [cm2/Vs]) 400 80,15 145,6 35 20
Coef. rec. rad. (BR [10�10 cm3

s ]) 1,87 1,0 1,8 1,1 1.2
Coef. r. Aug. e. (BAn [10�30 cm6

s ]) 0,19 0,07 0,07 3,0 0,9
Coef. r. Aug. b. (BAp [10�30 cm6

s ]) 1,2 0,61 0,61 3,0 0,9
Vel. rec. sup.* (105 cm

s ]) 4,0 - - 0,2 60,0

A camada de janela foi escolhida a partir do estudo realizado na referência [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 passivação, assim

a taxa de recombinação na superfı́cie devido a interface do dispositivo com o ar ou a camada

anti-reflexiva é reduzida.

A camada BSF foi escolhida com base nas referências [34][35]. Esta camada tem a

finalidade de gerar um campo elétrico contrário ao campo da junção na região próxima ao

contato traseiro em uma célula solar. Assim, os portadores minoritários são repelidos, o que

causa diminuição da recombinação na superfı́cie traseira.

Para verificar a influência das camadas de janela e da camada BSF, foram realizadas

simulações com e sem essas camadas, além da variação dos materiais que foram implementa-

dos nas células. Os resultados para essa comparação estão apresentados na tabela 2, na qual

as figuras de méritos são os aspectos necessários para a avaliação do desempenho da célula

solar como foram definidas na Seção 2.3.

Tabela 2 – Resultados da simulação da estrutura proposta frente às variações realizadas.

Estrutura da Célula Solar Figuras de Mérito
Janela Emissor Base BSF Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) η (%)

- GaAs (n) GaAs (p) - 0,8938 26,33 86,24 20,29
Al0;85Ga0;15As GaAs (n) GaAs (p) - 0,8961 27,72 86,23 21,42
Al0;50In0;50P GaAs (n) GaAs (p) - 0,8959 28,11 86,47 21,77

- GaAs (n) GaAs (p) Al0;30Ga0;70As 0,9725 26,48 86,17 22,19
- GaAs (n) GaAs (p) Ga0;51In0;49P 0,9726 26,49 86,16 22,20

Al0;85Ga0;15As GaAs (n) GaAs (p) Ga0;51In0;49P 0,9806 27,87 86,01 23,51
Al0;85Ga0;15As GaAs (n) GaAs (p) Al0;30Ga0;70As 0,9805 27,87 86,02 23,51
Al0;50In0;50P GaAs (n) GaAs (p) Al0;30Ga0;70As 0,9805 28,25 86,31 23,91
Al0;50In0;50P GaAs (n) GaAs (p) Ga0;51In0;49P 0,9806 28,25 86,31 23,91

A partir dos resultados da tabela 2, observa-se que a densidade de corrente de curto

circuito (Jsc) é a figura de mérito mais influenciada pela inclusão da camada de janela. O seu

aumento é devido a uma passivação mais efetiva da superfı́cie frontal, reduzindo a taxa de

recombinação nesta superfı́cie. 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 Al0;85Ga0;15As, o que permite maior transmissão de fótons.

No caso da inclusão da camada BSF, verifica-se o maior aumento na tensão de circuito

aberto (Voc), que se deve ao fato dessa camada ter a função de evitar a recombinação na

superfı́cie traseira da célula. Percebemos também que a alteração do material do BSF não é

tão significativo.

O acréscimo da eficiência da célula é significativo, pois há um aumento de 3,62%
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absolutos (18% relativos) com a inclusão das camadas de janela e BSF, pelo aumento da Voc e

Jsc.

3.1.3 Processo de otimização

O processo de otimização é uma estratégia realizada para se obter o máximo desem-

penho alcançado pelo conjunto de materiais empregados em uma célula solar. Durante esse

processo, é necessária a observância dos limites práticos que restringem a adoção de valores

atribuı́dos durante a simulação. O SCAPS-1D tem a ferramenta de variação automática de

parâmetros, dentro dos limites estabelecidos pelo usuário, que facilita o estudo de otimização

da célula solar. Como foi mencionado anteriormente, os parâmetros, que podem ser variados

de acordo com a estrutura da célula solar, que são a espessura e a dopagem de cada camada.

Diante desse fato, adotou-se a estrutura da figura 16 com AlInP na camada de janela e GaInP

na camada BSF, por ter sido a de melhor resultado na análise apresentada na seção anterior.

A otimização foi iniciada pela camada da janela, onde se variou a espessura entre 20 a

100 nm e o nı́vel de dopagem entre 1.1018cm�3 e 1.1019cm�3. Os resultados de tais variações

nas figuras de mérito podem ser vistos na Figura 17.

A partir do resultado da variação dos parâmetros a espessura escolhida para a janela

foi de 20 nm e a concentração de dopagem escolhida é de 3.1018cm�3. É importante ressaltar

que ao variar o nı́vel de dopagem, o SCAPS-1D fornece a opção de variar simultaneamente

a mobilidade dos portadores, que é normalmente reduzida para dopagens mais altas. Esse

procedimento foi adotado neste trabalho.

Seguindo com o processo de otimização da célula, a variação da espessura e da

dopagem do emissor foi realizada. Os resultados podem ser verificados na figura 18.

Pela avaliação dos resultados foi constatado que a espessura de 600 nm apesenta as

melhores figuras de méritos, e a dopagem escolhida foi a de 2.1018cm�3, pois apresentou a

maior eficiência e a maior tensão de circuito aberto.

Com a otimização da camada do emissor, houve um ganho em todas as figuras de

mérito. Mantendo os resultados obtidos da otimização da janela e do emissor, o processo para

a camada base foi iniciado. Os resultados podem ser observados na figura 19.

A variação dos parâmetros da camada base foi realizada, gerando resultados ainda
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Figura 17 – Impacto da variação 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 5.1017cm�3. Com a

otimização da base, observou-se que houve um aumento significativo na tensão de circuito

aberto causado pela maior espessura da camada que absorve mais e tem menor concentração

de dopagem.

Por fim, foi iniciada a otimização da camada BSF a fim de obter o máximo desempenho

da estrutura proposta. Os resultados se encontram na figura 20.

