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CAPITULO 1

Introduccion

Las energias renovables, como la fotovoltaica, han adquirido una relevancia cada
vez mayor debido al evidente cambio climatico y a la cada vez menos disponibilidad
de las energias tradicionales, tales como los combustibles fésiles, que al ser usados
generan una contaminacion excesiva debido a la emision de gases, que recientes
reportes han demostrado la generacion de efectos negativos en el medio ambiente.
El aprovechamiento de energias renovables es una opcién para mitigar, el impacto

negativo del uso de combustibles fosiles.

La energia solar, como energia alternativa al uso de combustibles fosiles, ha sido
un tema de investigacion de gran interés en los ultimos afios, debido a la alta
disponibilidad de esta energia. La conversion de la energia solar a energia eléctrica
se lleva a cabo en un dispositivo eléctrico llamado celda solar, la cual, transforma la

luz del sol en energia eléctrica directamente a través del efecto fotovoltaico.

En 1954 se reporta un dispositivo fotovoltaico basado en unién pn usando como
material base el silicio (Si), obteniendo una eficiencia de conversion energética
(PCE) del 6% [87], siendo esto un punto de partida para la investigacion y desarrollo
de tecnologia fotovoltaica, basado en diferentes materiales y estructuras, con el

objetivo de fabricar celdas solares cada vez mas eficientes y econdémicas.

El teluro de cadmio (CdTe) es un material con potencial para usarse como
alternativa al Si, en celdas solares, dado que por sus caracteristicas del tiende a
mejorar la eficiencia que actualmente presentan las celdas solares basadas en Si.
En la Figura 1.1 [88] se muestra el crecimiento de la tecnologia de celdas solares
basadas en CdTe, mostrando una eficiencia del 22.3%, sin embargo, las celdas
solares basas en CdTe no han tenido un crecimiento sustancial desde el afio 2015.

Estas eficiencias se han logrado con heterounion de CdS/CdTe.
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Figura 1.1 Eficiencias de celdas solares reportadas histéricamente.

La mayoria de las celdas solares de pelicula delgada de CdTe utilizan el sulfuro de
cadmio (CdS) como capa ventana, sin embargo, la toxicidad del Cd y su band gap
no tan amplio (2.42 eV) [3], implican hacia la investigacion de nuevos materiales
para su uso como capa ventana en peliculas basadas en CdTe, dentro de los cuales
destacan el uso de 6xido de zinc (ZnO) dopado tipo n [67, 71, 74], en los cuales han
basado sus trabajos en métodos para lograr una mayor eficiencia, tal como la
modificacién concentracion de impurezas y espesores en la capa absorbente y la

capa ventana, la reduccion de defectos en bulto e interfaz, etc.

Por lo cual, es de suma importancia identificar los parametros fisicos de las capas
que componen la celda solar que permitan mejorar la eficiencia, optimizando asi la
estructura de la celda para obtener la mayor eficiencia en el menor tiempo posible
y con la menor cantidad de recursos posible, para que la celda solar a desarrollar
presente una mayor rentabilidad y sustentabilidad. El desarrollo de celdas solares
de pelicula delgada conlleva una gran cantidad de experimentos y caracterizaciones
para obtener dispositivos de alta eficiencia, lo cual se traduce en un mayor costo,

tanto material como de horas- hombre.

Una herramienta con un potencial importante es la simulacion numérica de celdas

solares, su adecuado uso contribuye al desarrollo de celdas solares de manera mas
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eficiente y econdmica, permitiendo optimizar los parametros fisicos de la capas
componentes de la celda solar para conseguir la mayor eficiencia posible a través
de un software de simulacién, reduciendo considerablemente el esfuerzo

experimental para conseguir dicha eficiencia.

Actualmente, existen softwares desarrollados especificamente para disefar y
analizar celdas solares, tales como: Silvaco [98], Sentaurus [99], Lumerical [100],
AFORS HET [103], PC 1D [101], AMPS 1-D [102], SCAPS-1D [65], entre otros.
Estos softwares han sido ampliamente usados para el andlisis y desarrollo de celdas
solares de peliculas delgadas. Solar Cell Capacitance Simulator - 1 Dimension
(SCAPS 1-D) es un software de modelado numérico disefiado para simular celdas
solares de hetero unidn de pelicula delgada, especialmente disefiado para celdas

solares basadas en CdTe y Cu(In,Ga)Sez2 [65].

En el presente trabajo, se estudiaron tedricamente celdas solares de pelicula
delgada basadas en la hetero unién AZO/CdTe y WO3/CdTe, a través del software
SCAPS 1-D. Se optimizaron pardmetros fisicos de las celdas solares propuestas,
modificando espesores y concentracion de portadores tanto para la capa ventana
como para la capa absorbente, se agregaron capas optimizadas HTL (capa
transportadora de huecos) y oxido conductores transparentes (TCO) para obtener
la mayor eficiencia posible. También se estudiaron los efectos sobre el rendimiento
fotovoltaico de la densidad de defectos en las interfaces de la unién p-n, asi como
también la influencia de la temperatura de operacion, resistencia en serie y paralelo

en la eficiencia final del dispositivo.
Hipotesis

La simulacion y disefio de celdas solares con eficiencia mayor al 20% permitira

sustituir la capa ventana de CdS por peliculas delgadas de AZO o WOs.
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Objetivo general

Disefar y optimizar a través de simulacion numérica, celdas solares basadas en las
heterouniones AZO/CdTe y WO3/CdTe mediante el software SCAPS 1-D.

Objetivos especificos

a)

b)

f)

)

Utilizar el software SCAPS 1-D para disefiar y simular celdas solares basadas
en las heterouniones AZO/CdTe y WO3/CdTe

Simular las celdas solares variando espesor y concentracion de portadores
de la capa absorbente CdTe y las capas ventanas AZO y WOs, para optimizar
la eficiencia de ambas celdas.

Determinar los contactos frontales y traseros para garantizar contactos
ohmicos en ambas celdas.

Evaluar el uso de capas HTL y TCO en ambas celdas solares y optimizar
estas capas.

Simular y analizar el comportamiento de las celdas solares bajo diferentes
temperaturas de trabajo, resistencias en serie y paralelo.

Simular y analizar el efecto del proceso de activacion del CdTe en el
rendimiento de ambas celdas solares, a través de la introduccion del espectro
de absorbancia experimental obtenido de la capa CdTe activada en el modelo
de coeficiente de absorcién optica de SCAPS 1-D

Introducir una segunda capa absorbente de FeSiz y analizar su efecto en el

rendimiento fotovoltaico de ambas celdas solares.

Justificacion

Desde su invencion hasta la actualidad la electricidad ha jugado un rol determinante

en el desarrollo global de la sociedad, debido a que participa en todos los aspectos

del desarrollo humano, por ejemplo, en la recreacion, en la economia, en el avance

cientifico, en la politica, etc.

La energia eléctrica se produce mediante el uso de otras fuentes de energia tales

como: combustibles fosiles, corrientes de agua o viento, calor, etc. Actualmente, la

14



generacion de energia eléctrica es producida con la quema de hidrocarburos, lo que
genera una fuente de emisibn de gases de efecto invernadero, los cuales
contribuyen al calentamiento global. El creciente uso de energias renovables va en
aumento ya que muchos paises cuentan con potencial edlico y solar segun sus
caracteristicas geograficas, por lo que, de manera natural, el desarrollo de

tecnologia renovable es un tema vital para el desarrollo o progreso de un pais.

En especifico, el desarrollo de energia fotovoltaica es un tema que requiere un
esfuerzo importante de investigacion, dado que aproximadamente el 90 % de los
maddulos fotovoltaico que se venden de manera comercial estan hechos a base de
silicio. El silicio es un material abundante en la corteza terrestre y la tecnologia
fotovoltaica a base de este elemento estd muy desarrollada, alcanzando una
eficiencia de 27% [88], sin embargo, la tecnologia fotovoltaica a base de silicio
presenta limitaciones que dificultan su desarrollo, tales como: la pérdida por
reflexion Optica, pérdidas por la recombinacion de portadores fotogenerados y
sumado a esto las pérdidas atribuibles a condiciones térmicas o cuanticas, y dado
gue el Si presenta un band gap (1.1 eV) de transicion indirecta, requerira de energia

adicional (fonones) para generar pares electrén- hueco [89, 90, 93].

Una de las principales limitaciones en el funcionamiento de una celda solar basada
en silicio es la pérdida optica [91, 92], la cual se origina en la reflexiébn éptica por
parte de los substratos usados, los cuales reflejan entre un 30 y un 35 % de la luz
solar incidente con longitudes de onda con energia mayor al band gap del Si, debido
a que este presenta un bajo coeficiente de absorcion, por lo que el rendimiento de

estas celdas solares se ve muy afectado.

Por otro lado, los semiconductores basados en Oxidos metalicos presentan
caracteristicas interesantes para su uso en tecnologia fotovoltaica, tales como: son
su abundancia en la corteza terrestre, presentan baja o nula toxicidad, asi como alta
estabilidad quimica, se pueden sintetizar a diferentes temperaturas, y el costo de

produccion u obtencién de estos materiales son mas bajos [45].

Es por estas razones que las estructuras investigadas en este tema de tesis

adquieren una relevancia importante en el desarrollo de celdas solares, con el
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objetivo de encontrar alternativas que puedan generar celdas cada vez mas

eficientes, econdmicas y sustentables.

Resumen ejecutivo

El objetivo de este trabajo es el optimizar de manera tedrica dos celdas solares
basadas en la heterounién AZO/CdTe y WO3/CdTe usando simulacién numérica.
Se simularon ambas heteroestructuras a traveés del software SCAPS 1-D,
analizando la influencia de los espesores y concentracion de portadores de las
capas ventanas y absorbentes, con el objetivo de optimizar estos parametros. Se
analizé6 también el comportamiento de los dispositivos simulados a diferentes
temperaturas de operacion y diferentes resistencias en serie y paralelo. Al disefiar
y simular las estructuras de las celdas solares analizadas en este trabajo, se
implemento el uso de una capa transportadora de huecos (HTL) de NiO y el uso de
una doble capa absorbente de FeSiz para una mejora en la eficiencia del dispositivo.
El andlisis se llevé a cabo principalmente a través del voltaje de circuito abierto (Voc),
la densidad de corriente de corto circuito (Jsc), el factor de llenado (FF) y la eficiencia
(PCE). Esta tesis estd estructurada en capitulos que abordan el andlisis y

optimizacién de las celdas solares simuladas.

En la figura 1.2 se ilustran graficamente los temas que corresponden a los capitulos
de tesis. En el capitulo 3 se describe el funcionamiento y alcances del software
SCAPS 1-D. En el Capitulo 4 se simula, analiza y optimiza la celda solar de
heterounion AZO/CdTe. El Capitulo 5 de igual manera, describe el proceso de
simulaciéon y optimizacion de la celda solar de heterounibn WO3/CdTe. A

continuacion, se resumen los resultados mas significativos.
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Capitulo 4 Capitulo 5

Capitulo 3

Figura 1.2 Esquema grafico de la estructura de este trabajo de investigacion.

