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ABSTRACT: This study focuses on optimizing the influence of a zinc selenide (ZnSe) buffer layer on the performance of a CIGS thin-film
solar cell, with the aim of proposing an alternative to CdS, a commonly used material that contains toxic cadmium. The choice of ZnSe is
motivated by its advantageous optoelectronic properties, including a direct optical band gap of about 2.7 eV, high transparency in the
visible and near-infrared ranges, an absorption coefficient on the order of 10* cm=and an electron affinity close to 4.1 eV. In addition,
ZnSe can crystallize in zinc-blende or wurtzite phases, with possible structural transitions that may promote a type-Il band alignment
suitable for the ZnSe/CIGS interface.

The main objective of this work is to analyze the effect of the optical band gap and the electron affinity of ZnSe on the key photovoltaic
parameters of the cell, namely the short-circuit current density, the open-circuit voltage, the fill factor, and the conversion efficiency. The
study is carried out through numerical simulation by solving the fundamental carrier transport equations.

The results show that the optical band gap of ZnSe has a limited impact on the overall performance, with an optimal efficiency of about
23.16% for values between 2.3 and 2.6 eV. In contrast, the electron affinity appears to be a critical parameter: a range between 4.0 and
4.6 eV promotes optimal band alignment and enables good photovoltaic performance, with efficiencies ranging from 19.38% to 24.93%.
These findings confirm the potential of ZnSe as an alternative cadmium-free buffer layer to CdS, opening promising prospects for the
development of more environmentally and health-friendly CIGS solar cells.

KEYWORDS: CIGS solar cells, Cadmium-free buffer layer, Band alighment, Numerical simulation, Photovoltaic performance, 1I-VI
materials.

RESUME: Cette étude porte sur 'optimisation de I'influence d’une couche tampon en séléniure de zinc (ZnSe) sur les performances d’une
cellule solaire a couches minces CIGS, dans le but de proposer une alternative au CdS, matériau couramment utilisé mais contenant du
cadmium toxique. Le choix du ZnSe est motivé par ses propriétés optoélectroniques avantageuses, notamment un gap optique direct
d’environ 2,7 eV, une forte transparence dans le domaine du visible et du proche infrarouge, un coefficient d’absorption de I'ordre de
10* cm™ et une affinité électronique voisine de 4,1 eV. Par ailleurs, le ZnSe peut cristalliser sous les phases zinc-blende ou wurtzite, avec
des transitions structurales susceptibles de favoriser un alignement de bandes de type Il approprié a l'interface ZnSe/CIGS.

L'objectif principal de ce travail est d’analyser I'effet du gap optique et de I'affinité électronique du ZnSe sur les paramétres
photovoltaiques clés de la cellule, a savoir la densité de courant de court-circuit, la tension de circuit ouvert, le facteur de forme et le
rendement de conversion. L’étude est menée par simulation numérique en résolvant les équations fondamentales du transport des
porteurs.

Les résultats obtenus montrent que le gap optique du ZnSe influence faiblement les performances globales, avec un rendement optimal
d’environ 23,16 % pour des valeurs comprises entre 2,3 et 2,6 eV. En revanche, I'affinité électronique apparait comme un parametre
déterminant: une plage comprise entre 4,0 et 4,6 eV favorise un alignement optimal des bandes et permet d’atteindre de bonnes
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performances photovoltaiques, avec des rendements compris entre 19,38 % et 24,93 %. Ces résultats confirment le potentiel du ZnSe
comme couche tampon alternative au CdS, ouvrant des perspectives intéressantes pour le développement de cellules CIGS plus
respectueuses de I'environnement et de la santé humaine.

MOTS-CLEFS: Cellules solaires CIGS, Couche tampon sans cadmium, Alignement de bandes, Simulation numérique, Performances
photovoltaiques, Matériaux II-VI.

1 INTRODUCTION

Le séléniure de zinc (ZnSe) est un semi-conducteur II-VI présentant un gap optique direct d’environ 2,7 eV, un coefficient
d’absorption de I'ordre de 10* cm™ et une affinité électronique proche de 4,1 eV [1] — [3]. Il est transparent sur une large plage spectrale
allant du visible a I'infrarouge, et peut cristalliser sous les phases zinc-blende ou wurtzite, avec des transitions de phase dépendant des
conditions d’élaboration [4] — [6]. Ces propriétés optoélectroniques et structurales sont favorables a un alignement de bandes
compatible avec le CIGS, permettant la formation d’une interface ZnSe/CIGS appropriée [7], [8].

Dans les cellules solaires a couches minces CIGS, la couche tampon la plus utilisée reste le CdS. Toutefois, la toxicité du cadmium
motive le développement de couches tampons alternatives sans Cd, parmi lesquelles le ZnSe constitue un candidat prometteur en raison
de sa non-toxicité et de sa transparence élevée [9]. L'étude du ZnSe comme couche tampon apparait ainsi comme une piste pertinente
pour l'optimisation des cellules CIGS.