Com o resultado da variação dos parâmetros da camada BSF, é possı́vel verificar que

a espessura de 400 nm e a concentração de dopagem de aceitadores de 3.1018cm�3 são os

resultados mais promissores para implementar na célula em estudo. Essa alteração não gerou

ganhos significativos nas figuras de méritos.

Um resumo do processo de otimização é apresentado na tabela 3.3, onde as figuras de

mérito das estruturas a cada passo de otimização são apresentadas. Na figura 3.7, as curvas

I � V das estruturas também são apresentadas para comparação. A estrutura final otimizada

é apresentada na figura 21.

As figuras de mérito apresentam acréscimo significativo após o processo de otimização.
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Figura 18 – Impacto da variação de espessura e da dopagem do emissor nas figuras de mérito.

Tabela 3 – Figuras de mérito da estrutura proposta após cada processo de otimização.

Processo Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) η (%)
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 eficiência, foi de 23,91% para 27,81%, um aumento relativo de 16,3%.

Em relação à estrutura pn simples inicialmente simulada, o aumento na eficiência foi de 36%.

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

um grande benefı́cio para o seu desenho final, facilitando o processo experimental de obtenção

dos melhores desempenhos e redução de custos.
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Figura 19 – Impacto da variação 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 são dependentes dos diferentes tipos de

parâmetros, incluindo os parâmetros de estrutura e os parâmetros operacionais da célula. Os

processos de perda nas células solares consistem em duas componentes: perdas intrı́nsecas

(perdas fundamentais) e perdas extrı́nsecas. Perdas intrı́nsecas são inevitáveis em células

solares, e consistem em: perdas ópticas, por transmissão e por emissão. As perdas extrı́nsecas,

como por recombinação não-radiativa, pela resistência em série (Rs), pela resistência de

derivação (Rsh) e por absorção podem ser minimizadas ou até mesmo evitáveis [36].

Essa seção tratará dos mecanismos de perdas extrı́nsecas relacionadas às células

solares e a identificação da influência sobre as figuras de mérito. Para isso, usaremos a célula

otimizada da seção anterior para a variação da resistência série, a perda por recombinação

não-radiativa que representa os defeitos na camada ativa e a absorção frontal através da

variação da refletividade do material anti-refletivo utilizado.

Definidas as perdas, iniciamos a variação da resistência série de 0 a 4 
.cm2 apre-
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Figura 20 – Impacto da variação de espessura e da dopagem do BSF nas figuras de mérito.

Figura 21 – Curvas I x V de cada processo de otimização.

sentado na figura 23a. A variação mais significativa é com relação ao FF , que pode ser

identificada também na curva IV da figura 23b. Dessa maneira, pode-se concluir que células
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Material Camada Dopagem (cm�3) Espessura (nm)

Al0;59In0;41P Janela �3.1018 20
GaAs Emissor �2.1018 600
GaAs Base 5.1017 1400

Ga0;51In0;49P BSF 3.1018 400

Figura 22 – Estrutura final da célula otimizada.

com baixo FF têm alta resistência serie.

(a) (b)

Figura 23 – Impacto da variação da resistência série (a) nas figuras de mérito e (b) na curva IV
do dispositivo referente à estrutura otimizada.

Como visto anteriormente, o semicondutor tem impurezas e defeitos que levam à

introdução de nı́veis de energia que podem capturar elétrons e buracos, recombinando-se e

assim cedendo calor à rede cristalina. Uma condição critica é incluir esses estados defeitos no

meio da banda proibida, assim feito nas simulações. Foi variado a densidade de defeito Nt de

1.1010 a 1.1015 cm�3. Essa variação ocorreu na camada base, haja visto que é a camada que

contém a maior porção da região de depleção dada a condição de dopagens no dispositivo.

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

Voc. No entanto, ao diminuir parte por milhão do nı́vel de defeito sobre a dopagem observa-se
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(a) (b)

Figura 24 – Impacto da variação da (a) densidade de defeitos e (b) da reflexão frontal nas
figuras de mérito do dispositivo referente à estrutura otimizada.

a influência sobre a Jsc, e em consequência a diminuição da eficiência.

As perdas extrı́nsecas de natureza óptica também são representadas pelo SCAPS-1D,

entretanto o programa tem uma modelagem óptica simplificada sem a inclusão de efeitos como

interferência, dispersão, reflexão intermediária entre as camadas do dispositivo[30]. Contudo,

acreditamos ser possı́vel usar o SCAPS-1D para identificar a influência das perdas ópticas

dadas pela reflexão frontal sobre as figuras de mérito do dispositivo, a partir da sua variação

entre 0 e 40%. A variação na reflexão frontal representa alterações no material da camada

anti-reflexiva depositada sobre a janela da célula solar.

A reflexão frontal afeta principalmente a Jsc, pois as perdas ópticas consistem em luz

que poderia ter gerado um par elétron-buraco, mas foi refletida na superfı́cie frontal ou não foi

absorvida na célula solar.

Assim, a partir das figuras de mérito de uma célula solar e informações mı́nimas de sua

estrutura e com esforços suficientes durante o projeto e a fabricação podemos melhorar ou

descobrir a limitação do dispositivo através do processo de simulação.
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3.3- Processo de calibração dos parâmetros dos materiais e da estrutura

A partir da definição inicial dos materiais, espessuras e nı́veis de dopagem de cada

camada da célula, é possı́vel realizar um ajuste fino da estrutura e das propriedades dos

materiais com base no processo de otimização apresentado na seção 3.1.3 e com o ajuste de

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

Inı́cio

OpenFilters Sim.
refletividade

frontal: ajuste
das propriedades
do ARC e janela

SCAPS Sim.
EQE: ajuste das

propriedades
elétricas das

camadas.

SCAPS Sim. IV:
análise da JSC

SCAPS Sim.
IV: ajuste da
densidade
de defeitos

nas camadas.

SCAPS Sim. IV:
Análise da VOC .