Capitulo 4. Generalmente en celdas solares, se usa al 6xido de zinc dopado con
Aluminio (AZO) como un 6xido conductor transparente (TCO), en este capitulo se
analiza usar al AZO como capa ventana en una celda solar basada en CdTe. Al
analizar el espesor de esta capa se observo que la eficiencia incrementa al reducir
el espesor de la capa AZO ya que se tiene una menor pérdida de Voc. Una mayor
concentracion de portadores en esta capa también mejora el rendimiento del

dispositivo.

Al analizar la capa de CdTe, se encontrd que a partir de 2 um de espesor, se alcanza
la maxima eficiencia en el dispositivo debido al coeficiente de absorcién del CdTe.
Un factor muy determinante en el comportamiento del dispositivo es la
concentracion de portadores en esta capa, teniendo esta una influencia importante
en el comportamiento de Jsc, tal que el valor 6ptimo de la concentracion de
portadores fue de 10> cm=,

Uno de los retos que presenta una celda solar basada en CdTe debido a su alta

funcion de trabajo es generar un contacto 6hmico entre el contacto posterior y la
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capa CdTe. Como alternativa a esta situacion, se utilizé una capa HTL de NiO entre

la capa CdTe y el contacto posterior de niquel, mejorando la eficiencia en un 3.13%.

Al simular la celda solar con un espectro experimental de transmitancia de una
pelicula de CdTe activada (clorinado), se mejora el Jsc, debido a una mayor
absorcion en la pelicula, pasando de 26.15 a 30.73 mA/cm?. Lo que aumenta la

eficiencia a 16.49%.

Como alternativa para incrementar el rendimiento de la celda solar, se analiz6 la
respuesta del dispositivo al colocar una capa absorbente de FeSi2 entre la capa
CdTe y el contacto trasero de niquel, obteniendo una mejora en Jsc debido al band
gap (0.8 eV) del FeSiz lo que permite absorber fotones que no son absorbidos en la
capa CdTe, ademas de que la inclusion de esta segunda capa absorbente, redujo
el espesor optimizado de la capa CdTe de 2 a 0.3 um. El aumento de Jsc mejoro la
eficiencia de la celda solar, alcanzando un 27.19%. En la figura 1.3 se muestran las

curvas J-V de las estructuras simuladas en este capitulo.

a1
o
1
1

20

= AI/AZO/CdTe/NiO/Ni
= Al/AZO/CdTe/Ni

10 = Al/AZO/CdTe-act/NiO/Ni
== AI/AZOICdTe/FeSi /Ni

Densidad de corriente (mA/ sz)
8
1
1

0 T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Voltaje (V)
Figura 1.3 Comparativa J-V de las estructuras analizadas en el capitulo 4.
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Capitulo 5. En este capitulo se llevo a cabo la simulacion y optimizacion de la celda
solar de hetero union WO3/CdTe. Al analizar el espesor de la capa CdTe se encontrd
que a partir de 1.5 um de espesor, el dispositivo muestra un comportamiento muy
similar, mientras que la concentracion de portadores en esta capa es un factor
determinante, afectando de manera considerable a Voc, Jsc Y FF, alcanzando la

maxima eficiencia al tener una concentracion de 1015 cm-3.

El cambio en el espesor de la capa ventana WOs tuvo poco impacto en el
rendimiento del dispositivo debido a la longitud de difusidon de los portadores en esta
capa, tal que Voc y FF tuvieron un comportamiento practicamente invariable al variar
el espesor de la capa, mientras que Jsc y PCE tuvieron un decremento de 0.27
mA/cm? y 0.17% respectivamente al incrementar el espesor de la capa WOs de 10
a 150 nm. Por otra parte, el incremento de la concentraciéon de portadores de 10*°
a 10%° cm en esta capa mejora el Voc, incrementando de 0.59 a 0.76 V, por lo que
la eficiencia también incrementa de 11.11 a 15.67%.

Al igual que en el capitulo 4, al simular la celda solar con el espectro de
transmitancia de la pelicula de CdTe activada, se tiene una mejora en el Jsc,

alcanzando 30.28 mA/cm?, por lo que la eficiencia aumenta de 15.67 a 17.14%.

Al usar una segunda capa absorbente de FeSiz entre el contacto posterior y la capa
CdTe, se logra una eficiencia de 27.45%, con espesor optimizado de la capa
ventana de 10 nm, para la capa CdTe un espesor de 0.3 um mientras que para la
capa FeSiz fue de 1 um. En la figura 1.4 se observan las curvas J-V de las diferentes

estructuras analizadas en este capitulo.
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Figura 1.4 Comparativa J-V de las estructuras analizadas en el capitulo 5.
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CAPITULO 2

Marco Teodrico

2.1 El Teluro de Cadmio

El teluro de cadmio (CdTe) es uno de los semiconductores mas adecuados para ser
usado en aplicaciones fotovoltaicas dado que su banda prohibida de transicién
directa de ~1.49 eV coincide con la regién del espectro solar de mayor intensidad
que incide en la superficie terrestre, lo que permite una absorcibn méaxima de
energia [1,2]. Otra caracteristica del CdTe es su alto coeficiente de absorcidon
(>5x10* cm™?) el cual permite que peliculas delgadas (~ 2 um) absorban hasta el

99% de fotones incidentes (con energia por encima de la banda prohibida del CdTe)

[3].

El CdTe presenta generalmente conductividad tipo-p, lo cual, sumado a las
caracteristicas mencionadas anteriormente, lo convierten en un material adecuado
para ser usado como capa absorbente en celdas solares de pelicula delgada, ya
que los electrones al ser los portadores minoritarios en el material, presentaran una

mayor longitud de difusion que los huecos [4].

Dadas las caracteristicas del CdTe, los médulos fotovoltaicos de pelicula delgada
basados en CdTe sélo requieren el 1% del material semiconductor comparado con
el material usado para desarrollar modulos fotovoltaicos con materiales cristalinos
tradicionales, produciendo ambas cantidades comparables de energia eléctrica [5],
lo que beneficia una produccion de grandes voliumenes de paneles fotovoltaicos de

bajo costo.

El CdTe permite su crecimiento sobre substratos cuyos parametros difieren
bastante al parametro de red del CdTe e incluso se ha crecido o depositado sobre
materiales amorfos, esto debido la alta plasticidad del CdTe [6], lo que genera una

ventaja sobre otros materiales semiconductores que no poseen esta caracteristica.
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2.1.1 Propiedades estructurales

El CdTe es un semiconductor de la familia de los calcogenuros (semiconductores
[I-VI). Su estructura cristalina es generalmente zinc-blenda, en la figura 2.1 se
presenta el esquema de la celda unitaria del CdTe, donde las esferas azules

representan a los atomos de Te mientras que las amarillas a las de Cd.

Figura 2.1 Representacion esquematica de la celda unitaria de CdTe con estructura zinc blenda
[54]
El CdTe tiene una ionicidad de enlace del 72%, este valor presente en los enlaces
del CdTe genera un dimorfismo, es decir, que el CdTe se puede encontrar en fase
hexagonal (wurtzita) o en fase cubica (zinc-blenda) con una orientacion preferencial
en la direccién [111]. Bajo condiciones de presion atmosférica y temperatura

ambiente [7], la estructura mas estable del CdTe es la zinc-blenda.

La estructura cristalina zinc blenda del CdTe tiene un parametro de red a
temperatura ambiente de a = 6.481 A, y una longitud de enlace de 2.806 A [8]. La

celda unitaria tiene 8 atomos de los cuales cuatro son de Cd y cuatro de Te. Las

coordenadas de los atomos de Te son: (0,0,0), (0%%) , GO %) y G%O) y las de

Cd: (l E l),(l 3 i),(5 2 3) y (3 3 3) [9]. Los atomos estan colocados tal que

4744 4’4" 4 4’4’4 4'4°4
alrededor de cada atomo hay cuatro atomos del otro elemento, la distancia entre

, 3
cada atomo es de Ta .
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2.1.2 Propiedades eléctricas

El CdTe sin dopar tiene una conductividad tipo p debido a vacancias de cadmio, por
lo que habra un exceso de Te [10], lo que implica que el defecto intrinseco mas
comun en el CdTe es la vacancia de Cd, estas vacancias de Cd estan ionizadas
(Veq-) 0 doblemente ionizadas (V.42-) y actian como defectos aceptores. La
vacancia (V4-) presenta un nivel energético medido cerca de Ev + 0.45 eV [11-14],
mientras que el nivel energético aceptor superficial es de Ev + 0.1 eV [11,15]. La
vacante (V.42-), €s un nivel energético profundo ubicado cerca de Ev + 0.6 eV
[11,16].

La vacancia de Te en el CdTe es probable pero su concentraciéon es mucho menor
dado que para que esto se produzca las condiciones de crecimiento o deposito
deben ser en exceso de Te y sumado a que la energia necesaria para la formacién
de este defecto es alta, termodinamicamente la estructura resultante seria muy poco
estable. Estas vacancias también se presentan doblemente ionizadas y actian
como donadores, las cuales se encuentran en un nivel energético entre Ec - 0.04
,0.45y 0.71 Ev [11,15]. El defecto vinculado al Te (defecto mas comun) que tiene
una mayor estabilidad termodindmicamente hablando es el antisitio de Te (Te..) que
tiende a compensar en parte a las vacancias de Cd [16], este defecto produce un

nivel energético donador profundo que se ubica a Ec- 0.59 eV [11, 17-19].

Cuando existe saturacién de Cd, o cuando se introduce un dopante que sustituya al
Cd en la red, desplazandolo de su sitio, se generan defectos intersticiales de Cd
(Cdi), produciendo dos niveles energéticos donadores, el primero se genera cuando
la carga es neutra a Ev - 0.33 eV, y el segundo a Ev - 0 .46eV [11,20]. Otro defecto
cuando se tiene exceso de Cd son los anti-sitios de Cd que son defectos donadores
con una energia de Ev - 0.10 eV [11]. En la figura 2.2 se muestra graficamente los

niveles energéticos aceptores y donadores presentes en el CdTe.

El CdTe puede ser dopado tanto tipo p, como tipo n [21]. Dependiendo de la
concentracion de portadores, el CdTe tipo p puede tener una funcion de trabajo

elevada ~ 5.5 eV [22]. Los dopantes tipo n para el CdTe usualmente son elementos
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del grupo Il que sustituyen a los atomos del grupo Il (Cd); otra alternativa para lograr
la conductividad tipo n es utilizando elementos del grupo VII que sustituyen a los
atomos del grupo VI (Te) lo que produce un exceso de electrones en la red.

Banda de conduccién

—
Cdre o Na, "
0.1eV 0.04ey 0-01eV 0.014eV
Cu, — c’l
o V;, EEmm 0.33eV ommm
: 0.45¢eV Cd,
Em  0.46eV
Teey
v— 0.59V
VC‘z' Te
0.6eV 0.71eV
—
Ved Cucq
045V  0.35eV
c—
' Cug,
Veq 0.15eV [VeaClil

0.1eV  Nag, E==
BN 0.01ev

4
Banda de valencia

Figura 2.2 Concentrado de niveles energéticos aceptores y donadores en CdTe [20,54].

El CdTe tipo p generalmente se logra usando elementos del grupo V como el
fésforo, que sustituyen a los atomos del grupo VI (Te); otra manera de lograr
conductividad tipo p es usar elementos del grupo | que sustituyen a los atomos del

grupo Il (Cd), lo que producira un exceso de huecos en la red.