L'objectif de ce travail est d’analyser I'influence du gap optique (E g) et de I'affinité électronique () du ZnSe sur les performances
photovoltaiques d’une cellule CIGS, a travers les paramétres clés que sont la densité de courant de court-circuit (/-¢),), la tension de
circuit ouvert (V(), le facteur de forme (FF) et le rendement de conversion (17). L'étude est menée par simulation numérique a l'aide
du logiciel ATLAS-SILVACO, basé sur la résolution des équations de Poisson, de continuité et de transport des porteurs [9], [10].

L'article est organisé comme suit: une présentation de la théorie de I'alignement des bandes, suivie du modele et des parameétres
utilisés, de la méthodologie de simulation, puis des résultats et de leur discussion.

2 THEORIE DE L’ ALIGNEMENT DE BANDES DE TYPE I

L'alignement des bandes d’énergie entre deux semi-conducteurs décrit la maniéere dont le sommet de la bande de valence et le fond
de la bande de conduction se positionnent lorsque ces matériaux sont mis en contact. Cette notion est essentielle pour comprendre les
mécanismes de transfert et de séparation des porteurs de charge a l'interface, en particulier dans les hétérojonctions utilisées en
photovoltaique.

Afin d’analyser cet alignement, un niveau de référence commun, appelé niveau du vide, est généralement adopté pour I'ensemble
des matériaux considérés. Dans ce cadre, I'énergie nécessaire pour extraire un électron depuis le niveau de Fermi d’'un matériau et
I'amener au niveau du vide définit le potentiel de sortie (D), également appelé potentiel électrochimique. Cette grandeur dépend de la
nature du matériau, de son orientation cristalline et de la densité des porteurs. Toutefois, dans le cas des semi-conducteurs, I'acces direct
aux états du niveau de Fermi étant limité, |'utilisation du potentiel de sortie devient peu pratique.

C'est pour cette raison qu’une autre grandeur, I'affinité électronique (), est introduite. Elle correspond a I'énergie requise pour
promouvoir un électron depuis le minimum de la bande de conduction jusqu’au niveau du vide. Les principaux parametres énergétiques
intervenant dans la description de I'alighement des bandes: a savoir I'énergie du vide Evise, les énergies des bandes de conduction E¢ et
de valence Ev, le potentiel de sortie @, I'affinité électronique x et le gap énergétique E g4, sont schématiquement présentés a la figure 1
[11].
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Fig. 1.  Parametres caractéristiques de I'alignement des bandes d’énergie

E,iqe : Energie du vide (eV).

E. : Energie du niveau d’énergie de la bande de conduction (eV).
Ey, : Energie du niveau d’énergie de la bande de valence (eV).

@ : potentiel de sortie ou potentiel électrochimique (eV).

x : affinité électronique (eV).

Dans le cas d’un alignement de bandes de type I, le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction
appartiennent a deux semi-conducteurs différents. Ce type de configuration conduit a une hétérojonction dite staggered, dans laquelle
les électrons et les trous sont spatialement séparés et localisés dans des matériaux distincts. Cette situation favorise la dissociation des
paires électron-trou, mais peut également influencer les mécanismes de recombinaison aux interfaces. Un schéma illustrant ce type
d’alignement entre deux semi-conducteurs A et B est présenté a la figure 2 [11].
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Fig.2.  Alignement des bandes de type Il entre deux semi-conducteurs A et B

Plusieurs travaux rapportent que linterface ZnSe/CIGS présente un alignement de bandes de type Il. Cette configuration est
notamment attribuée aux variations de phase cristalline du ZnSe, pouvant passer des structures zinc-blende a wurtzite, ce qui modifie
sensiblement ses parametres électroniques et, en particulier, son affinité électronique [11], [12]. La détermination expérimentale précise
de I'alignement des bandes a une interface semi-conductrice demeure toutefois complexe. Elle repose généralement sur des techniques
spectroscopiques avancées telles que la spectroscopie de photoélectrons X (XPS), la spectroscopie des niveaux profonds (DLTS) ou encore
les mesures d’admittance [13].

Le diagramme des bandes d’énergie correspondant a l'interface ZnSe/CIGS, illustrant cet alignement de type Il, est présenté a la
figure 3 [8].
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Fig.3.  Diagramme des bandes d’énergie a I'interface ZnSe/CIGS

L’analyse théorique de I'alignement des bandes met ainsi en évidence que la qualité électronique de I'interface ZnSe/CIGS dépend
fortement des valeurs du gap optique et de I'affinité électronique des matériaux constituants. Ces parametres conditionnent
directement le décalage des bandes de conduction et de valence, influengant les phénomenes de transport et de recombinaison des
porteurs, et, par conséquent, les performances photovoltaiques globales de la cellule. Ces considérations justifient pleinement le choix
et I'intérét de I'étude paramétrique menée dans ce travail [11].

3 MODELE ET PARAMETRES ELECTRIQUES
3.1  CRRcurt ELECTRIQUE EQUIVALENT

Le fonctionnement de la cellule étudiée repose sur une jonction p—n classique, dans laquelle I'absorbeur CIGS est de type p, tandis
que la couche tampon ZnSe est de type n. Afin de décrire de maniere réaliste le comportement électrique de cette cellule sous
illumination, un modele électrique a deux diodes est adopté. Ce modéle permet de prendre en compte simultanément les mécanismes
de diffusion, de recombinaison et de fuite associés aux défauts et aux joints de grains.