Atribuição da
resistência série

SCAPS Sim. IV:
Análise do FF. Fim

Figura 25 – Diagrama em blocos da metodologia utilizada para calibração dos parâmetros 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 informações relevantes a respeito do processo de absorção da luz solar na

estrutura. O ajuste correto dessa grandeza depende fortemente da eficiência quântica externa

(EQE). Dessa forma, trabalhamos inicialmente no ajuste da EQE simulada pelo SCAPS-1D

tentando casá-la com a experimental. Esse processo foi iniciado com o correto ajuste das

propriedades óticas das camadas da célula, a partir da absorção dos materiais.

Em ligas de materiais ternários, a composição x dos elementos binários componentes

devem ser observadas, como exemplo AlxGax�1As. Além da alteração do parâmetro de rede

(a) e da energia de banda proibida (Eg), como apresentado na figura 4, a composição também

tem efeito em diversas outras propriedades do material[37]. A interpolação linear é um método

de primeira aproximação para obter as propriedades de uma liga a partir das propriedades dos

materiais binários componentes. Porém, algumas grandezas, tal como o gap de energia, não

respeita tal relação e outros termos de ordem superior devem ser usados. O caso ideal para

obter os parâmetros consiste na verificação experimental das grandezas, mas nem sempre

esse recurso está disponı́vel.

Em relação ao coeficiente de absorção dos materiais, modelos analı́ticos também
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podem ser usados. O próprio SCAPS-1D possui uma ferramenta para aplicação de modelo

matemático para o coeficiente de absorção com diversos submodelos que são usados de

acordo com a conveniência do usuário. O modelo utilizado é descrito na equação 50, onde os

parâmetros livres (em negrito) podem ser alterados pelo usuário.

α(E) =αbg + αC � u(E � Egap) +

(
α0 + β0

Egap
E

)√
E

Egap
� 1 +

(
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)(
E
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� 1

)n1

+

(
α2 + β2
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E

)(
E

Egap
� 1

)n2

+ exp

(
�Egap � E

E0

)
(50)

onde u(x� x0) é a função degrau.

Na figura 26, as curvas dos materiais utilizados são apresentadas com as devidas

referências. A partir da definição inicial da estrutura e dos coeficientes de absorção, iniciamos o

processo de calibração fina da estrutura, avaliando a reflexão frontal, que deve ser representada

em função do comprimento de onda da luz.

Figura 26 – Absorção dos materiais utilizados. (a),(e) [37], (b),(c) e (d) [38]

A simulação 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. Após inserir os resultados do

OpenFilters no SCAPS-1D, um ajuste fino nas caracerı́sticas da camada de janela era realizado

de modo a obter a curva EQE simulada que se ajustasse à experimental. Com um bom ajuste,

naturalmente a Jsc ficava muito próxima ao valor experimental.

Seguindo com o ajuste fino da estrutura para a obtenção do ajuste das figuras de mérito,

a Voc era avaliada. Para ajustar essa figura de mérito, a densidade de defeitos Nt na região

ativa era variada. A energia dos defeitos introduzidos era ajustada para provocar o maior

impacto nas perdas por recombinação SRH, ou seja, no meio do gap de energia dos materiais.

Por fim, o FF era ajustado a partir da variação da resistência serie da célula solar.



60

4- Resultados e discussões

Este estudo tem como objetivo a simulação teórica das caracterı́sticas de tensão-

corrente de células solares de GaAs para alcançar o melhor projeto da estrutura do dispositivo.

A simulação foi realizada pelo modelo de deriva-difusão com o SCAPS-1D, como descrito no

Capı́tulo 3. Utilizamos os resultados publicados e trabalhos de alguns dispositivos de referência

para inferir suas estruturas e validar o modelo. Com a estrutura inferida, foi possı́vel avaliar

a possibilidade de melhorias através da variação dos parâmetros da estrutura para atingir

eficiências ainda maiores.

Neste estudo, foram avaliadas estruturas de células solares de GaAs tomando como

padrão em nossas simulações 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 superfı́cie

traseira (BSF / substrato) não apresentasse uma alta refletividade. Com essa condição,

sabemos que o efeito de reciclagem de fótons não é pronunciado no dispositivo. Apesar de

saber que as células solares de GaAs que atingem as mais altas eficiências dependem desse

efeito, isso foi feito, pois o SCAPS-1D não o leva em consideração. Iniciamos uma modelagem

do efeito, mas não conseguimos finalizar sua implementação no SCAPS-1D.

As células solares analisadas neste trabalho são 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 Laboratório de Semicondutores,

da PUC-Rio, e processadas na forma de dispositivos no Fraunhofer ISE1. As células C2131

e C2133 foram totalmente produzidas no Fraunhofer ISE. As figuras de mérito dos disposi-

tivos analisados estão listadas na tabela 4. Todas as células solares apresentadas nesse

trabalho foram processadas sob a mesma rotina de procedimentos. Adicionalmente, tivemos

acesso às seguintes curvas de caracterização para esses dispositivos: corrente-tensão (IV)

sob iluminação, eficiência quântica externa (EQE) e refletividade. Na falta de outras curvas

experimentais que trazem informações relevantes a respeito das caracterı́sticas elétricas das
1Fraunhofer-Gesellschaft Institute for Solar Energy System é uma das unidades da maior organização 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 referências 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
Referências Voc (V) Jsc(mA/cm

2) FF (%) η (%)
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 referência para

validação da metodologia utilizada. Os resultados dessas células estão apresentadas no

Apêndice A.

Neste capı́tulo, apenas as curvas finais após otimização são apresentadas. No Apêndice

B, as curvas obtidas ao longo do processo de otimização também são mostradas para fins

didáticos.

4.1- Resultados para a célula solar NR275

A estrutura da célula NR275 está apresentada na figura 27, conforme descrito em [28].

A estrutura tem uma camada intrı́nseca bem espessa que, originalmente, tinha a função de

acomodar nanoestruturas na região ativa do dispositivos.

Material Camada Dopagem (cm�3) Espessura (nm)
MgF2 ARC1 - 80
TaO ARC2 - 52

Ga0;5In0;5P Janela 1.1019 30
GaAs Emissor 1.1018 100
GaAs i < 1.1017 4000
GaAs Base �1.1018 300

Al0;30Ga0;70As BSF �5.1018 100

Figura 27 – Estrutura nominal da célula NR275.