Las energias de ionizacion de las impurezas aceptoras incrementan en funcion del
namero atémico del elemento, es decir, a mayor numero atbmico mayor sera la
energia de ionizacién, por ejemplo, de 58 meV para Li, a 263 meV para Au. Las
impurezas donadoras que se observan en la Tabla 2.1 tienen un comportamiento
mas superficial que las impurezas aceptoras ya que la energia de ionizacion de

estas impurezas es de 13 a 15 meV.
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Tabla 2.1 Elementos dopantes usados en el CdTe [23].

Dopante Sitio Clase
Donadores Al, Ga, In En lugar de Cd Elementos del grupo 11l
13 a 15 meV F, Cl, Br, | En lugar de Te Elementos del grupo VII
N VTe, Cdi Defectos nativos
Aceptores Li, Na, Cu, Ag, Au, N En lugar de Cd Elementos del grupo | y
la
56 a 263 meV Li, Na, Cu, Ag, Au, N En lugar de Te Elementos del grupo V
VCd Defectos nativos

Las vacancias divalentes del Cd y Te actian como niveles energéticos aceptores y
donadores de poca profundidad. Sin embargo, el CdTe muestra cierta complejidad
para ser dopado ya que los defectos nativos del CdTe generan centros de dopaje,
lo que a su vez genera un sistema compensatorio al dopaje de impurezas. A través
de estudios se ha observado que las vacancias de cationes (Vcs) S€ comportan como
aceptores dobles y las vacancias de aniones (Vr.) tienen un comportamiento de

donadores dobles [24].

Un ejemplo de esto se observa en las celdas solares de CdTe cuando se realiza un
tratamiento en atmosfera de cloro, donde el cloro que se introduce en la capa de
CdTe en el tratamiento con CdCl. reemplaza a un &tomo de Te actuando como una
impureza donante cargandose asi positivamente, pero se forma una vacante de Cd
cargada negativamente de manera doble y este complejo cargado negativamente

(Clt, — V2™ actia como un aceptor simple [25].

La maxima concentracion de electrones lograda en el CdTe ha sido de
5.3 X 108 cm™3 a temperatura ambiente, y se realizé con yodo en la forma Znl2 [26].
La concentracion maxima de huecos que se ha logrado obtener fue con la difusién
de fosforo [27] alcanzando aproximadamente 2.8 x 1017 cm™3. Dado que el CdTe
puede doparse a altas concentraciones, permite conseguir una baja resistividad
tanto en tipo n (107*Q — cm) como en tipo p (5 x 1073 Q-cm) [28]. La resistividad

intrinseca reportada esta usualmente en el rango de 10° Q-cm [29]. El CdTe
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intrinseco tiene movilidades reportadas de electrones y huecos de alrededor de
6,600 cm?/Vsy 90 cm?/Vs, respectivamente [30].

2.1.3 Propiedades oOpticas

En la figura 2.3 [31] se muestra la estructura electronica de bandas en una red
periddica de la cual se derivan las propiedades 6pticas del CdTe, del méaximo de la
banda de valencia (VBM) y el minimo de la banda de conduccion (CBM) que ocurren
en un mismo momento I' en la primera zona de Brillouin y generan una banda
prohibida directa de ~1.47 eV a 300 Ky un valor de EJ = 1.61 eV a 0 K [31, 32].

Por lo cual, los fotones incidentes con hv > Eg del CdTe 0 A < 4, = 1240 nm eV/Eg
van a contribuir a la corriente, por lo que gran parte del espectro visible puede ser

aprovechado en una celda solar a base de CdTe.

E (eV)

L A r A X UK p) r
k

Wave vector

Figura 2.3 Estructura electronica de bandas del CdTe [31].
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Las curvas de absorcion (a) vs A1 para CdTe observadas por diferentes
investigadores coincide que la frecuencia de corte obtenida esta alrededor de A =

840 nm que corresponde a una energia de ~1.47 eV [33, 34].

2.1.4 Activacion de peliculas de CdTe en atmdsfera de cloro

La activacion de peliculas de CdTe llevadas a cabo en una atmésfera que contenga
cloro es necesaria para lograr celdas solares con una alta eficiencia [3].
Generalmente, la activacion se lleva a cabo con CdClz el cual tiene como objetivo
ser la fuente de cloro, sin embargo, este medio es altamente toxico, por lo cual se
han buscado alternativas para llevar a cabo el proceso de activacion de peliculas
CdTe, una de ellas es el uso de los clorofluorometano (CF’s) [3, 35]. El tratamiento
térmico tanto con CdClzy CF’s tiene los siguientes beneficios [3, 35, 36]:

e Se logra incrementar el tamafio de grano en el CdTe cuando los granos en
un inicio son mas pequefos. (La solubilidad de Cl en CdTe es pequefia y la
difusién en las fronteras de grano puede formar CdO y TeCl2).

e Se obtiene pasivacion de las fronteras de grano.

e La pelicula CdTe se dopa tipo p.

e Se mejoran los tiempos de vida de los portadores minoritarios (tiempo de vida
mas largos) debido a que se pasivan defectos de recombinacién. Pero en el
tratamiento se pueden generar defectos profundos dentro de la banda
prohibida del CdTe

e Se produce recristalizacion y genera la inter difusion entre la capapy n. En
celdas a base de CdTe en el proceso de activacion es cuando se genera la
unién p-n, la cual es fundamental para el efecto fotovoltaico.

e Un tratamiento térmico excesivo en una atmésfera de cloro puede generar

problemas de adhesion y formacion de defectos profundo en las peliculas.

27



2.2 Oxido de Zinc

El 6xido de zinc (ZnO) es un semiconductor (1I-VI) de band gap directo (~3.37 eV).
Es un compuesto inorganico insoluble en agua, pero soluble en acidos y bases
diluidos, su punto de fusion es 1977 °C. El ZnO se encuentra en el mineral zincita,
pero su produccion comercial estd basada en la oxidacion a alta temperatura de
zinc metalico o minerales de zinc. El ZnO se presenta en tres estructuras cristalinas
las cuales son, sal de roca, wurtzita y zinc blenda (figura 2.4), sin embargo, la fase
cristalina wurtzita en condiciones ambientales es la méas estable

termodinamicamente [37].

Znc blenda

Wurzta

(&) (h) (c)

Figura 2.4. Estructuras cristalinas de ZnO (a) sal de roca, (b) Zinc blenda, (c) wurtzita hexagonal

[37]. Las esferas grises y negras sombreadas representan iones de Zn y O, respectivamente

La estructura cristalina zinc blenda del ZnO es estabilizada cuando su crecimiento
es sobre substratos con fase cubica, la estructura cristalina sal de roca (NaCl) se
logra con presiones relativamente altas. De manera natural el ZnO tiene una
estructura hexagonal o wurzita con conductividad tipo n generado por desviaciones

estequiométricas, por vacancias de oxigeno y atomos de zinc intersticial [38].

De acuerdo con los datos reportados el ZnO intrinseco tiene una concentracion de

portadores de ~10° cm~3, mientras que para un ZnO dopado tipo n se tiene ~102°
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electrones por cm™3 y tipo p se tiene ~10'° huecos por cm™3 [39]. Ademas las

peliculas de ZnO:

e Estan formados por elementos baratos, abundantes y no toxicos.
e Se producen facilmente a través de la técnica de erosion catddica, que es
una tecnologia usada para producir a gran escala.

e El band gap del ZnO permite que haya absorcion en la region ultravioleta.

2.2.1 Oxido de zinc dopado con aluminio

En el ZnO el dopado tipo n se puede llevar a cabo: 1) a través de donadores
intrinsecos generados por defectos en la red cristalina, tales como el Zn intersticial,
y 2) la introduccién de un material dopante extrinseco, como son el Al, In y Ga que
son los elementos mas usuales para esta tarea. El aluminio debido a su facil
incorporacion en niveles altos de concentracién produce una baja resistividad.

El dopado tipo n en el ZnO se lleva a cabo mediante la sustitucion de cationes
Zn?* con elementos del grupo Il (B, Al, Ga, In) o elementos del grupo IV (Si, Ge, Sn)
(fig. 2.5), estos elementos mejoran las propiedades oépticas y eléctricas ya que
aumentan la transparencia del ZnO en la regién visible, asi como también mejoran
la conductividad del mismo. El lograr un dopaje eficiente con impurezas estara en
funcion de su electronegatividad y de la diferencia entre los radios iénicos del
elemento extrinseco y el Zn. Se ha reportado que el Al y Ga son los elementos mas
adecuados para dopar tipo n peliculas delgadas de ZnO [40], debido a que el APP*y
Ga?* tienen un radio i6nico menor al Zn?* (AlI=57 pm y Ga=62 pm), Estos elementos

tienen un mejor acople dado que el zinc tiene un radio i6nico de 83 pm.
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Figura 2.5. Esquema de la celda unitaria hexagonal tipo wurzita del
ZnO y el cation que se reemplaza al dopar tipo n. [41]

Las peliculas delgadas de AZO (ZnO: Al), poseen una alta estabilidad, baja
toxicidad, alta transmision en la regién visible y una alta conductividad. Se ha
reportado que las peliculas delgadas de AZO son adecuadas para procesos de
fabricacion a baja temperatura (<200°C) ademas, de ser compatibles con sustratos
flexibles, materiales organicos y celdas solares a base de CdTe y CIGS [42].

2.3 Oxido de Tungsteno (WOs3)

El WOs es un oxido metalico con diversas aplicaciones como material
semiconductor. En cuanto a su estructura cristalina presenta cinco fases cristalinas.
Los cristales de WOs se forman generalmente por octaedros WOs, los cuales
comparten esquinas entre si (Fig. 2.6) [43].

" - ,.’ 9. =g
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@ Q

Z ® O “
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|;X ® oxigeno

. Tungsteno

Figura 2.6. Esquema de la celda unitaria ctbica del WOz (derecha), Octaedro WOs (izquierda).
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Las estructuras cristalinas descritas a partir de los octaedros que comparten
esquinas vecinas son [43, 44]: monoclinica (e- WO3), triclinica (8- WO3), monoclinica
(y- WO3), Ortorrombica (B- WO3), tetragonal (a- WO3) y cubica (no se reporta
experimentalmente). Lo que determinan estas fases son los angulos de inclinacion,
asi como la direccion de rotacion del octaedro WOs, usando como referencia a la
estructura cubica (ideal). La fase que presente el WOs3 estara en funciéon a su
temperatura de sintesis y enfriamiento, reportando ampliamente lo siguiente [43,
45]: Monoclinica (e- WOs3, < -43 °C) — triclinica (6- WOs, -43 a 17 °C) — monoclinica
(y- WOs, 17 a 330 °C) — Ortorrémbica (B- WOs3, 330 a 740 °C) — tetragonal (a-
WOs, >740 °C). El WOs es un material semiconductor de tipo n quimicamente
estable con una banda prohibida entre 2.6 y 3.2 eV [45], es un material no téxico,
de bajo costo y faciimente evaporable y generalmente se usa como capa

transportadora de electrones (ETL) en el disefio de celdas solares.