Le circuit électrique équivalent correspondant a ce modele est présenté a la figure 4 [14], [15].

R
J

+
]Ph 1/1 1/2 Jshunt

\ 4 \ 4 Ry, vV

3 —
Fig. 4. Circuit électrique équivalent d’une cellule solaire CIGS

Dans ce schéma:

* J,n:représente la densité de photocourant générée par I'absorption du rayonnement incident;

e ], : correspond a la densité de courant de diffusion des porteurs majoritaires;

e ], :désigne la densité de courant liée aux mécanismes de génération—recombinaison dans la zone de charge d’espace;

o ], :estladensité de courant de fuite associée principalement aux joints de grains et aux défauts structuraux;

e R;:estlarésistance série, traduisant les pertes ohmiques au niveau des contacts et des interfaces;

® Ry :estlarésistance shunt (ou paralléle), modélisant les courants de fuite susceptibles de court-circuiter localement la jonction;
e J:représente la densité de courant totale délivrée par la cellule sous illumination.
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Sous éclairement, la densité de courant fournie par la cellule est alors exprimée par la relation suivante:

J = Jon = Jox {exp [q(V+st) ]} o {exp [q(V+Rs]) _ 1} _ V+Rgy "

n4KT nyKT Rsp

ol /,, est la densité de photocourant (A-cm™), /o, et /o, les densités de courant de saturation des deux diodes (A-cm™), Rs et Ry,
les résistances série et shunt (Q-cm?), n, et n, les facteurs d’idéalité, g la charge élémentaire (C), k la constante de Boltzmann (J-K™%), T
la température absolue (K), V la tension aux bornes de la cellule et J la densité de courant délivrée [14], [15].

3.2 PARAMETRES ELECTRIQUES CARACTERISTIQUES

3.2.1  DeNsITE DE COURANT DE COURT—CIRCUIT (J ¢ )
La densité de courant de court-circuit correspond a la densité de courant fournie par la cellule lorsque la tension appliquée est nulle

(V = 0). Elle résulte principalement du transport des porteurs minoritaires générés par I'absorption des photons incidents. Elle peut étre
exprimée par la relation suivante:

Jee = q [} ) SEQEM)dA ~ q f;7 1) “£dA si EQE = 1 2

ol Jg¢ est la densité de courant de court-circuit (A-m™), Ag lalongueur d’onde correspondant a I'énergie du gap optique (m), 4 la
longueur d’onde du rayonnement incident (m), h la constante de Planck (J-s), ¢ la vitesse de la lumiére dans le vide (m-s™%), EQE le
rendement quantique externe et g la charge élémentaire [16] — [18].
3.2.2  TensioN De CIRcUIT OUVERT (V ;o)

La tension de circuit ouvert est la tension maximale aux bornes de la cellule lorsque la densité de courant délivrée est nulle (J = 0).

Elle dépend essentiellement du rapport entre la densité de courant de court-circuit et la densité de courant de saturation, et s’exprime
par:

Veo = ﬂ .In (]]COC + 1) 3)

ou V. est la tension de circuit ouvert (V), n le facteur d’idéalité, k la constante de Boltzmann, T la température absolue, q la charge
élémentaire, J5. la densité de courant de court-circuit (A-cm) et J, la densité de courant de saturation (A-cm2) [18], [19].

3.23 FACTEUR DE FORME (FF)

Le facteur de forme, également appelé facteur de remplissage, traduit la qualité électrique de la cellule et correspond au rapport
entre la puissance maximale réellement délivrée et la puissance maximale idéale. Il est défini par:

FF = JmXVn (%)
JscxVoc
ou FF est le facteur de forme (%), /,,, la densité de courant au point de puissance maximale (A-cm~2), V,,, la tension correspondante

(V), Jcc la densité de courant de court-circuit et V¢ la tension de circuit ouvert [19], [20].
3.24  ReNDEMENT DE CONVERSION (1)

Le rendement de conversion énergétique permet d’évaluer I'efficacité globale de la cellule solaire. Il correspond au rapport entre la
puissance électrique maximale extraite et la puissance lumineuse incidente, et s’exprime par:

P_'m _ ]CCT,OC.FF (5)
Pln Pln

Ou P, est la puissance maximale délivrée (W), P;,, la puissance incidente (W), FF le facteur de forme (%) et 1 le rendement de
conversion (%) [19], [20].
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4  MATERIAUX ET METHODE
4.1 MATERIAUX

La cellule solaire étudiée est constituée d’'un empilement multicouche comprenant un substrat en verre sodo-calcique (SLG), une
couche de molybdéne (Mo), une couche absorbante de séléniure de cuivre, d’indium et de gallium (CIGS), une couche tampon de
séléniure de zinc (ZnSe), une couche fenétre d’oxyde de zinc (ZnO) et des contacts métalliques en aluminium [8], [21].