Quando as propriedades ópticas dos materiais de cada camada foram inseridas no
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SCAPS-1D de acordo com a estrutura nominal, verificou-se a divergência entre as curvas

experimental e simulada para a refletividade frontal e para a eficiênca quântica, o que causa

grande influência na correta obtenção da Jsc. Passamos, então, a avaliar a absorção de cada

camada. Verificou-se que as camadas da janela e o revestimento anti-reflexivo têm maior

influência sobre a diferença dos resultados da EQE para comprimentos de onda curtos.

Com base nos dados informados do revestimento utilizado na célula, foi possı́vel

obter a curva de refletividade pelo programa OpenFilters (linhas na figura 28) e compará-los

com os dados experimentais (quadrados abertos na figura 28). Como é possı́vel ver na

figura, foi necessário realizar pequenos ajustes nas espessuras para casar as curvas. A

configuração 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 necessário a aplicação

de uma refletividade extra de 7,5% em toda a faixa de comprimentos de onda, representando a

reflexão do contato frontal metálico.

Figura 28 – Comparação entre a refletividade experimental e a simulação para a célula NR275.

Para ajustar a EQE em toda a faixa de comprimentos de onda, tivemos que alterar

diversos parâmetros que influenciam diretamente o tempo de vida do portador minoritário nas

camadas. O conjunto final de parâmetros pode ser visto na tabela 5.

onde vrec é a velocidade de recombinação da superfı́cie e τn=p são 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 possı́vel perceber

a ótima concordância entre a curva simulada e a experimental para a EQE.
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Tabela 5 – Parâmetros finais das camadas da célula NR275.

Camada Material vrec (cm/s) Nt (1015cm�3) τn (ns) τp (ns) µn (cm2/V s) µp (cm2/V s)
Janela GaInP h [2e5] - - - 800 35

Emissor GaAs - 100 2,3E-3 0,56 2600 16
Intrı́nseca 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.

(a) (b)

Figura 29 – Comparação entre (a) EQE simulada e experimental e (b) IV simulada e experi-
mental para célula NR275.

Seguindo com a obtenção das figuras de mérito, passamos para a Voc, conforme

metodologia apresentada na seção 3.3. A variação da densidade de defeitos Nt foi realizada

na região ativa da célula, conforme apresentado na figura 30. Nesta figura, vemos como a

densidade de defeitos nas camadas emissor (GaAs-p), intrı́nseca (GaAs-i) e base (GaAs-n)

influenciam as figuras de mérito do dispositivo. Percebemos que a variação realizada na

camada intrı́nseca, de menor dopagem, é a que apresenta a maior influência em todas as

figuras de mérito, devido ao fato de conter a maior porção da região de depleção.

Com a variação realizada, o valor para a Voc experimental foi obtido para a densidade

de defeito de Nt = 1, 4.1013 cm�3 na camada intrı́nseca (linha vertical vermelha na Fig. 30) e

de Nt = 1, 0.1015 cm�3 na camada base (linha vertical azul na Fig. 30). O valor de Nt para

a camada intrı́nseca está na ordem de grandeza tı́pica de células solares de GaAs de alta

qualidade [39] e bem abaixo do nı́vel de dopagem residual da camada intrı́nseca esperado para

reatores do tipo MOCVD (� 1 �1015cm�3 [40]). Também observa-se que o valor de Nt escolhido
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Figura 30 – Avaliação da densidade de defeito Nt sobre as figuras de mérito da célula NR275:
Voc, Jsc, FF e η. A barra vertical representa a densidade de defeitos atribuida às camadas
GaAs-i (vermelha) e GaAs-n (azul).

leva as outras figuras de mérito para valores próximos aos obtidos experimentalmente, o que

garante maior confiabilidade à metodologia adotada. Adicionalmente, observamos que valores

de Nt próximos ao nı́vel de dopagem reduzem significativamente a densidade de corrente.

Ao fim da avaliação da Voc, percebemos que o FF da célula simulada se encontrava

ligeiramente superior ao valor experimental. Dessa forma, acrescentamos uma resistência

em série adicional de 2,56 
.cm2. Acreditamos que a estrutura também apresente uma alta

resistência elétrica inserida pela camada intrı́nseca espessa de baixa dopagem, o que diminui

sua condutividade. A existência de uma resistência série intrı́nseca no dispositivo pode ser

observada na inclinação não tão abrupta da curva IV próximo ao valor de Voc na figura 29(b).

A curva IV simulada com os parâmetros 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 ótimo acordo.

De posse dos parâmetros elétricos e optoeletrônicos da célula, é possı́vel avaliar as
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Tabela 6 – Figuras de mérito simuladas e experimentais da célula solar NR275.

Figuras de Mérito
NR275 Voc (V) Jsc(mA/cm

2) FF (%) η (%)
Experimental 0,9760 25,86 78,44 19,80

Simulação 0,9761 25,90 78,44 19,83

principais fontes de recombinação do dispositivo. A figura 31 apresenta a distribuição das

perdas por recombinação em três pontos de operação da célula: (a) em curto circuito (V = 0V ),

(b) em circuito aberto (V = VOC) e (c) no ponto de máxima potência (V = VMPP ). No MPP ,

verifica-se que a maior parcela de perda é devida aos defeitos do material bulk, que aumentam a

taxa de recombinação não-radiativa SRH. A outra fonte de perda significativa é a recombinação

que ocorre na superfı́cie frontal entre a janela e o ARC. Durante a análise, verificou-se que a

recombinação Auger representava 0,05% dos mecanismos de perda, logo foi desprezada.