2.4 Disiliciuro de hierro (FeSiy)

Debido a sus propiedades 6pticas y eléctricas, el disiliciuro de hierro semiconductor
B-FeSi, ha atraido recientemente una considerable atencién ya que tiene un gran
coeficiente de absorcion (a=10° cm™1), que es aproximadamente 200 veces mayor

gue el del silicio cristalino (Figura 2.7).
lI'::'-'E.'"1"r1"r1|1~r1rf""rr1-"

10

PHOTON ENERGY (eV)

Figura 2.7. Coeficientes de absorcién optica de varios semiconductores monocristalinos [46].
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El semiconductor B-FeSiz es un material fotovoltaico relativamente nuevo en
comparacion con otros bien estudiados como el silicio y los semiconductores
compuestos IlI-V. La banda prohibida en el semiconductor B-FeSi2 presenta una
transicion directa en el mismo momento Y de la zona de Brillouin (Fig. 2.8), con una

transicion fundamental a una energia de ~0.87 eV [46, 94, 95].

El B-FeSi2 es un material no toxico y sus elementos (Fe y Si) son abundantes en la
naturaleza, lo que lo convierte uno de los materiales mas prometedores para
diversas aplicaciones, como diodos emisores de luz, sensores infrarrojos y celdas
solares. En cuanto a las celdas solares fotovoltaicas, la eficiencia tedrica para el B-
FeSiz es de 16-23% [46, 95]. El B-FeSiz presenta una fase cristalina ortorrombica y

es quimicamente estable hasta 937°C [95].

El B-FeSiz presenta una alta densidad de portadores (~10'8 cm™3), lo cual es muy
conveniente para la fabricacion de celdas solares, sin embargo, el 3-FeSiz contiene
una gran cantidad de defectos [46], que pueden funcionar como centros de
recombinacién para los portadores fotogenerados, afectando asi, a la densidad de
corriente de la celda solar. Por lo tanto, los métodos de fabricacién actuales para
celdas solares de pelicula delgada de B-FeSi2 que presenten una alta calidad
tienden a implicar el uso de sistemas como el método de pulverizacién catodica que
cuente con caracteristicas especiales, como una mayor densidad de plasma y
menos dafio al sustrato en comparacion con el sistema de pulverizacion
convencional, necesitando varios pasos de procesamiento intermedios, por
ejemplo, calentamiento del sustrato, formacion de plantillas, alta temperatura y

recocidos prolongados [95].

32



Tl

\Z :'-»j N>
N\ E\
A~ A !
-—~—\ ¥
DS (M
<ol |
1% VAT
=
_ [~ —TN
r R 5 F'AZ T Y I

Figura 2.8 Estructura electronica de bandas del B-FeSiz [94].

2.5 Union p-n

La union p-n es un sistema o dispositivo en el que un semiconductor tipo p esta en
contacto con un semiconductor tipo n. Cuando los dos semiconductores son del
mismo material, entonces se le denomina homounién, y cuando los
semiconductores son de distinto material se le llama heterounion. Cuando se ponen
en contacto el semiconductor tipo p y el tipo n, electrones libres de la parte n se
desplazan a la parte p (portadores minoritarios), mientras que una corriente de
huecos de desplazan de la parte p a la n. Este mecanismo se lleva a cabo a través
de la difusion de portadores hasta alcanzar un equilibrio termodindmico. Debido al
movimiento de cargas, se crea un campo eléctrico por la acumulacién de cargas en
ambos lados de la unién entre los dos semiconductores p y n. Como consecuencia,
se acumula carga negativa en el lado tipo p (aceptores ionizados), y carga positiva
en el lado tipo n (donadores ionizados). Esta regién cargada en torno a la unién
metallrgica de los semiconductores p y n se le denomina region de carga espacial
0 region de agotamiento/vaciamiento (W). EIl campo eléctrico en la union se
equilibrara con el gradiente de cargas como se observa en la figura 2.9, finalizando

asi el proceso de formacion de la unién p-n.
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Figura 2.9. Formacion de unién p-n entre materiales semiconductores [47].

Debido a que la regidon n queda préxima a la unién cargada positivamente, va a
repeler los huecos de la zona tipo p; de la misma manera la zona p, cercana a la
union, evitara el flujo de los electrones provenientes de la zona tipo n, por lo que, en
la zona cercana a la union se crea una diferencia de potencial.

La estructura basica de una celda solar se basa en la unién p-n de materiales
semiconductores tipo p y n [47]. Los semiconductores tienden a absorber luz
(fotones), si la energia del fotdn incidente es igual 0 mayor que la banda de energia
prohibida del semiconductor, este foton incidente absorbido podra foto generar
pares electron-hueco, favoreciendo asi el flujo de portadores. El campo eléctrico
generado por la unién separa los portadores fotogenerados. En la zona de
agotamiento o region de carga espacial se generan pares electron-hueco debido a
los fotones incidentes los cuales son separados con ayuda del campo eléctrico
desplazados las regiones p y n respectivamente en donde son recolectados por los

contactos metalicos.
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2.5.1 Homounioén

Una homounion consiste en la union entre dos semiconductores del mismo material,
uno con dopado tipo p y otro con dopado tipo n (Fig. 2.10) [48]. La funcion de trabajo
goW de un semiconductor es la diferencia de energia entre el nivel de vacio y el
nivel de Fermi del material semiconductor. Dado que la funcion de trabajo del
semiconductor tipo p es mas alta que la del semiconductor tipo n, qdWp- q¢Wn=
g¢D (gqpD= potencial de contacto), las bandas de energia entre los semiconductores

tipo p y n se curvan, lo que indica la existencia de un campo eléctrico interno.

p-Zn0O n'Zn0

Figura 2.10. Diagrama de bandas de energia de una homounion de ZnO.

Fisicamente, se interpreta el potencial de contacto o de difusiébn como el resultado
de un desplazamiento de electrones del semiconductor tipo n al semiconductor tipo
p, cuyo objetivo es nivelar la energia de Fermi en ambos semiconductores cuando
se forma la union, lo que genera una carga positiva de portadores donadores
ionizados en una capa empobrecida de electrones préxima a la interface de la unién
en el lado del semiconductor tipo n y una carga negativa de portadores aceptores
ionizados en una capa empobrecida de huecos préxima a la interface de la unién
del lado del semiconductor tipo p, resultando en un nivel de Fermi plano a través de
todo el diagrama [48].

Los fotones incidentes absorbidos producen portadores minoritarios (electrones)
libres en la regidn tipo p y portadores minoritarios (huecos) en la region tipo n. Los
portadores fotogenerados se desplazan a través de la union gracias al campo

eléctrico generado, sin embargo, si la longitud de difusion del portador es muy corta
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en comparacion al espesor de la capa del semiconductor, existe una alta
probabilidad de que el portador sea recombinado antes de ser extraido por los
contactos respectivos. Si el semiconductor utilizado del lado iluminado tiene alta
absorcion optica y band gap directo, entonces este semiconductor debe ser muy
delgado para permitir el paso de la luz lo mas posible y reducir la probabilidad de
recombinacién por longitud de difusion. Caso contrario a que, si el semiconductor
iluminado es de baja absorcion dptica sumado a un band gap indirecto, entonces el
semiconductor del lado opuesto al iluminado debe tener un mayor espesor para que

la mayor parte de la luz incidente sea absorbida.

2.5.2 Heterouniodn

Una heterounién es una unién p-n conformada por dos materiales semiconductores
diferentes con bandas de energia prohibidas y afinidades electrénicas diferentes.
Dado que cada parte de la heterounién es un semiconductor distinto, se presentan
energias de band gap, permitividades dieléctricas, funciones de trabajo y afinidades
electronicas x respectivamente diferentes para cada lado de la unién. La funcion de
trabajo se ha definido como la energia necesaria para llevar un electron desde el
nivel de Fermi del semiconductor hasta el nivel de vacio, y la afinidad electrénica es
la energia que necesita un electron para llevarlo desde el nivel energético de la

banda de conduccién hasta el nivel energético de vacio [49].

Para realizar el diagrama de bandas de energia de una heterounion (Fig. 2.11) se

deben seguir las siguientes directrices:

e Para obtener el equilibrio termodinamico, el nivel de Fermi tiene que estar al
mismo valor en ambos lados de la interface en equilibrio térmico, es decir,
igualar el nivel de Fermi de ambos semiconductores.

e El nivel de vacio debe ser paralelo a los bordes de la banda de conduccion

en ambos semiconductores, y no debe presentar discontinuidades.
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Debido al equilibrio en el nivel de Fermi, existe un salto abrupto en la interface de
las bandas de valencia y conduccion. La diferencia de energias entre los bordes de
las bandas de valencia y de conduccién de cada semiconductor AE, y AE.

respectivamente [49], estan definidas por las siguientes ecuaciones:

AE; = x, — Xp 2.1
AE, = AE; — AE, 2.2

Donde x, y x, son las afinidades electronicas de los semiconductores tipo p y tipo
n respectivamente, AE; es la diferencia entre los valores de la banda de energia

prohibida de los dos semiconductores.
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Figura 2.11. Diagrama de bandas de una heterounién antes y después del contacto [54].

Como se ha mencionado anteriormente, en la region de carga espacial actia un
campo eléctrico, cuyo valor ronda en ~10° V/cm, este valor es determinante en el
rendimiento de las celdas solares. Al resolver las ecuaciones de este campo
eléctrico se obtienen valores fundamentales para el andlisis de la heterounion. Se
asume que la union en la interface es abrupta, es decir, la variacion de

concentracion de cargas en la frontera no es continua (Fig. 2.12).
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Figura 2.12. Esquema de una union abrupta [54].

Considerando esto, se aplica de manera mas sencilla la ecuacién de Poisson en
una sola dimension a la regidon de carga espacial y asi se obtiene la ecuacién para

el potencial eléctrico [49]:

A2d(x) { qNa/ege,, para0 <x <d, } -

dx? —qNd/eye,, para—d, <x <0

Si se integra dos veces la ecuacion anterior, se encuentra el valor del potencial

eléctrico en funcion de la posicion (x):

(¢/2 €0e,)Na(x — d,)* + @, para 0 < x < d, } 24

d(x) ={
—(q/2€pe,)Nd(x — dp)?* + @, para —d, <x <0

Se relacionan las constantes de integracion aplicando la condicién de continuidad

del potencial eléctrico; en la interface tiene que ser igual en ambos lados:
(q/2 €0€p)Nad? + @, = —(q/2 €0€,)Ndd2 + @, 2.5

La diferencia de las dos constantes de potencial o funciones de trabajo ®,-®,=V,;,

recibe el nombre de barrera de potencial o voltaje Interconstruido (Built-in):
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Otra manera de visualizar el voltaje interconstruido es observando de la figura 2.11,
en la cual se observa que, al unir ambos semiconductores, los niveles de Fermi se
alinean, generando que las bandas de valencia y de conduccion tiendan a curvarse
en la union, la diferencia de energia potencial entre los electrones de ambos lados
de la unién es el voltaje de interconstruido. Esto conduce a describir el voltaje
interconstruido como la suma de los potenciales electrostaticos en el equilibrio de

los semiconductores ny p:

Vbi = Vbip + Vbin 27

Ahora, si se integra una vez la ecuacion 2.3, se obtiene el valor del campo eléctrico:

ao (—qNa(x + dy,) /€€y, para0 <x < d,
E(x) = ——{ } 2.8
dx (gNd(x — d,)/€p€n, para—d, <x <0
Considerando que la condicion de continuidad en la interface se expresa como:
E €, = Ené€q 2.9

Por lo tanto, es posible encontrar los potenciales electrostaticos para los

semiconductores p y n:

eNgpx}

Vbip = 26, 2.10a
2
Vyin = edeT*;"” 2.10b

A partir de las ecuaciones anteriores se obtienen los valores de la region de carga

espacial para cada semiconductor:

1

xnz[ 2encpNapV i ]5 2.11
eNgn(enNgnt€epNap)
1

xp=[ 2encpNanbi ]5 2.12
eNgp(€nNan+€pNap)
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Al sumar x, y x,, se expresa el ancho total de la region de carga espacial:

1
anep(Nap+Ndn)2Vbi 2

eNanNap(énNan+€pNap)

2.13

W=xn+xp=[

Donde Ny, es la concentracion de portadores donadores en la capa ny N,, es la
concentracion de portadores aceptores de la capa p. €, Y €, son la permitividad del

material semiconductor n y p respectivamente. Todo el desarrollo matematico
mostrado anteriormente considera despreciable la densidad de centros de
recombinacién en la interfaz tomando en cuenta las concentraciones de portadores
de los semiconductores. Fisicamente en las heterouniones esta aproximacion no
siempre es valida, ya que una de las principales desventajas de estas estructuras
es el desajuste de red entre los dos semiconductores lo que provoca defectos
(centros de recombinacién) en la unidn generando pérdidas considerables en la

eficiencia final del dispositivo [50-52].