4.2 STRUCTURE DE LA CELLULE

Dans le cadre de cette étude, une cellule CIGS de type substrate est considérée. Sa structure compléte est de la forme:
SLG/Mo/CIGS/ZnSe/ZnO/Al
ou:

e Le SGL joue le role de substrat et de support mécanique;

e Le Mo constitue le contact arriére et assure la fonction d’anode;

Le CIGS est la couche absorbante principale et forme la base de la jonction p-n;

Le znse agit couche tampon et joue le role d’émetteur;

Le zno sert de couche fenétre et constitue la face avant de la cellule;
I'Al est utilisé contact avant et joue le role de cathode.

Le schéma correspondant a cette architecture est représenté a la figure 5.
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Fig.5.  Schéma de la structure de la cellule simulée
43  METHODE

La présente étude est menée par simulation numérique, afin d’analyser I'influence du gap optique (E g) et de I'affinité électronique
(x) de la couche tampon ZnSe sur les parametres photovoltaiques caractéristiques de la cellule CIGS, a savoir la densité de courant de
court-circuit (/¢ ), la tension de circuit ouvert (V) le facteur de forme (FF) et le rendement de conversion (1).

Les simulations sont réalisées a I'aide du logiciel ATLAS-SILVACO, dont le principe repose sur la résolution auto-cohérente des
équations fondamentales du transport des porteurs dans les semi-conducteurs, incluant I'équation de Poisson, les équations de
continuité et les équations de transport par dérive-diffusion [18], [20]. Les mécanismes de recombinaison volumique sont décrits par le
modeéle de Shockley—Read—Hall (SRH), tandis que les défauts sont représentés par une distribution gaussienne en énergie,
conformément aux approches généralement adoptées pour la modélisation des cellules CIGS.

43.1 EQUATION DE POISSON

L’équation de Poisson relie le potentiel électrostatique a la densité volumique de charge d’espace au sein du dispositif. Elle s’écrit
sous la forme:
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AV+§=0 (6)

OU V est le potentiel électrique, p = q(p — n — N, + Np) la densité volumique de charge d’espace (C.cm™3), ¢ la permittivité
diélectrique relative et g la charge électrique élémentaire [22], [23].

43.2 EQUATIONS DE CONTINUITE

Les équations de continuité décrivent I'évolution temporelle des concentrations des porteurs en fonction des densités de courant
ainsi que des taux de génération et de recombinaison. Elles sont données par:

a 1, =
== +2div]y + Gu— Ry (7)
op _ 1,. =
E__ ;dw]p + Gp - Rp (8)

Ou n et p représentent respectivement les concentrations des électrons et des trous, fn et fp les densités de courant électronique et
trou, G, et G, les taux de génération, R, et R,, les taux de recombinaison et g est la charge électrique élémentaire [22], [23].

- . . e , a a , . . — o
En régime stationnaire, les dérivées temporelles s’annulent (6—7: = a—i = 0) s’annulent et les équations de continuité se réduisent
alors a:

1,.
0= +;dw]n + G, — R, (9)

1 —_—
0=--div], + G, — R 10

Ldiv]y + G, — R, (10)

43.3 EQUATIONS DE TRANSPORT

Le transport des porteurs est décrit par le modéle de dérive-diffusion. Les densités de courant électronique et trou sont exprimées
respectivement par:

— -

IJn = qnunE + qD,Vn (12)

Jp = apipE +qD,Vp (12)

OU iy, et u, sont les mobilités des électrons et des trous, D, et Dy, leurs coefficients de diffusion respectifs, Ele champ électrique
interne au dispositif [22].

43.4 RECOMBINAISON VOLUMIQUE (SRH)
Le taux de recombinaison volumique associé a un niveau de piege i, selon le modéle de Shockley—Read—Hall, est donné par:

2
pn—nj

Rsru,i = e (13)

E— Bt E
Tn(p+n; exp ‘KT )+ Tp(n+n; exp—= 1)

Ou E; est le niveau d’énergie de Fermi, E; est le niveau énergétique du piége, n; la concentration intrinséque, n et p la concentration

, , 1 1 , .
des électrons et des trous, k la constante de Boltzmann, T la température absolue, T, = ———et 1, = sont les durées de vie
onVeh Nt OpVtnNt

respectives des électrons et des trous, g,, et g,, sont les sections efficaces de capture, v, la vitesse thermique et N, la densité de piege
[24], [25].

4.3.5 RECOMBINAISON SURFACIQUE

La recombinaison induite par les défauts présents aux interfaces, aux surfaces et aux contacts est également modélisée par une
expression de type SRH. Le taux de recombinaison surfacique s’écrit:
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2

Rourf = i (14)
surf — Ei- E Et— E
rgff(n+ni exp IKT Y+ € (p+n;exp tKT 1)

Les durées de vie effectives des électrons et des trous sont définies par:

1 1, d;
— =4 g 15
T.ﬁ_ff T A; n ( )

L _ 1, 4%
rf,ff =7 + yy Sy (16)

ou Tl et Tli, sont les durées de vie volumique A; I'épaisseur de I'interface et d; sa longueur caractéristique, S, et S, les vitesses de
recombinaison de surface des électrons et des trous [24], [25].