Por fim, é possı́vel avaliar a possibilidade de melhorias no dispositivo. A arquitetura

da célula (p-i-n) difere das células solares que atingem mais altas eficiências na literatura

(estruturas p-n parecidas com as células C213X apresentadas nas seções posteriores). A

camada intrı́nseca espessa e pouco dopada atribui ao dispositivo uma resistência série alta,

sendo um fator limitante do FF e de outras figuras de mérito. Adicionalmente, verifica-se a

necessidade de melhorias em relação às camadas superiores, reduzindo as perdas por reflexão

frontal (devido ao ARC não otimizado) e recombinação na superfı́cie (devido à passivação

imperfeita). Claramente, o dispositivo é limitado por recombinação não-radiativa. A densidade

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

23.8%

70.4% 5.8%

14.7%

80.9% 4.3%
2.1%92.7%
5.2%

Superficie
SRH
Radiativa

V = 0 V
JREC = 2,4 mA/cm2

V = VMPP

JREC = 3,9 mA/cm2
V = Voc

JREC = 27,4 mA/cm2

Figura 31 – Distribuição percentual dos mecanismos de perdas por recombinação da célula
NR275. JREC é a corrente de recombinação para cada condição avaliada.
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4.2- Resultados para a célula solar NR276

A célula NR276 é semelhante à NR275, tendo sido alterado apenas o material da

camada janela, como pode ser visto na figura 32. Há grandes indı́cios para acreditar que os

parâmetros dos materiais do emissor, base e BSF sejam exatamente iguais aos da NR275,

uma vez que os crescimentos dessas amostras foram sucessivamente feitos no mesmo reator

(o número da amostra representa a sequência de crescimento e a sigla o reator utilizado).

Dessa forma, priorizamos a análise e a adequação dos parâmetros das camadas superiores.

Material Camada Dopagem (cm�3) Espessura (nm)
MgF2 ARC1 - 82
TaO ARC2 - 52

Al0;5In0;5P Janela 1.1019 30
GaAs Emissor 1.1018 100
GaAs i < 1.1017 4000
GaAs Base �1.1018 300

Al0;3Ga0;7As BSF �5.1018 100

Figura 32 – Estrutura da célula NR276.

Aplicamos a mesma metodologia utilizada na célula anterior para obtenção da refletivi-

dade (figura 33(a)) com base na curva experimental. A configuração 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% (o mesmo valor aplicado na

célula NR275) para representar o contato metálico fontal e, assim, manter a amplitude do EQE

de acordo com a experimental. Adicionalmente às alterações de espessuras, foi necessário

também alterar o coeficiente de absorção do material da camada janela.

Para casar a refletividade e a EQE, utilizamos inicialmente para a camada janela a

curva de absorção apresentada na figura 26. Porém, os resultados não concordaram com

o experimental entre os valores de 350 a 550 nm. De fato, o dado utilizado representa a

liga Al0:5In0:5P casada com GaAs. Porém, apesar das calibrações prévias, não sabemos

exatamente a liga crescida no reator, dado que esta era a primeira vez que essa camada

era utilizada em um dispositivo do laboratório. Por esse motivo, tomamos a liberdade teórica

de modelar o coeficiente de absorção pela ferramenta do SCAPS-1D (equação 50) até que

obtivessemos um bom ajuste para a EQE. O resultado da modelagem e sua comparação com
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(a) (b)

Figura 33 – Comparação entre (a) refletividade experimental e a simulação para a célula NR276
e (b) coeficiente de absorção do AlInP da literatura [37] e conforme modelado com o SCAPS-1D,
os dados da equação 50 são listados no gráfico.

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

ajustados. É possı́vel perceber que foi necessário extender a absorção de 540 para 580 nm

com a alteração da Eg para 2,18 eV.

Com os ajustes ópticos da célula estabelecidos, ajustamos os parâmetros elétricos

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

ajuste permitiu obter a EQEsim em grande acordo com a EQEexp, como pode ser visto na

figura 34(a).

(a) (b)

Figura 34 – Comparação entre (a) EQE experimental e simulada e (b) IV experimental e
simulada.
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Tabela 7 – Parâmetros finais das camadas da célula NR276.

Camada Material vrec (cm/s) Nt (1015cm�3) τn (ns) τp (ns) µn (cm2/V s) µp (cm2/V s)
Janela AlInP h [6e6] - - - 400 20

Emissor GaAs - 100 2,3E-3 0,56 2600 16
Intrı́nseca 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 nı́vel 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 intrı́nseca, pois é a que tem maior

influência nas figuras de mérito. Foi possı́vel manter os mesmos valores de Nt para as camadas

emissor e intrı́nseca, mas não para a camada base. Esse resultado é contraditório, já que

esperávamos que os parâmetros 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 necessário incluir uma resistencia série de 1,23


.cm2.

As curvas IV da simulação e da medição 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.

Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) η (%)

Experimental 0,9198 25,22 82,75 19,20

Simulação SCAPS-1D 0,9199 25,24 82,75 19,21

A partir dos resultados das figuras de mérito, apresentamos a distribuição de perdas

dessa célula, em que podemos avaliar e propor melhorias no dispositivo. Assim, como ocorre

na célula NR275, a recombinação Auger foi desconsiderada. Verificou-se a grande influência

da recombinação SRH, devido à introdução de impurezas durante o processo de crescimento.

Assim como a célula NR275, este dispositivo também não apresenta uma qualidade óptica

alta, visto que é dominado por recombinações não-radiativas. A recombinação da superfı́cie

é relativamente menor comparada à célula NR275, devido a melhor combinação 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 – Avaliação da densidade de defeito Nt sobre as figuras de mérito da célula NR276:
Voc, Jsc, FF e η. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuı́da a camada GaAs-i
(vermelha) e GaAs-n (azul).

32.3%

64.4%
3.4%

5.1%
93.3% 1.7%

4.5%
94.6% 1.0%

Superficie
SRH
Radiativa

V = 0 V V = VMPP V = Voc
JREC = 2,8 mA/cm2 JREC = 3,9 mA/cm2 JREC = 28,2mA/cm2

Figura 36 – Distribuição percentual dos mecanismos de perdas da célula NR276.