2.6 Efecto fotovoltaico

El efecto fotovoltaico se define como la generacion de una fuerza electromotriz
como consecuencia de la absorcion de radiacion. El efecto fotovoltaico esta
presente en todo tipo de materiales, sin embargo, en los semiconductores organicos
e inorganicos es donde el efecto fotovoltaico alcanza eficiencias significativas que
permitan su uso como dispositivos conversores de energia eléctrica [50,52].

El proceso del efecto fotovoltaico en un dispositivo de union p-n conlleva los
siguientes pasos:

1. Absorcion de la luz incidente (radiacion) y generacion de pares electron-hueco
(portadores de carga) en los dos semiconductores (tipo p y n).

2. Separacioén de los portadores de carga por el campo eléctrico derivado de la unién
p-n.

3. Desplazamiento de los portadores de carga fotogenerados a la union p-n.

4. Recoleccion o extraccion de los portadores de carga en los contactos (delantero
y trasero).
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2.6.1 Absorcién de radiacion y generacion de pares electrén-hueco
Al incidir un haz de luz monocromatica sobre un sélido con estructura homogénea,
la relacién que existe entre la intensidad de luz a una respectiva distancia (x) de la
superficie del sélido y la intensidad incidente esta dada por:

I _ (1-R%)e~%
Iy 1-R2e—2ax

2.14
donde a es el coeficiente de absorcion y R es el coeficiente de reflexion de la
superficie en la cual incide la radiacion. Al sacar el inverso del coeficiente de
absorcidn, se obtiene la llamada longitud de absorcién, la cual determina la distancia
que puede viajar un fotdbn dentro de un material antes de ser absorbido.
Basicamente el coeficiente de absorcion (cm™1) determina hasta qué punto un fotén
de una longitud de onda particular penetra en el material antes de ser absorbido, a
varia en funcién de la longitud de onda de la radiacion incidente.

En la figura 2.13 se muestran los distintos coeficientes de absorcion para distintos
semiconductores usados en aplicaciones fotovoltaicas. Las curvas de absorcion
Optica de los semiconductores mostrados en la figura 2.13 presentan un umbral en
la absorcion que corresponde a la energia de la banda prohibida. Para un fotén
incidente con una energia menor al band gap, a serda muy pequefa, por otro lado,
cuando la energia del fotdn incidente es mayor que el band gap del semiconductor,

los valores de a aumentan de forma considerable.
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Figura 2.13. Coeficientes de absorcion para algunos semiconductores usados en aplicaciones

fotovoltaicas [54].

Cuando se absorbe un fotén se genera un par electron-hueco, por lo que los
materiales viables para el desarrollo y produccion de dispositivos fotovoltaicos
deberan tener un alto coeficiente de absorcion en la regién de mas alta radiacién

solar.

Los semiconductores que cuentan con un band gap de transicién directa, tal como,
GaAs, CdS o CdTe, presentan un incremento muy abrupto de a al acercarse al
borde de su band gap, mientras que los semiconductores de band gap de transicién

indirecta, tales como el Siy Ge, el incremento de a es mas gradual.

Esta diferencia es determinante para elegir los semiconductores mas aptos o viables
para el desarrollo de celdas solares de pelicula delgada. Generalmente se busca
desarrollar celdas solares con semiconductores que tengan un alto coeficiente de
absorcion (de transicion directa) permitiendo asi la fabricacion de dispositivos con

peliculas de pocas micras de espesor. El CdTe absorbe el 99% de la luz visible

incidente en tan solo una distancia de dos micras de la superficie [53]. Por otro lado,

los dispositivos fabricados a base de Si (con transiciones indirectas), requieren un
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espesor minimo de 100 micras para poder absorber el mismo porcentaje de

radiacion.

En la ecuacion 2.14 un parametro importante es la reflexion que presenta la
superficie del semiconductor donde incide la radiacion. El coeficiente de reflexion
(R) esta en funcion del valor del indice de refraccién del semiconductor expuesto a
la radiacion, el tener un alto indice de refraccion implica que un mayor porcentaje
de la luz incidente sera reflejada por la superficie del semiconductor, lo cual genera
las llamadas pérdidas por reflexion. Diversos métodos para reducir estas pérdidas
en celdas solares, son el uso de capas antirreflejantes o superficies texturizadas
[104-107].

2.6.2 Separacion de cargas en la unién

Cuando se absorbe un fotén genera o crea un par electrén-hueco. Estas cargas
fotogeneradas se separan antes de que se recombinen para que se produzca una
corriente fotogenerada. Una de las funciones del campo eléctrico generado en la
unién es separar las cargas una vez que los pares electron-hueco se encuentran en
la region de carga espacial. EI campo eléctrico se opone al desplazamiento de los
electrones desde la region n hacia la regiébn p, sin embargo, facilita que los
electrones generados en la region p se desplacen hacia la region n. Si un electrén
fotogenerado se ubica dentro del campo eléctrico, este lo desplazara a través de la
unién hacia la regién n, de igual manera, los huecos fotogenerados en la region n,
son movidos por el campo eléctrico hacia la region tipo p de la celda solar. Los
electrones fotogenerados son arrastrados hacia el lado n por el campo eléctrico,
mientras que los huecos fotogenerados son desplazados hacia el lado contrario
(Fig. 2.14). Cuando la celda solar esta en condiciones de iluminacién, los portadores
de carga minoritarios transportan la corriente y estos contribuyen (tanto electrones

y huecos) a la corriente final.
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Campo eléctrico en la unién
>

Fotén

Figura 2.14. Esquema de la generacion y separacién de pares e-h por la absorcion de un fotén [54]

Es posible que practicamente todo par e-h generado por la luz incidente en la region
donde actia el campo eléctrico es separado contribuyendo a la densidad de
corriente final del dispositivo. La corriente generada por el movimiento de las cargas
debido a la influencia del campo eléctrico de la unién p-n se le conoce como

corriente de arrastre.

2.6.3 Desplazamiento de los portadores de carga a la union p-n

Los portadores fotogenerados por la absorcion de fotones fuera de la regién del
campo eléctrico, es decir, en las regiones semiconductoras n y p lejanas a la union
p-n, deben mantenerse separadas el tiempo suficiente para desplazarse a través
del semiconductor hacia la regién de carga espacial antes de que se recombinen.
Se le conoce como tiempo de vida de los portadores al tiempo que tarda un par
electron-hueco fotogenerado en recombinarse [54]. Si el portador no sufre un
proceso de recombinacién durante su tiempo de vida, este portador alcanza la
region de carga espacial por medio de difusion, al llegar a la region de carga espacial
se separa por efecto del campo eléctrico, alcanza los contactos y produce asi
corriente util. El tiempo de vida del par e-h fotogenerado esta en funcién del tiempo
de vida del portador minoritario en el semiconductor. Los tiempos de vida dependen
de si el semiconductor es de band gap de transicion directa o indirecta. En
semiconductores de banda prohibida de transicion directa, el tiempo de vida esta
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determinado por los procesos de transicion banda-banda y este tiempo suele ser

muy corto, generalmente de menos de 1078 s en un semiconductor intrinseco.

La presencia de centros de recombinacion dificilmente afecta a la difusion de pares
e-h fotogenerados hacia la region de carga espacial. En peliculas de Si con calidad
estructural, el tiempo de vida de los portadores minoritarios alcanza los
milisegundos. Sin embargo, este tiempo se puede reducir por centros de
recombinacion presentes en la pelicula semiconductora, tales como defectos
puntuales, dislocaciones o impurezas. Dado que en semiconductores de band gap
de transicion directa se necesita menos espesor para absorber la radiacion incidente
comparado a los semiconductores de transicion indirecta, los tiempos de vida mas
cortos de los semiconductores de transicion directa no son una desventaja

determinante para fabricar celdas solares.

Si se considera que los portadores de carga se generan suficientemente cerca de
la superficie de la celda, estos se pierden a través de la recombinacion superficial,
por lo que no contribuyen a la generacion de corriente. Dado que la mayoria de la
radiacion incidente se absorbe en una region cercana a la superficie, es prioridad
reducir los defectos superficiales para minimizar las pérdidas por recombinacién en
la superficie. La longitud de difusion de los portadores minoritarios es un parametro
importante en el funcionamiento de dispositivos fotovoltaicos, debido a que regula
los mecanismos antes expuestos ya que la longitud de difusién es la distancia que
recorre el portador minoritario antes de recombinarse. Cuando los semiconductores
tienen una longitud de difusion pequefia, la mayoria de los portadores
fotogenerados por la radiacion incidente y posteriormente separados por el campo
eléctrico no contribuyen a la corriente del dispositivo, ya que se recombinan dentro
del semiconductor antes de llegar como portadores de carga en el circuito eléctrico

externo.

La longitud de difusion depende directamente de la raiz cuadrada del coeficiente de
difusién, el cual depende de la movilidad de los portadores de carga. Generalmente
la movilidad de los electrones es mayor que la movilidad de los huecos, por lo que

la longitud de difusion de los electrones generalmente es mayor que la de los
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huecos, por lo cual, para que se tenga mas eficiencia en el transporte de cargas, el
material absorbente o activo de una celda solar debe ser tipo p, para que los

electrones que tienen mayor longitud de difusién sean los portadores minoritarios.

2.7 Celdas solares de pelicula delgada.

La energia solar tiende a aprovecharse y convertirse directamente en energia
eléctrica a través del efecto fotovoltaico presente en las celdas solares. Esta
transformacion de energia necesariamente requiere de un material semiconductor
cuya conductividad (o) varia en el rango de 10* > ¢ > 1078 (Qcm)~! [55]. Una
caracteristica ventajosa de los semiconductores es que la corriente eléctrica es
transportada por electrones cargados negativamente o por huecos que son
particulas cargadas positivamente, o por ambas particulas, esta caracteristica
permite desarrollar celdas solares, transistores y circuitos integrados [56].