43.6 MobELE DE DEFAUTS

La description des défauts électroniques dans les différentes couches de la cellule est réalisée a I'aide d’un modéle de distribution
gaussienne en énergie, couramment utilisé pour représenter les états de défauts localisés dans les semi-conducteurs désordonnés et
polycristallins tels que le CIGS. Ce modéle permet de tenir compte a la fois de la densité, de la largeur énergétique et de la position des
niveaux de défauts dans le gap.

Les distributions gaussiennes des défauts accepteurs et donneurs sont définies respectivement par les relations suivantes:

9ea(E) = Nga exp [_ (%)2] (17)
9ep(E) = Ngp exp [_ (%)2] (18)

Ou gga(E) et ggp (E) représentent respectivement les distributions gaussiennes en énergie des défauts accepteurs et donneurs,
N¢,4 et Ngp les densités effectives correspondantes, Wi, et W, les largeurs énergétiques (écarts-types) des distributions, E 4 et Egp
les énergies des pics des défauts et E I'énergie considérée. Ce formalisme est conforme aux modéles implémentés dans ATLAS et
largement rapportés dans la littérature [24], [25].

44 PARAMETRES DE SIMULATION

Les simulations numériques sont réalisées a partir de parametres physiques représentatifs des matériaux constituant la cellule ainsi
que des défauts associés. Ces parametres, extraits de travaux antérieurs et validés expérimentalement ou numériquement, sont
synthétisés dans les tableaux 1 et 2, respectivement pour les propriétés des matériaux et celles des défauts. Les valeurs utilisées sont
principalement issues des références [3], [8] et [19].

Tableau 1. Propriétés des matériaux

Matériaux CIGS Zn0 ZnSe
Gap optique Ega 300(eV) 1.32 33 23-3.0
Epaisseur d(um) 1.5 0.8 0.1
Affinité électronique y(eV) 4.8 4.1 40-4.8
Permittivité diélectrique relative &, 13.6 9 10
Densité d’état effective des électrons Nc300(cm3) 2.2.10% 2.2.10% 2.2.10%8
Densité d’état effective des trous Nv300(cm3) 1.8.10% 1.8.10% 1.8.10%
Mobilité des électrons i, (cm*V=1s?) 100 100 100
Mobilité des trous fi, (cm*V™'s™) 25 25 25
Durée de vie des électrons T, (s) 1.107 1.107 1.107
Durée de vie des trous (;(s) 1.107 1.107 1.107
Concentration des accepteurs Na(cm?) 6.10% - -
Concentration des donneurs No(cm ) - 1.10%8 8.10%
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Les parametres relatifs aux défauts électroniques, introduits sous forme de distributions gaussiennes dans chaque couche, sont
présentés dans le tableau 2.

Tableau 2. Propriétés des défauts
Matériaux CIGS ZnO ZnSe

Concentration de défauts gaussiens (cm?) Noe= 1.10* Npe= 1.10% Nac =1.10%
Ecart standard Weaet Wep (eV) 0.1 0.1 0.1
Energie du pic Eca et Ecp (eV) 0.6 1.65 1.35
Section droite de capture pour les électrons

. prirep 1107 1107 1107
ap(cm’)
Section droite de capture pour les trous gy, (cm?) 1.10% 1.10% 1.10%

Dans le cadre de cette étude paramétrique, I'affinité électronique du ZnSe est volontairement variée dans l'intervalle 4,0-4,8 eV,
tandis que son gap optique est modifié entre 2,3 et 3,0 eV, afin d’évaluer leur influence sur les performances photovoltaiques de la
cellule. L'ensemble des autres parametres est maintenu constant afin d’isoler I'effet propre de ces deux grandeurs. Les résultats issus de
ces variations seront présentés, analysés et discutés dans la section suivante.

5  RESULTATS ET DISCUSSION
5.1 EFFET DU GAP OPTIQUE DE LA COUCHE TAMPON ZNSE

5.1.1  IMPACT SUR LA CARACTERISTIQUE COURANT TENSION (J —V)

La figure 6 présente les caractéristiques courant-tension (J-V) de la cellule CIGS pour différentes valeurs du gap optiques de la couches
tampon ZnSe.
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Fig. 6. Caractéristique J-V pour différentes valeurs du gap optique du ZnSe

Il ressort de la figure 6 que les courbes J-V associées aux différentes valeurs du gap optique du ZnSe sont pratiquement superposées.
Elles interceptent 'axe des courants a une densité de courant de court-circuit d’environ 24,35 mA-cm~2 et I'axe des tensions a une tension
de circuit ouvert voisine de 1,13 V. Ces résultats indiquent que la variation du gap optique du ZnSe, dans I'intervalle considéré, n’affecte
que faiblement la forme globale de la caractéristique J-V, suggérant un impact limité sur les paramétres électriques fondamentaux de la
cellule. Afin d’approfondir cette observation, I'influence du gap optique sur /¢ et V,, est analysée séparément dans les sous-sections
suivantes.