4.3- Resultados para a célula solar C2131

A estrutura de camadas da célula C2131 é apresentada na figura 37.
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Material Camada Dopagem (cm�3) Espessura (nm)
MgF2 ARC1 - 80
TaO ARC2 - 52

Al0;59In0;41P Janela �9.1018 25
GaAs Emissor �1.41018 120
GaAs i < 1.1016 30
GaAs Base 9.1016 3500

Al0;30Ga0;70As BSF 1.1018 300

Figura 37 – Estrutura nominal da célula C2131

Na análise dessa célula, ocorre a mesma situação relatada na célula NR276 com relação

à composição da liga AlxIn1�xP . De acordo com os dados de crescimento dessa célula, o

material ternário 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 necessário realizar a modelagem matemática do

coeficiente de absorção pelo SCAPS-1D. O ajuste do resvestimento antirreflexivo é obtido

a partir do programa OpenFilters com base nas informações de material e espessura da

referência como feito para as outras células.

O resultado final do ajuste da refletividade está apresentado na figura 38(a) e da

otimização do coeficiente de absorção 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 não

há um casamento entre as curvas no comprimento de onda de 400 a 650 nm. Isso pode indicar

que os dados teóricos usados para os materiais não condizem com a realidade, apesar da

modelagem realizada.

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

EQE a partir dos parâmetros elétricos apresentados na tabela 9.

Tabela 9 – Parâmetros finais das camadas da célula C2131.

Camada Material vrec (cm/s) Nt (1015cm�3) τn (ns) τp (ns) µn (cm2/V s) µp (cm2/V s)
Janela AlInP h [6e6] - - - 400 20

Emissor GaAs - 10 2,3E-2 5,6 2600 16
Intrı́nseca 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 avaliação da quantidade de defeitos de cada camada para esta célula (figura 40),

observa-se uma grande diferença em relação às anteriores. Nesta célula, a camada intrinseca

é pouco espessa, usada para fins de otimização do crescimento. Por esse motivo, os defeitos
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(a) (b)

Figura 38 – Comparação entre (a) refletividade experimental e a simulação para a célula C2131
e (b) coeficiente de absorção do AlInP da literatura [37] e conforme modelado com o SCAPS-1D.
Os dados da equação 50 são listados no gráfico para a célula C2131.

(a) (b)

Figura 39 – Comparação entre (a) EQE experimental e simulada e (b) IV experimental e
simulada para a célula C2131.

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

A camada base é a que mais influencia, por conter a maior parte da região de depleção.

É possı́vel verificar sua grande influência sobre a Voc e o FF, assim como na Jsc a partir

de Nt = 1.1016cm�3. Para melhor ajustar os valores obtidos pela curva IV experimental,

estabelecemos o valor de Nt = 2.1014cm�3 para essa camada.

Seguindo com a obtenção das figuras de mérito, atribuimos o valor da resistência série

de 2,0 
.cm2 para obter o FF próximo ao valor experimental. As figuras de mérito obtidas com
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Figura 40 – Avaliação da densidade de defeito Nt sobre as figuras de mérito da célula C2131:
Voc, Jsc, FF e η. A barra vertical representa a densidade de defeito atribuida a camada GaAs-i
(vermelha) e GaAs-p (azul).

as simulações e sua comparação 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/cm2) FF (%) η (%)

Experimental 1,0490 29,69 81,47 25,39

Simulação SCAPS-1D 1,0498 29,47 83,00 25,68

Na avaliação dos mecanismos de recombinação, percebe-se que a recombinação

radiativa contribui com uma parcela relativa maior nessa célula em comparação com as

anteriores. Isso indica uma maior qualidade no crescimento epitaxcial das estruturas. Essa

perda pode ser reduzida com a exploração do efeito de reciclagem de fótons. Uma discussão

mais detalhada sobre isso e a aplicação de refletores traseiros para otimizar essas células

pode ser vista na Ref. [28].
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Figura 41 – Distribuição 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 diminuição da camada base é o aumento

da Voc, 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

Al0;59In0;41P Janela �9.1018 30
GaAs Emissor �1.41018 120
GaAs i < 1.1016 25
GaAs Base 9.1016 2350

Al0;30Ga0;70As BSF 1.1018 300

Figura 42 – Estrutura nominal da célula C2133.

As células C2131 e C2133 tem pouca diferença 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 parâmetro de entrada nas simulações do SCAPS-1D. Adicionalmente, os

mesmos parâmetros estruturais da C2131 foram utilizados para as camadas superiores desse

dispositivo.

O ajuste dos parâmetros elétricos foi realizado para um melhor acordo da curva experi-

mental de EQE, como pode ser observado na figura 44(a). Os parâmetros finais (tabela 11) da

célula são idênticos aos apresentados na C2131, exceto no caso da camada GaAs-p (base),

onde ocorre a alteração da espessura.

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

Tabela 11 – Parâmetros finais das camadas da célula C2133.

Camada Material vrec (cm/s) Nt (1015cm�3) τn (ns) τp (ns) µn (cm2/V s) µp (cm2/V s)
Janela AlInP h [6e6] - - - 400 20

Emissor GaAs - 10 2,3E-2 5,6 2600 16
Intrı́nseca 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

(a) (b)

Figura 44 – Comparação 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 Nt, que nesse caso saiu de 2, 0.1015cm�3 para 2, 5.1015cm�3 e atribuir uma

resistência serie de 2, 0
.cm2, a mesma da célula C2131. As figuras de mérito obtidas se

encontram na tabela 12.

Figura 45 – Avaliação da densidade de defeito Nt sobre as figuras de mérito da célula C2133:
Voc, Jsc, FF e η. 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.

Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) η (%)

Experimental 1,0560 29,23 82,16 25,35

Simulação SCAPS-1D 1,0567 29,05 83,06 25,50

Na figura 46, podemos ver a distribuição de perdas neste dispositivo, onde percebemos

mais uma vez uma maior influência da recombinação radiativa em relação às células NR27X.

Percebemos que os resultados dessa célula são muito similares às da C2131 e, portanto, valem

as mesmas sugestões de melhoria para o dispositivo.
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Figura 46 – Distribuição percentual dos mecanismos de perdas da célula C2133.
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5- Considerações finais

Neste estudo, uma investigação teórica sobre o desempenho das células solares de

GaAs foi apresentado. Utilizando o programa de simulação computacional SCAPS-1D, que se

baseia no modelo de deriva-difusão para uma estrutura fornecida, foi possı́vel demonstrar a

influência de diversos fatores nas figuras de mérito de uma célula solar, tais como os parâmetros

estruturais das camadas (espessura, dopagem e material), as propriedades ópticas dos

materiais (ı́ndices de refração e coeficiente de absorção) e os parâmetros elétricos dos materiais

(mobilidade e tempo de vida dos portadores, velocidade de recombinação de superfı́cie e

densidade de defeitos), aferindo maior compreensão sobre a conversão fotovoltaica.