Una pelicula delgada se forma mediante procesos de crecimiento y/o nucleacion a
partir de compuestos que condensan 0 reaccionan sobre un sustrato. Los
pardmetros de depdsito determinaran las propiedades estructurales, quimicas y
fisicas de las peliculas. Se dice que una pelicula delgada es un material que
presenta un espesor entre unos pocos nanometros a decenas de micras. La
tecnologia de pelicula delgada es atractiva debido a la flexibilidad de producir un
mismo material semiconductor por diversas técnicas, ademas de crear estructuras
cristalinas, policristalinas, materiales amorfos, nano y micro cristalino, dependiendo
solo de los parametros de depésito o el sustrato usado, ademas, existe la posibilidad
de modificar constantes de red, energia de banda prohibida, y otras propiedades
optoelectronicas, al igual que al ser una tecnologia de pelicula delgada, se requiere
menos material para desarrollar celdas solares, lo que reduce el costo de material

y peso total, lo que favorece la implementacién de modulos solares [57].
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2.7.1 Componentes principales de una celda solar

Basandose en la tecnologia de pelicula delgada se han explorado diversas
estructuras de celdas solares basadas en homouniones, heterouniones o barreras
Schottky, asi como dispositivos mono celda o tdandem de multiunion, también se han
explorado con uniones abruptas o graduales, incluso con semiconductores que
tienen conductividades muy distintas. Una estructura tipica de celda solar de
pelicula delgada en configuracion superestrato se encuentra conformada por un
sustrato o soporte mecanico, un contacto frontal o un 6xido conductor transparente
(TCO conformando el contacto frontal), una capa ventana, una capa absorbente o
capa activa y un contacto posterior. En cuanto a una configuracion tipo substrato
(Fig. 2.15) se compone de: contacto frontal o un TCO, capa ventana, capa
absorbente y contacto posterior, el cual puede usarse como soporte mecanico o

incluir un sustrato.

«—— Contacto frontal —|

Capa ventana

Contacto posterior

Figura 2.15. Estructura convencional de una celda solar de pelicula delgada en configuracion tipo

substrato.

2.7.2 Sustrato

El sustrato es un componente pasivo en la estructura de la celda solar, es
recomendable que presente estabilidad mecénica para cumplir con el fin de ser el
soporte de la estructura, presentar un coeficiente de dilatacion similar al de las
capas depositadas para evitar esfuerzos que comprometan la estructura de la celda
solar al someterse a cambios de temperatura, ademas ser inerte quimicamente

durante el proceso de fabricacidén para evitar tener un rol activo en las propiedades
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de las demas capas. Para la configuracion tipo superestrato, el sustrato
necesariamente debe ser transparente para permitir el paso de la luz solar y el
contacto frontal se realiza mediante un TCO el cual se deposita sobre el sustrato.
Para la configuracion tipo substrato, el sustrato debe ser un metal o una capa
metalica depositada sobre un vidrio o un material polimérico los cuales actian como

contacto posterior.

2.7.3 Contacto Frontal

El contacto frontal se aplica sobre la capa n o capa ventana ya sea en la
configuracion superestrato o substrato. Para obtener un contacto 6hmico entre la
capa n y el contacto frontal es necesario que el metal usado tenga una funcién de

trabajo menor que la funcién de trabajo del semiconductor tipo n.

Un 6xido conductor transparente (TCO), son semiconductores tipo n con una alta
concentracion de impurezas donadoras (degenerados) por lo cual tienen altas
conductividades eléctricas (lo que permite realizar contactos con baja resistencia)
ademas, cuentan con una alta transparencia en el rango visible del espectro (lo que

permite que un gran porcentaje de la luz incidente llegue a la capa absorbente).

2.7.4 Capa ventana

La funcién de la capa ventana en una celda solar de unién p-n es la de formar la
unioén p-n, pero con la funcién de emisor, es decir, de no absorber radiacion para
que ésta alcance la regién de carga espacial y la capa absorbente. En la capa
ventana, no se produce corriente fotogenerada. Por lo cual, la energia de banda
prohibida (Eg) de la capa ventana debera ser lo mas ancha posible (para reducir lo
mas posible su absorcion Optica) mientras que su espesor tiende a ser delgado para
permitir a los portadores separados alcancen el contacto frontal (longitud de
difusién) ademas de no incrementar la resistencia en serie. En cuanto a la union p-
n, es importante reducir al minimo saltos o discontinuidades en la banda de
conduccion al formar una heteroestructura para facilitar el transporte de los
portadores.
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2.7.5 Capa absorbente

La funcion principal de la capa absorbente es absorber los fotones de la radiacion

solar para generar pares electron-hueco. Una capa absorbente debe cumplir los

siguientes requisitos principales [58]:

1.

La energia de banda prohibida del semiconductor absorbente debe ser
similar a la energia de la region espectral a la cual operara la celda solar.

El coeficiente de absorcion optico de esta capa debe ser o mas alto posible
para absorber el mayor porcentaje posible de la radiacion solar dentro de la
pelicula delgada.

Los valores de los tiempos de vida y longitudes de difusion deben ser altos
para los portadores minoritarios, con el fin de desarrollar celdas solares con
buenas eficiencias.

Es importante reducir defectos e impurezas en la estructura cristalina de la
capa absorbente, asi como en las demas capas, con el fin de reducir centros
de recombinacién, los cuales disminuyen la movilidad del portador y acortan
la longitud de difusion del portador de carga.

Usar semiconductores no degenerados ya que las impurezas arbitrarias
provocaran que el semiconductor degenerado tenga fendmenos de
tunelamiento a través de la regién de carga espacial, lo que ocasionara

cortocircuito en la celda solar.

2.7.6 Contacto trasero

Generalmente en celdas solares de pelicula delgada el contacto posterior o trasero

se aplica en la capa absorbente (tipo p) ya sea en la configuracion tipo sustrato o

en configuracion superestrato. Para lograr un contacto 6hmico con la capa

absorbente o capa tipo p, se requiere que el metal usado como contacto trasero

tenga una funcion de trabajo mayor que la del semiconductor tipo p. Sin embargo,

debido a la alta funcion de trabajo del CdTe (~ 5.5 eV), el formar un contacto 6hmico
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con un metal trae consigo una complicacién debido a que las funciones de trabajo
de los metales que generalmente se usan para contacto trasero tienen funciones de
trabajo menores a la requerida en este caso, teniendo asi la necesidad de usar
capas HTL o capas P+ entre la capa del CdTe y el contacto metalico para lograr un

contacto 6hmico [59].
2.7.7 Capa HTL Yy ETL

Una de las areas de oportunidad para mejorar el rendimiento de las celdas solares
es el desarrollo de contactos de alto rendimiento, para esto, se puede desarrollar
capas funcionales que puedan ayudar a los contactos frontal y posterior recolectar
las cargas fotogeneradas. Estas capas o0 peliculas funcionales se dividen
generalmente en dos tipos: capas transportadoras de huecos (HTL) y capas
transportadoras de electrones (ETL), cuya funcién principal es recolectar
selectivamente una carga sobre la otra. Una capa HTL tiene como principal
caracteristica su alta densidad de portadores aceptores lo que mejorar la extraccion
del electrén del contacto posterior. Esta caracteristica permitiria lograr un contacto
ohmico entre el contacto posterior y el semiconductor tipo p cuando se coloca una

capa HTL entre estos dos [72, 73]

Por otro lado, una capa ETL es menos usual que la capa HTL, pero el usar esta
capa entre la capa ventana y el contacto frontal, puede aumentar la eficiencia de la
celda solar, al mejor el contacto 6hmico en el contacto frontal debido a un transporte
mas efectivo de los electrones, debido a una alta concentracion de electrones en

esta capa [73].

2.8 Funcionamiento de la celda solar

El principio de funcionamiento de las celdas solares se basa en el efecto
fotovoltaico. Las celdas solares estan hechas de semiconductores especialmente

tratados para lograr formar un campo eléctrico cuyo lado negativo esta orientado
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hacia el sol. Al momento que la energia solar (fotones) incide sobre la celda solar,
los electrones son impactados y liberados de los &tomos en el semiconductor,
generando asi, pares electron-hueco. Si los contactos estan ubicados en los polos
positivo y negativo, formando un circuito eléctrico, los electrones fotogenerados son
extraidos o recolectados por los contactos, generando corriente eléctrica o
fotocorriente (Iph). En condiciones de oscuridad una celda solar no esta activa y
funciona como un diodo, es decir, un dispositivo de uniéon p-n que no produce
corriente o voltaje. Sin embargo, si la celda esta conectada a una fuente externa, se

produce una corriente, llamada corriente de diodo o en oscuridad (Ip) [60].

La generacion de la corriente fotogenerada en una celda solar va a implicar dos

procesos determinantes. El primer proceso inicia con la absorcién de fotones

incidentes para la generacion de pares e-h. Los pares e-h podran ser creados en la
celda solar solo si el fotdn incidente tiene una energia igual o mayor que la de la
banda prohibida del semiconductor de la capa absorbente. Sin embargo, los
electrones (en el semiconductor p), y los huecos (en el semiconductor n) sélo
“viviran” en promedio, el tiempo de vida determinado por los portadores minoritarios

antes de que estos se recombinen.

Al formarse una union p-n se genera una region de carga espacial, donde los huecos
se han difundido en la regién n, por lo cual &omos ionizados negativamente
permanecen, mientras que algunos electrones se han difundido en la region p,
permaneciendo atomos ionizados positivamente, esto genera una region de carga
espacial negativa y positiva respectivamente. Lo que produce la formacion de un
campo eléctrico entre la regién n y la region p, impidiendo progresivamente la
difusién de los portadores de carga hasta llegar a un equilibrio, generandose asi el
Vbi. Cuando los electrones son llevados de la banda de valencia a la banda de
conduccion, es decir, liberados del atomo en la region de carga espacial, el campo
eléctrico los arrastrara a la region n, mientras que los huecos generados seran

desplazados a la region p [60, 108], como se observa en la figura 2.16.
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Figura 2.16. Principio de funcionamiento de una celda solar [108]

Un_segundo proceso, se lleva a cabo cuando los portadores son separados

espacialmente por la unién p-n impidiendo asi, un proceso de recombinacién entre
ellos. Los portadores fotogenerados son separados por la accion del campo
eléctrico generado por la unién p-n. Si los portadores minoritarios fotogenerados
alcanzan a la union, son desplazados por el campo eléctrico, donde se encontraran
como portadores mayoritarios. Si la capa ventana (emisor) y la base de la celda
solar estan conectados entre si (celda solar en cortocircuito), los portadores
fotogenerados fluirdn a través del circuito externo [61]. La celda solar sélo convierte
una parte de los fotones incidentes en corriente eléctrica (Ec. 2.15), para fotones
con energias mas pequefias que la energia de la banda prohibida de la capa
absorbente, no se promueve un electrén desde la banda de valencia a la banda de

conduccion debido a que la energia de estos fotones no es suficiente.

h
c_ 1240 (nm) eV 2 15

D = —
max Eg Eg

Donde h es la constante de Planck, c la velocidad de la luz y la Eg es la energia de

banda prohibida del semiconductor. Sin embargo, no toda la energia de los fotones

incidentes con longitudes de onda cercanas a la banda de energia prohibida se

convierte en electricidad ya que la superficie de la celda solar refleja una parte de la

radiacion incidente, y otra fraccion de la radiacion incidente se transmite a traves de

52



la celda solar (Fig. 2.17), ademas, de que los electrones fotogenerados sufren

procesos de recombinacion.