5.1.2 INFLUENCE SUR LA DENSITE DE COURANT DE COURT-CIRCUIT

La variation de la densité de courant de court-circuit en fonction du gap optique de la couche tampon ZnSe est illustrée a la figure 7.
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Fig. 7. Densité de courant de courant circuit en fonction du gap optique du ZnSe
La figure 7 montre que Jsc demeure constante et égale a 24,35 mA-cm~2 lorsque le gap optique du ZnSe augmente de 2,3 3 3,0 eV.
Cette stabilité s’explique par le caractére largement transparent de la couche tampon ZnSe dans cette plage de gap, ce qui limite son
influence sur I'absorption des photons dans la couche absorbante CIGS. De plus, un alignement favorable des bandes a l'interface
ZnSe/CIGS permet de maintenir une collecte efficace des porteurs photogénérés, conduisant a une saturation du photocourant [11].

5.1.3 SUR LA TENSION DE CIRCUIT OUVERT

Le profil de la tension de circuit ouvert en fonction du gap optique du ZnSe est présenté a la figure 8.
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Fig. 8. Tension de circuit ouvert en fonction du gap optique du ZnSe

Comme l'indique la figure 8, la tension de circuit ouvert reste globalement quasi constante, avec une valeur moyenne d’environ 1,13
V lorsque le gap optique varie de 2,3 a 3,0 eV. Une tres |égere variation est toutefois observée autour de 2,7-2,8 eV, traduisant une faible
modification de la densité de courant de saturation. Cette évolution marginale peut étre attribuée a I'apparition ou a I'activation de
défauts énergétiques a I'interface ou dans la couche tampon, susceptibles d’induire des pertes supplémentaires par recombinaison non
radiative [3]. Néanmoins, I'amplitude de cette variation reste faible, confirmant le réle secondaire du gap optique du ZnSe sur Vco dans
la plage étudiée.
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5.14 SUR LE FACTEUR DE FORME

La dépendance du facteur de forme en fonction du gap optique de la couche tampon ZnSe est représenté a la figure 9.

83,880

83,878

83,876

FF (%)

83,874 1

83,872 1

83,870

2,2

Fig. 9.

—— T - T - 1 1 1T 1T " 1T 1
2,3 2,4 2,5 2,6 2,7 2,8 2,9 3,0 31

Eg (eV)

Evolution du facteur de forme en fonction du gap optique de couche tampon ZnSe

Il apparait que le facteur de forme demeure pratiquement constant sur I'ensemble de I'intervalle de gap considéré. Des valeurs
proches de 83,9 % sont obtenues lorsque le gap optique varie de 2,3 a 3,0 eV, avec seulement une variation marginale inférieure a 0,1
%. Cette stabilité du FF est cohérente avec la faible variation observée pour Jsc et Vo, et reflete un alignement des bandes globalement
optimal a l'interface ZnSe/CIGS, limitant les pertes résistives et recombinatoires [3], [20].

5.1.5

INFLUENCE SUR LE RENDEMENT DE CONVERSION (1])

Le profil du rendement de conversion en fonction du gap optique du ZnSe est présenté a la figure 10.
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La figure 10 montre que le rendement de conversion reste quasi constant, avec des valeurs comprises entre 23,15 % et 23,26 %,
lorsque le gap optique du ZnSe varie de 2,3 a 3,0 eV. Le rendement maximal, de I'ordre de 23,2-23,3 %, est obtenu pour des valeurs de
gap comprises entre 2,3 et 2,6 eV. Cette performance élevée est cohérente avec la stabilité du facteur de forme et de la tension de circuit
ouvert dans cette plage, et peut étre attribuée a une absorption efficace dans la couche CIGS ainsi qu’a un transport et une collecte
optimisés des porteurs.

La tres légere dégradation du rendement observée lorsque le gap optique est élargi au-dela de 2,6-2,7 eV peut étre liée a une
modification subtile de la qualité électronique de I'interface ZnSe/CIGS, susceptible d’accroitre les pertes par recombinaison [8], [11].

5.1.6 SYNTHESE

Dans l'intervalle étudié, le gap optique du ZnSe exerce une influence limitée sur les performances photovoltaiques de la cellule CIGS.
La densité de courant de court-circuit Jsc reste strictement constante, tandis que la tension de circuit ouvert Vo, le facteur de forme (FF)
et le rendement (n) ne présentent que des variations marginales. Le meilleur compromis en termes de rendement est obtenu pour des
valeurs de gap optique du ZnSe comprises entre 2,3 et 2,6 eV, confirmant que, dans cette plage, I'alignement des bandes et les propriétés
optoélectroniques de la couche tampon sont favorables au fonctionnement optimal de la cellule.

5.2 EFFET DE L’AFFINITE ELECTRONIQUE DE LA COUCHE TAMPON ZNSE
5.2.1  IMPACTE SUR LA CARACTERISTIQUE J -V

La figure 11 présente |'évolution des caractéristiques courant—tension (J-V) de la cellule CIGS pour différentes valeurs de I'affinité
électronique () de la couche tampon ZnSe.