A metodologia desenvolvida para este estudo consistia em ajustar as curvas teóricas

às experimentais através do ajuste de parâmetros dos materiais e da estrutura. Uma grande

limitação enfrentada foi o fato de não termos tido acesso a todas as curvas de caracterização

dos materiais das camadas individuais dos dispositivos. Com isso, muitos parâmetros tiveram

que ser consultados na literatura ou tiveram seus valores arbitrariamente (dentro de uma faixa

considerada plausı́vel) definidos apenas para obter um bom ajuste. Apesar de tal limitação,

acreditamos que possamos extrair conclusões gerais das amostras avaliadas, porém tendo em

vista que estudos mais aprofundados são necessários.

Através deste estudo, pudemos avaliar que os dispositivos pn de região de depleção

profunda (comprendendo praticamente toda a extensão da camada base) parecem ser mais

eficientes que as células solares pin, onde a região de depleção preenche a camada intrı́nseca.

Não podemos defender essa afirmação categoricamente neste momento, pois os dispositivos

foram produzidos em laboratórios distintos e pode haver um efeito local na qualidade dos

dispositivos.

Nos dispositivos pin produzidos no Brasil, há uma influência muito grande da recombinação

não-radiativa do tipo SRH nas figuras de mérito, o que pode indicar uma maior introdução de

impurezas durante a técnica de crescimento epitaxial. Isso aponta a necessidade de verificação

e otimização do reator e/ou das fontes gasosas utilizadas no crescimento epitaxial.

Quando os dispostivos produzidos no Brasil são comparados (células NR275 e NR276),

percebemos a grande influência da camada janela nas figuras de mérito. O uso de uma camada

não otimizada de AlInP acabou gerando perdas e deteriorando a eficiência da célula. Portanto,
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apontamos a necessidade de calibração e otimização de uma camada com energia de gap

maior sujeita a taxas de recombinação de superfı́cie menores.

Ao avaliar os dispositivos produzidos na Alemanha (células C2131 e C2133), perce-

bemos a influência da espessura da camada base nas figuras de mérito. Com uma taxa de

recombinação menor, o dispositivo C2133 atingiu a maior Voc dentre os dispositivos analisados.

Por outro lado, sua Jsc foi reduzida, de modo que a eficiência dos dois são comparáveis. Nessas

células, a camadas de AlInP possuem maior qualidade, proporcionando maior transparência

da superfı́cie frontal dos dispositivos.

Para essas células, estudamos a influência dos defeitos na Voc. Densidades de defeitos

de 2, 0.1014cm�3 (C2131) e 2, 5.1014cm�3 (C2133) foram estimadas para ajustar as figuras de

mérito obtidos através das simulações com a referência utilizada. Esses valores são baixos e

consideramos difı́cil reduzi-los. Com isso, mostramos que essas células são dominadas por

recombinação radiativa, uma condição melhor que as células fabricadas no Brasil. Para reduzir

as perdas por recombinação radiativa, o efeito de reciclagem de fótons pode ser explorado.

Para isso, é necessário aplicar componentes óticos na estrutura dos dispositivos, de modo que

confinem a radiação proveniente da recombinação nas regiões ativas da célula, proporcionando

reaproveitamento dessa fonte de energia. Mostramos também que, próximo à Jsc, a principal

fonte de perda é a velocidade de recombinação da superfı́cie. Um melhor design da superfı́cie

frontal poderia evitar estas perdas.

Como trabalhos futuros, recomenda-se a implementação do efeito de reciclagem de

fótons no modelo de geração de SCAPS-1D. Ao fazer isso, será possı́vel simular as células

solares que atingiram as eficiências mais altas até agora e tentar inferir suas estruturas. Além

disso, uma abordagem promissora para entender a Voc extremamente alta da célula solar

recorde de GaAs, será a implementação de uma heterojunção de AlGaAs / GaAs na estrutura.

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

células solares.
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[1] D. Micha, R. Junior, V. Rocha, D. Silva, and L. Almeida. O atual desafio energético-
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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 VOC 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. 

II. 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 Al0.5In0.5P or Al0.85Ga0.15As for the 
window layer, GaAs for the emitter and base layers, and 
either In0.5Ga0.5P or Al0.3Ga0.3As 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. 

 

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 

Material 

Parameters 

Bandgap 

(eV) 

Rad. rec. coef. 

(10
-10

cm
3
/s) 

e/h Auger 

rec. coef. 

(10
-30

cm
3
/s) 

e/h mobility 

(cm²/Vs) 

Al0.5In0.5P 2.40 1.2 9.0/9.0 100/10 

Al0.85Ga0.15As 2.11 1.0 0.07/0.61 210/80 

GaAs 1.42 1.0 1.9/1.2 

860/150 
(high doping) 

4700/300  

(low doping) 

In0.5Ga0.5P 1.85 1.15 3.0/3.0 700/30 

Al0.3Ga0.7As 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 
Al0.3Ga0.7As/GaAs or GaAs/Al0.3Ga0.7As 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. 

III. 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 

Reference 
Figures of merit 

VOC 

(V) 

JSC 

(mA/cm²) 

Fill Factor 

(%) 

Efficiency 

(%) 

Ref. [16] 

FRAUNHOFER 
solar cell 

1.030 29.80 86.0 26.4 

Ref. [11] 

PURDUE solar 
cell 

1.107 29.49 86.7 28.35 

Ref. [12] 

LG solar cell 
1.108 30.0 86.5 28.7 

Ref. [2] 

ALTA DEVs. 

solar cell 

1.127 29.78 86.7 29.1 

 

 

Fig. 2. Structure parameter for the FRAUNHOFER solar cell. 