Reﬂexmn
Contact
delantero %
Region-n
eparacion
Separacion Regidén-p g canga
de carga
Recombinacion
Contacto trasero \ Goi
Transmision

Figura 2.17. Reflexion, absorcion, transmision y recombinacion en una celda solar irradiada [108].

2.8.1 Ecuaciones basicas del funcionamiento de celdas solares.

Una celda solar generalmente se representa como un diodo, usando un circuito
eléctrico equivalente (Fig. 2.18) [59]. Este circuito equivalente es usado para
representar una celda solar individual, un modulo solar consiste en un nimero de

celdas solares interconectadas.

| Rs

D 3k v

G
>

Figura 2.18. Circuito eléctrico equivalente de una celda solar.

En la figura 2.18, el circuito eléctrico equivalente contiene una corriente, lph (fuente
foto generada), un diodo, resistencia en serie Rs, que representa la resistencia

dentro de la celda; el diodo incluye una resistencia en paralelo Rsh. La corriente total
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() es la diferencia entre la fotocorriente (lpn) y la corriente de diodo (lo), determinada

por la ecuacion 2.16 [62,63]:

2.16

q(V+IRg) V4+IR
[=1n—1p =1ph—10{e—z<r - }— RSHS

En una celda solar, generalmente la resistencia en paralelo es mucho mayor que
una resistencia de carga, por otro lado, la resistencia en serie generalmente es mas
pequefia que una resistencia de carga, por lo que menos energia se disipa dentro
de la celda. Si se considera despreciable la contribucion de Rs y Rsh, la corriente

total sera la diferencia entre la fotocorriente (Iph) y la corriente del diodo normal (Ip):
qv
I'= 1l —Ip = Ly, — Io |exT — 1] 217

Donde T es la temperatura de la celda solar (K), q es la carga del electrén, K es la
constante de Boltzmann, V es el voltaje a través de la celda solar e lo es la corriente

de saturacion en oscuridad.

max ||~ 7T 7

<V

0 Vm ax VOC

Figura 2.19. Curva I-V caracteristica de una celda solar [108].

En la figura 2.19 se observa la curva |-V caracteristica de una celda solar con una
irradiacion (Gt) considerando una temperatura de la celda solar fija (Tc). La corriente
de una celda fotovoltaica (PV) va a depender de la cantidad de luz solar incidente
sobre la celda. Cuando la celda solar se presenta en corto circuito, la corriente
obtenida es la maxima, la cual se denomina corriente de cortocircuito (lsc), mientras

que el valor del voltaje a través de la celda es cero. Cuando la celda solar se
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encuentra en circuito abierto (no hay circuito), el voltaje obtenido es maximoy se le

denomina voltaje de circuito abierto (Voc) donde la corriente es cero.

También, en la figura 2.19 se observa que, entre circuito abierto y cortocircuito, la
potencia de salida de la celda solar es mayor que cero, la grafica caracteristica de
carga es una linea recta con una pendiente de 1/V = 1/R. Si la resistencia de carga
es pequefia, la celda solar operara en la regibn marcada entre los puntos AB de la
curva, donde la celda solar se comportard como una fuente de corriente constante,
con un valor practicamente igual al valor de la corriente de corto circuito. Pero si la
resistencia es grande, la celda trabajara en la region marcada por los puntos DE de
la curva, donde el comportamiento de la celda solar es como una fuente de voltaje
constante, con un valor practicamente igual al valor del voltaje de circuito abierto.
La potencia maxima de la celda solar esta dada por la ecuaciéon 2.18. muy

redundante
Prax = Imax " Vinax 2.18

El punto C en la curva de la figura 2.19 es también denominado el punto de maxima
potencia, que es el punto (Pmax, Imax, Vmax) €n el que se alcanza la méxima potencia
de salida. Teniendo en cuenta Pmax, €l factor de llenado (FF) se calcula a partir de

las siguientes ecuaciones [62, 63]:

Poax = LV, FF 2.19
FF — Pmax — Imameax 220
ISCVOC ISCVOC

El FF se define como el cociente de la potencia maxima de la celda solar sobre el
producto de V. y I.. Graficamente, el FF nos indica la "cuadratura” de la celda solar
ya que es el area del rectdngulo mas grande dentro de la curva I-V; las celdas

solares eficientes tienen un valor de FF mayor que 0.7.

De la figura 2.19 se obtienen dos parametros fundamentales para estudiar el
funcionamiento de la celda solar: la corriente de corto circuito (Isc) y el voltaje de
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circuito abierto (Voc). Isc €s la mayor corriente generada por la celda solar y se
obtiene sometiendo la celda solar a condiciones de cortocircuito, es decir, cuando
V=0, y es igual a la corriente fotogenerada Iph. Voc €S la caida de voltaje a través
del diodo (celda solar) cuando es atravesado por la fotocorriente Iph, que va a ser
igual a la corriente del diodo (Ip), cuando la corriente generada es | = 0. Este es el
voltaje que se obtiene de la celda solar en condiciones de oscuridad, mismo que se
determina mediante la ecuacion 2.21:

qVoc

e KTc _1=IIS—C 2.21
0

Donde es posible despejar Voc [62,63]:

VOC=%ln(IIS—:+ 1)=Vt1n(’;—:+ 1) 222

Donde V;, = % es el voltaje térmico. La potencia de salida (P), de una celda solar

fotovoltaica estd dada por:

P=1V 2.23

La potencia de salida de la celda solar también va a depender de la resistencia de
carga (R), considerando que V =IR, se tiene que:

P =1I°R 2.24

Si se sustituye la ecuacion 2.17 en la ecuacién 2.23, se obtiene la siguiente

expresion:
P={ISC—IO [e%—l }V 2.25

Si se deriva con respecto a V la ecuacion 2.25 e igualando la derivada a cero, el

voltaje externo Vmax de la celda solar puede ser obtenida:
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=1 45¢ 2.26

Vmax
) Io

e KTC (1+quax
KTc

La ecuacion 2.26 es una ecuacion explicita del voltaje maximo Vmax, la cual
maximiza la potencia en funcion de Isc (Isc = lpn), la corriente de saturacién en
oscuridad (I,), y también la temperatura de la celda solar (Tc). Si se conocen los
valores de los 3 pardmetros antes mencionados, es posible calcular el valor de Vmax
usando la ecuacion 2.26. La corriente maxima obtenida (Imax), se obtiene

sustituyendo la ecuacién 2.26 en la ecuacion 2.17 [62,63]:

av 14+1s¢
Imax = ISC - IO [eKTc — 1] = ISC - IO IW - 1] 2.27
KTC
Reduciendo términos en la ecuacion 2.27, se tiene que:
Imax = —Lmax (Isc + IO) 2.28

KTc+qVmax

Al sustituir la ecuacion 2.28 en la ecuacidén 2.18, se obtiene la ecuacion para

determinar la potencia maxima de la celda solar.

_ qu%‘Lax
Prox = KTt qVm s (U + 1) 2.29
Finalmente se calcula la eficiencia de la celda solar, la cual es la relacion de la salida
méaxima de potencia eléctrica (Pmax) ¥ la potencia de la radiacion incidente (Pin)
[62,63].

PCE — Pmax — VOCISCFF — Imameax 230

Pin Pin AG

Donde A es el area de la celda (en m?) [64].
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CAPITULO 3

Ambiente de simulacion

3.1 Descripcién del software SCAPS-1D

La simulacion numérica de celdas solares es una herramienta importante para
comprender y analizar la influencia de diferentes parametros fisicos en el
rendimiento de una celda solar, asi como para disefiar diferentes celdas solares
basadas en materiales cristalinos, policristalinos y amorfos, minimizando el costo de
fabricacion de prototipos, ademas de ofrecer la oportunidad de estudiar la influencia

de cada capa de la celda en el caso de parametros interdependientes.

Actualmente existen diferentes softwares capaces de llevar a cabo el modelado de
celdas solares, tales como SCAPS-1D, AMPS-1D, SILVACO, PC1D, entre otros.
Estos programas tienen diferentes posibilidades y limitaciones, sin embargo, los
principios basicos de operacidén generalmente son los mismos. Para el desarrollo de
este trabajo de investigacion, se utilizé el simulador SCAPS-1D version 3.3.10, el
cual, es un programa grafico de simulacién de celdas solares, desarrollado con
LabWindows / CVI de National Instruments, en el departamento de Electronica y
Sistemas de Informacién (ELIS) de la Universidad de Gante en Bélgica por el

profesor Marc Burgelman [65].

En este capitulo se aborda una descripcion del funcionamiento e interfaz del
simulador Solar Cell Capacitance Simulator - 1 Dimension (SCAPS-1D), el cual se
utilizé para modelar las celdas solares propuestas en esta tesis. SCAPS-1D es un
software de modelado numérico disefiado para simular las celdas solares de
heterounién de pelicula delgada y ha sido desarrollado especialmente para celdas
solares de Cu(In,Ga)Se2 y CdTe, Sin embargo, varias extensiones y modificaciones
han mejorado sus capacidades, haciendo posible que también sea aplicable a
celdas solares cristalinas (Si y GaAs), celdas con semiconductores de estructura

amorfas (a-Si), 6xidos metalicos, etc. [65].
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3.2 Principio matematico de SCAPS-1D

El software SCAPS-1D es una herramienta de modelado numérico dirigida a la
simulacion de las propiedades de materiales semiconductores. El principio de
funcionamiento del software SCAPS-1D se basa en la resolucion de las ecuaciones
basicas de semiconductores para modelar celdas fotovoltaicas [66], las cuales son:
ecuaciones de densidad de corriente, ecuaciones de continuidad tanto para
electrones como huecos y, por ultimo, la ecuacién de Poisson.

En los semiconductores, la corriente eléctrica se lleva a cabo principalmente por dos
factores, es decir, se produce por el desplazamiento de electrones o huecos, debido
a la accidon de una fuerza externa generada por la excitacion de un campo eléctrico,
a la cual se le denomina corriente de arrastre, o por un gradiente de concentraciéon
de portadores en el semiconductor (corriente de difusion) [49, 50]. La densidad de

corriente de electrones y huecos se expresa mediante las ecuaciones 3.1 y 3.2

respectivamente.
]
Jn = qninE + qDy = 3.1
]
Jp = apppE — gD, 3.2

Donde q es la carga del electron, u, y i, son la movilidad de electrones y huecos
respectivamente, D, y D,, son el coeficiente de difusion de electrones y huecos

respectivamente, E es el campo eléctrico, n y p son la densidad de electrones y
huecos respectivamente. Usando las relaciones de Einstein, se observa que el

coeficiente de difusion esta en funcion de la movilidad del portador [49].

et Pt L 3.3

Donde KT/q es el voltaje térmico V, a T= 300 K, cuyo valor es de ~0.0259 V. Las
ecuaciones de continuidad de electrones y huecos en estado estacionario (Ec. 3.4
y 3.5 respectivamente) describen un concepto basico de las propiedades de los

semiconductores, el cual es que el cambio en la densidad de portadores es debido
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a la diferencia entre el flujo entrante y saliente de portadores mas la generacion de

portadores y restando los procesos de recombinacion.