35
30
g 25
<(' EEEEENy,
£ .
= 20- gy
8 \
5 u
o 154 \
(&)
o ; 4.4 eV =
5 104 —v—4.6eV
5 ] 4.8 eV
& s
g 54
0 T T T T T T T ‘I ' T T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2
Tension (V)

Fig. 11.  Caractéristique J-V pour différentes valeurs de I'affinité électronique du ZnSe

L'analyse de la figure 11 montre que la densité de courant délivrée par la cellule augmente sensiblement, passant d’environ 24,33
mA-cm~ 4 31,66 mA-cm~2lorsque I'affinité électronique du ZnSe croft de 4,0 4 4,6 eV. En revanche, une augmentation supplémentaire
de y de 4,6 24,8 eV entraine une chute brutale de la densité de courant, qui décroft jusqu’a 1,53 mA-cm™2, Parallélement, la tension aux
bornes de la cellule diminue fortement dans cette derniere plage de variation. Ces résultats mettent clairement en évidence que I'affinité
électronique du ZnSe exerce une influence marquée sur la forme de la caractéristique J-V, et par conséquent sur les performances
électriques de la cellule. Afin de préciser ces effets, I'impact de )y sur Jsc et Vco est analysé séparément ci-apres.

5.2.2 INFLUENCE SUR LA DENSITE DE COURANT DE COURT — CIRCUIT

La variation de la densité de courant de court-circuit en fonction de I'affinité électronique du ZnSe est illustrée a la figure 12.
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Fig. 12.  Profil de la densité de courant de court — circuit en fonction de I'affinité électronique du ZnSe

La figure 12 indique que Jsc augmente progressivement de 24,32 4 31,66 mA-cm~2 lorsque y varie de 4,0 a 4,6 eV, traduisant une
amélioration de la collecte des porteurs photogénérés. Cette évolution peut étre attribuée a un alignement favorable des bandes de
conduction 3 l'interface ZnSe/CIGS, qui facilite le transfert des électrons, améliore la séparation des porteurs et limite les pertes par

recombinaison.

En revanche, lorsque I'affinité électronique dépasse 4,6 eV, une diminution drastique de Jcc est observée, avec une valeur chutant
jusqu’a 1,53 mA-cm 3 4,8 eV. Cette dégradation peut étre associée a la formation d’un désalignement défavorable des bandes,
conduisant a I'apparition d’une barriere énergétique excessive a l'interface. Un tel déséquilibre réduit la transmission des porteurs vers
la couche absorbante CIGS et limite I'absorption effective du rayonnement, ce qui se traduit par une baisse significative de la génération
de porteurs. Ces résultats suggerent que la plage d’affinité électronique la plus favorable a un alignement optimal des bandes se situe

approximativement entre 4,2 et 4,6 eV [3], [11].
523 IMPACT SUR LA TENSION DE CIRCUIT OUVERT.

L’évolution de la tension de circuit ouvert en fonction de I'affinité électronique du ZnSe est présentée a la figure 13.
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Fig. 13.  Profil de la tension de circuit ouvert en fonction de I'affinité électronique du ZnSe

Il ressort de la figure 13 que la tension de circuit ouvert diminue fortement, passant d’environ 1,23 V a 0,80 V, lorsque y augmente
de 4,0 a 4,6 eV. Cette diminution est principalement liée a une augmentation de la densité de courant de saturation, induite par des
pertes accrues par recombinaison a l'interface ZnSe/CIGS. Une légére remontée de Vco, jusqu’a environ 0,90 V, est ensuite observée
lorsque y varie de 4,6 a 4,8 eV, traduisant une modification du transport des porteurs et des mécanismes de recombinaison. Néanmoins,
ces valeurs restent nettement inférieures a celles obtenues dans la plage de faible affinité électronique, indiquant que l'intervalle 4,0—
4,6 eV demeure le plus favorable a un bon alignement des bandes [8], [26], [27].

5.2.4  IMPACT SUR LE FACTEUR DE FORME
La dépendance du facteur de forme vis-a-vis de I'affinité électronique du ZnSe est illustrée a la figure 14.
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Fig. 14.  Profil du facteur de forme en fonction de I'affinité électronique du ZnSe

ISSN : 2028-9324 Vol. 48 No. 1, Mar. 2026 105



Influence du gap optique et de I’affinité électronique du ZnSe sur les performances des cellules solaires CIGS

La figure 14 montre que le facteur de forme décroit de 83,06 % a 75,23 % lorsque y augmente de 4,0 a 4,4 eV, puis présente une
légere augmentation jusqu’a 76,79 % pour y = 4,6eV. En revanche, une dégradation prononcée est observée lorsque I'affinité
électronique dépasse 4,6 eV, le facteur de forme chutant jusqu’a 62,28 % a 4,8 eV. Cette évolution reflete une augmentation des pertes
résistives et recombinatoires associées a un désalignement marqué des bandes d’énergie a I'interface, confirmant que la plage 4,0-4,6
eV est la plus propice a un fonctionnement efficace de la cellule [8], [21].