0.7 Ωcm², 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 VOC of 1.078 V, a JSC of 29.86 mA/cm

2
, 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 ED = 0.71 eV 
above the valence band. The capture cross section for 
electron was 1x10

-13
 cm

2
 and for holes was 1x10

-15
 cm

2
, 

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 NT 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  

 

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. 



 

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 = VMPP (maximum power IV point). JREC stands for the total 
recombination current. 

density between 3E14 and 5E14 cm
-3

 in the emitter and 
between 3E13 and 5E13 cm

-3
 in the base. 

With the defect densities in the emitter and the base 
defined as NTe = 5E14 cm

-3
 and NTb = 5E13 cm

-3
, 

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

2
, 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 II (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 JSC, i.e., with V = 0 V, 
at VOC, i.e., with J = 0 V, and at the maximum power point, 
i.e., with V = VMPP. At V = 0 V, there is few recombination 
happening and the main source is the recombination in the 
front surface. At V = VOC, 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 = VMPP, 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 III. 

As defects were still not considered, the device is limited 

by radiative recombination. From the results shown in Table 

III, it is possible to see that without considering photon 

recycling in the dynamics of the carriers, VOC 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. 

 

Fig. 5. Structure parameter for the PURDUE solar cell. 

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

THE PURDUE SOLAR CELL 

Simulation 

Figures of merit 

VOC 

(V) 

JSC 

(mA/cm²) 

Fill 

Factor 

(%) 

Efficiency 

(%) 

SCAPS-1D 

without reflector 
1.098 29.48 87.16 28.21 

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
-3

 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 JSC, the main source of loss is the surface 

recombination velocity. A better design of the front surface 

could prevent such losses. 

 
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- Influência dos parâmetros da simulação nas curvas de mérito

Durante o estudo da célula de GaAs, foi necessário realizar a variação de parâmetros

cruciais para ajustas as curvas IV e EQE simuladas e experimentais. No Capı́tulo 4, apre-

sentamos apenas o resultado final da otimização. Neste apêndice, mostramos resultados

dos processos intermediários a fim de ilustrar a influência da variação dos parâmetros nas

curvas simuladas. Para tal fim, utilizamos como referência para as variações a estrutura que foi

otimizada no capı́tulo 3 (figura 47) e apresentamos os resultados da variação da energia do

gap do material da janela, da densidade de defeito em todas as camadas e do nı́vel de energia

do defeito na camada base.

Material Camada Dopagem (cm�3) Espessura (nm)
Al0;59In0;41P Janela �3.1018 20

GaAs Emissor �2.1018 600
GaAs Base 5.1017 1400

Ga0;51In0;49P BSF 3.1018 400

Figura 47 – Estrutura final da célula otimizada do capı́tulo 3

A liga AlxIn1�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 absorção

do material ao invés de usar o espectro obtido em referências da literatura. É sabido que os

valores da energia da banda proibida (energia de gap) - Eg mudam com a composição da

liga e que quanto maior for essa barreira mais luz entra no dispositivo, aumentando a taxa

de geração de portadores. Com base nesse fato, avaliamos a influência de Eg nas curvas

simuladas, conforme apresentado na figura 48.

É possı́vel verificar a grande influência na EQE e, consequentemente, na Jsc, conforme

esperado. Valores de Eg menores que a energia do gap do material ativo tem grande influência,

pois fazem com que a janela absorva grande parte dos fótons úteis para o dispositivo. Valores

acima de 1,8 eV, ou seja, cerca de 0,4 eV acima da energia de gap do material ativo não

influenciam muito nas perdas.

A figura 49 apresenta o resultado da variação da densidade de defeitos Nt entre 1E16

a 1E19 cm�3 na camada de janela. Assim como discutido no capı́tulo 4, verificou-se que a

introdução de impurezas na camada da janela não tem uma grande influência nas figuras de
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(a) (b)

Figura 48 – Influência de Eg da camada janela nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada.

mérito.

(a) (b)

Figura 49 – Influência da densidade de defeito Nt na camada janela nas curvas (a) EQE e (b)
IV da célula otimizada.

Seguimos com a avaliação de Nt entre 1E15 e 1E18 cm�3 na camada emissora (figura

50). Observa-se a grande influência da introdução das impurezas no intervalo de comprimentos

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

camada. A Jsc e a Voc são drasticamente impactadas nessa situação.

Com a variação de Nt entre 1E13 e 1E18 cm�3 na camada base (figura 51), verifica-se

maior influência na Voc e na EQE em especial no intervalo de comprimentos de onda mais

longos.
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(a) (b)

Figura 50 – Influência da Nt na camada emissora nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula
otimizada

(a) (b)

Figura 51 – Influência da Nt na camada base nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada

Verificamos também o efeito do valor de Nt na camada BSF (figura 52). Para observar

uma influência significativa, tivemos que incluir defeitos muito próximo do nı́vel de dopagem. A

maior influência desse fator é na Voc do dispositivo.

Os resultados apresentados acima são coerentes com a análise realizada no capı́tulo

4. As camadas superiores (janela e emissor) tem uma influência maior na entrada de luz

no dispositivo. Quando há perdas nessas camadas, o maior impacto nas figuras de mérito

ocorre na Jsc. Por outro lado, a camada base contém o maior volume da região de depleção do

dispositivo. Por esse motivo, perdas nessa camada e no BSF impactam mais no acúmulo de
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(a) (b)

Figura 52 – Variação da Nt na camada BSF nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula Otimizada

portadores no dispositivo, influenciando a Voc.

Por fim, apresentamos o estudo da influência do nı́vel de energia da impureza na

camada base nas curvas de mérito do dispositivo. Nesse trabalho, adotamos como padrão o

nı́vel do estado de defeito no meio do gap (Ev = 0,7 eV acima da banda de valência), pois,

é a condição de maior perda. A figura 53 mostra a variação desse valor entre 0,1 e 0,7 eV

para Nt = 1E16cm�3, mostrando que, de fato, quanto mais próximo do meio do gap maior a

influência na Voc.

(a) (b)

Figura 53 – Influência de Ev na camada base nas curvas (a) EQE e (b) IV da célula otimizada
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