5.25 INFLUENCE SUR LE RENDEMENT DE CONVERSION (77)

Le profil du rendement de conversion en fonction de I'affinité électronique du ZnSe est présenté a la figure 15.
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Fig. 15.  Profil du rendement en fonction de I'affinité électronique de la couche tampon ZnSe

Comme le montre la figure 15, le rendement diminue progressivement de 24,93 % a 19,38 % lorsque y augmente de 4,0a 4,6 eV,
puis s’effondre de maniere significative pour atteindre 0,86 % lorsque y varie de 4,6 a 4,8 eV. Cette évolution est cohérente avec les
tendances observées pour le facteur de forme et la tension de circuit ouvert. Elle confirme que les meilleures performances
photovoltaiques sont obtenues pour une affinité électronique du ZnSe comprise entre 4,0 et 4,6 eV, intervalle dans lequel I'alignement
des bandes favorise un transport efficace des porteurs et limite les pertes par recombinaison.

5.2.6 SYNTHESE

L'ensemble des résultats montre que I'affinité électronique du ZnSe exerce un impact majeur sur les performances de la cellule
CIGS. Une augmentation excessive de y conduit a un désalignement défavorable des bandes, entrainant une forte dégradation de Jcc,
Vo, du facteur de forme et du rendement. A I'inverse, une affinité électronique comprise entre 4,0 et 4,6 eV favorise un alignement
optimal des bandes a l'interface ZnSe/CIGS et permet d’atteindre les meilleures performances photovoltaiques, en accord avec les
résultats rapportés dans la littérature [3], [8], [28].

6 CONCLUSION

Dans ce travail, une étude numérique a été menée afin d’analyser I'influence du gap optique et de I'affinité électronique de la couche
tampon ZnSe sur les performances photovoltaiques d’une cellule CIGS, a travers les paramétres clés que sont la densité de courant de
court-circuit (J¢¢), la tension de circuit ouvert (V¢ ), le facteur de forme (FF) et le rendement de conversion (7).

Les résultats obtenus montrent que la variation du gap optique du ZnSe exerce une influence relativement faible sur les performances
globales de la cellule. Un rendement optimal d’environ 23,16 % est atteint lorsque le gap optique est compris entre 2,3 et 2,6 eV, plage

dans laquelle I'absorption dans la couche CIGS et I'alignement des bandes demeurent favorables au transport et a la collecte des
porteurs.
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En revanche, I'affinité électronique du ZnSe apparait comme un parametre déterminant. Les simulations mettent en évidence que
de bonnes performances photovoltaiques, avec des rendements compris entre 19,38 % et 24,93 %, sont obtenues lorsque I'affinité
électronique se situe dans l'intervalle 4,0-4,6 eV. Dans cette plage, I'alignement des bandes a l'interface ZnSe/CIGS est optimal, ce qui
limite les pertes par recombinaison et favorise un transfert efficace des porteurs. A 'inverse, une augmentation excessive de I'affinité
électronique conduit a un désalignement défavorable des bandes et a une dégradation marquée des performances.

L'ensemble de ces résultats souligne le potentiel du ZnSe comme couche tampon alternative au CdS dans les cellules solaires CIGS.
Le caractére non toxique du ZnSe, associé a des performances comparables, voire supérieures dans certaines conditions, en fait une
option prometteuse pour le développement de cellules CIGS plus respectueuses de I'environnement. Ces conclusions ouvrent la voie a
des travaux futurs intégrant des études expérimentales et une optimisation conjointe des propriétés optoélectroniques et des défauts
d’interface.

LISTE DES ABREVIATIONS

e Al: aluminium

e ATLAS-SILVACO: logiciel TCAD de simulation (module ATLAS de la suite SILVACO)
e CdS: sulfure de cadmium

e CIGS: séléniure de cuivre—indium—gallium (Cu (In, Ga) Sez)

e DLTS: spectroscopie transitoire des niveaux profonds (Deep Level Transient Spectroscopy)
e Ec: énergie du minimum de la bande de conduction

e Eg gap optique (énergie de bande interdite)

e EQE: rendement quantique externe (External Quantum Efficiency)

o Euide: Niveau (énergie) du vide

e Ev: énergie du maximum de la bande de valence

o FF: facteur de forme (facteur de remplissage)

e Jcc: densité de courant de court-circuit

e J-V: caractéristique courant-tension

e Jun: densité de photocourant

o Joy, Jo2: densités de courant de saturation (diode 1 et diode 2)

e Mo: molybdéne

e ny, nz: facteurs d’idéalité (diode 1 et diode 2)

e 7:rendement de conversion

e @: potentiel de sortie (fonction travail / potentiel électrochimique)

® Rs: résistance série

® Rsh: résistance shunt (parallele)

e SLG: verre sodo-calcique (Soda-Lime Glass)

e SRH: recombinaison de Shockley—Read—Hall

e TCAD: Technology Computer-Aided Design (simulation des dispositifs)

¢ Vco: tension de circuit ouvert

e XPS: spectroscopie de photoélectrons X (X-ray Photoelectron Spectroscopy)
® ZnO: oxyde de zinc

® ZnSe: séléniure de zinc

x: affinité électronique
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