_Oni6e_R=0 3.4
ox

_UP L G6_R=0 3.5
ox

Donde J, y J, son las densidades de corriente de electrones y huecos

respectivamente, R es la recombinacion producida por procesos de recombinacion
directa e indirecta y G es la tasa de los portadores fotogenerados. Las ecuaciones
de continuidad indican que la densidad de corriente debe ser igual a la cantidad de
portadores fotogenerados (G), restando la cantidad total de portadores perdidos por

procesos de recombinacion (R).

La ecuacién de Poisson establece el punto inicial para encontrar la solucion
cualitativa de las variables electrostaticas en un semiconductor. La ecuacion de
Poisson (Ec. 3.6) determina la relacidon que existe entre el campo eléctrico de una
union p-n (E) y la densidad de carga espacial (p):

D 4 [p() — (@) + Nf @) — Ny () + pe(x) = ne(0)] = 0 36

dx2 £r&p

Donde 1 (x) es el potencial electrostéatico, g es la carga del electron, &, y &, son la
permitividad relativa y en el vacio respectivamente, p(x) y n(x) son la densidad de
electrones y huecos respectivamente, Nj(x) y Ny (x) son la densidad de
donadores y aceptores ionizados respectivamente, p.(x) y n.(x) densidad de

defectos aceptores y donadores respectivamente, y x determina la posicion en la

coordenada Xx.

Las ecuaciones anteriores junto con las condiciones de contorno apropiadas en las
interfaces y contactos, da como resultado un sistema de ecuaciones diferenciales

acopladas en (, n, p) o (¥, E¢p, E¢,). SCAPS-1D calcula numéricamente un estado

estable y una solucion de pequefia sefial de este sistema. Para ello, primero se
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discretiza la estructura (crea una malla). El algoritmo SCAPS-1D esta disefiado de
tal manera que proporciona una mayor cantidad de puntos en la malla en regiones
donde las propiedades de los materiales experimentan una mayor variacion (cerca
de interfaces/contactos), pero en areas donde se espera que las propiedades
permanezcan practicamente constantes (bulk), el algoritmo proporciona menos
puntos para la discretizacién de la malla [66]. SCAPS -1D permite aumentar o
disminuir el ndmero de puntos para optimizar la malla, sin embargo, en esta
investigacion se trabaja con el nimero de puntos de la malla predeterminado por el
software porque al aumentar o disminuir el nimero de puntos en la malla,

practicamente no hay cambios en los resultados obtenidos.

3.3 Interfaz del software SCAPS 1-D

SCAPS 1-D es un programa de simulacion de células solares unidimensional,
disefiado para simular las caracteristicas eléctricas de CC y CA de celdas solares
de heterounion de pelicula delgada. Este software esta disefiado para simular la
curva caracteristica J - V, la eficiencia cuantica (QE) de la celda solar, eficiencia (n
o PCE), factor de llenado (FF), densidad de corriente de cortocircuito (Jsc), voltaje

de circuito abierto (Voc), entre otros [65, 66].

La interfaz del software SCAPS 1-D esta organizada en distintos paneles, en los
cuales se pueden configurar distintos parametros o visualizar los resultados tanto
de forma grafica como numérica. El panel principal es el "panel de accion” (Fig. 3.1),
donde se encuentran todos los médulos o secciones que nos permitirdn configurar
la estructura de la celda solar, también se puede configurar la lista de acciones para
los céalculos requeridos, ejecutar los diferentes calculos, navegar a otros médulos,

guardar y graficar los resultados, asi como cerrar el software [66].

El médulo 1 denominado "Set problem" se usa para definir la estructura de una celda
solar. Al iniciar este modulo (clic en el botdn “Set problem”) se abre otro panel “Solar
Cell Definition Panel” (Fig. 3.2), donde se definen las diferentes propiedades fisicas
de las capas que componen la celda, contactos, defectos de interfaz, entre otros.
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En el modulo 2 denominado “working point” se pueden configurar los valores de

operacion, tales como temperatura de trabajo, resistencias en serie o paralelo,

condiciones de iluminacidon o de oscuridad.

[S] SCAPS 3.3.09 Action Panal = o X
r—Working point—— —Series Shunt \\ — Action list —— All SCAPS settings —
Temperature (K) < 30000 ; yes ; yes/
Voliage (V) = 00000 i Lo | Load Action List ] l Load all setngs l
equet & 1 D00E $100E+«0 Rs Ohmem®2  Rsh 3 1.00E-3
e ey s = & § mcm_ : : ] I Save Action List I I Save all setings l
Number of poinls %5 Slem™2  Gsh $100E3 |
2 umination: Dark Jll T Light Spaciy llumination spectrum, then calculate G(x) il | Directly specify Gix)
Analytical mode! for spectrum | Spectrum from file I — Anzlytical modatior Gig, | LI G0 Fomie _——
” Y Incident (or bias)
ectium file name. uminated from let [ || iluminated from right light powar (W/m2)
Select = =
AM1_5G 1 5un s, sunofiamp 1000.00 | =
spectrum file ' R o DU = pu‘ "*J
Spectum cut off 7 Fyn;' : == aftst cut ot X | deatLight Gurrentin Gixg (mA
S avs =4 EN |
\ NeutalDensty 300000 Transmission (%) % 100.000 aftar ND 100000 é cat Light Cunent i e (nAVe
—Action——T -Pause ateach step number
of points
IV V1 (V) 300000 V2(V) £ 12000 | ¥ Swpatervoc 861 | $00200 |increment(V)
3 r— cv Vi(V) -02000 | V2{V) ¥ 0.8000 | o | $o00200 |incremant (V)
- ct N2 $1000Ee2 | ®(Hz) 31000546 2 | S5 |pamis per decade
[ _QE(PCE) WL1 (nm) & 300.00 | WL2(nm) $900.00 s61 | $1000 |increment (nm)
1 Set problem: ] aded definiton file: | celda CuOSLcelTOK
Continue ] Stop ( Results of calculations J Save all simulations ]
Batchsetup  } EB | GR| Al v ' f Qf Clear all simulations J
ale ! records Record setup ) 5 Recorder result ] SCAPS info l
NVETIHE ! ) Lurvelitting results ]
Scriptsetup pt graphs Script variables _
4 J .

Figura 3.1. Modulo principal “Action panel” del software SCAPS 1-D

En el médulo 3 denominado "Action” se seleccionan las diferentes mediciones que

se llevaran a cabo en las simulaciones realizadas. Esta seccion incluye curvas

caracteristicas I - V, eficiencia cuantica (QE), medidas de capacitancia-voltaje (C -

V) y frecuencia - capacitancia (C - f).

La manera de llevar a cabo las simulaciones, es decir, una simulaciéon a la vez con

todos los parametros determinados fijos (single shot), o una serie de simulaciones

donde automéaticamente se puede variar en un rango determinado cierto parametro

de la celda (batch), como espesores, concentracion de portadores, etc., se llevan a

cabo en el médulo 4.
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En el modulo 5, se pueden visualizar los resultados graficos y numéricos de la
simulacion o simulaciones realizadas segun sea el caso al hacer clic en el boton

respectivo.

3.3.1 Definicion de la celda solar en SCAPS-1D

Para editar o construir la celda solar a simular se usa el médulo “Solar Cell
Definition”. En este modulo se configuran todos los parametros de las capas que
componen el modelo de celda solar a simular, es decir, en este moddulo se
introducen todas las capas (maximo 7 capas) y sus propiedades fisicas, asi como
también, se definen contactos e interfaces de la celda solar. SCAPS 1-D de manera
interactiva pone restricciones en la introduccién de parametros para que no se

definan situaciones imposibles o poco realistas [66].
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Figura 3.2. Panel Solar Cell Definition.

En la figura 3.2 se puede observar el médulo “Solar Cell Definition” desplegado, en
este modulo se construye la celda solar, en la parte izquierda de la figura se puede

observar que SCAPS 1-D nos permite introducir 7 capas para construir una celda
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solar. Al hacer Clic en agregar capa “add layer” se despliega un panel (Fig. 3.3) en
el cual se pueden introducir propiedades fisicas de las capas que componen nuestra
celda solar, tales como: espesor (0.01 nm-1 m) en el cual el usuario puede
seleccionar varias unidades para la visualizacion del espesor (A, nm, pm, mmy cm),
band gap, afinidad electronica, permitividad dieléctrica, densidad efectiva de
estados en la banda de conduccion y valencia, velocidad térmica de electrones y
huecos, densidad de portadores asi como su naturaleza (aceptores y donadores),
movilidad de electrones y huecos. También se puede introducir el modelo 6ptico de
absorcién de cada capa (from model y from file), los cuales se abordardn mas
adelante.

TFecorboanss madel

> heir
[~ Abow Temseing S -

Vk:c.uu-.n-c:uu,
wha puse A pemenl [y
voo e [l 7 Ve voet Add o
Setmbocgmmmzdel | | Defoct |

10 bt 6 (o aan [radig|

ey

_hoa Curont | ’_—LE—Mvw 1|'—'_74»" MVt sl ]

Figura 3.3. Introduccion de parametros fisicos de la celda solar.

También en el mismo panel se pueden introducir para cada capa coeficientes de
recombinacién radiativa, y Auger para electrones y huecos. Ademas, permite definir
hasta 7 defectos presentes en la capa actual (Fig. 3.4), en los cuales se define el
tipo de defecto (neutral, aceptor simple o doble, donador simple o doble), el area de
seccion de captura tanto para electrones y huecos, el tipo de distribucion energética
de estos defectos, la densidad total de defectos (Nt), asi como el nivel energético
de estos defectos con respecto a la banda de valencia o conduccion. Cabe
mencionar que el tipo de defecto neutral solo es para fines de modelado ya que

fisicamente no existe un defecto de naturaleza neutral [66].
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Figura 3.4. Panel para la introduccion de defectos en las capas de la celda solar.

En la figura 3.2 se observa el panel donde se puede introducir las propiedades
fisicas de los contactos metalicos (delantero y posterior) de la celda solar. Las
propiedades del contacto se pueden configurar haciendo clic en el boton de contacto
frontal o trasero segun sea el caso, al hacer clic se abre el "panel de propiedades
de contacto”, como se observa en la figura 3.5. En este panel se puede ingresar la
funcion de trabajo (®,,,) del metal considerado como contacto o también se puede
usar la opcion de “flat bands”, para esta opcion el software calcula para cada
temperatura la funcion de trabajo del metal de tal manera que prevalezcan las
condiciones de banda plana en todo momento. Para esto se utiliza un algoritmo
simplificado el cual es: Cuando la capa adyacente al contacto es de tipo n, se usa
la ecuacién (3.7), cuando es de tipo p, se usa la ecuacion (3.8), cuando se puede

considerar intrinseca, se usa la ecuacion (3.9).

— Nc
D, =x+ KTln(ND_NA) 3.7
— Ne
b, =x+E; — KTln(NA_ND) 3.8
O, = x + KTIn (= 3.9
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Como puede verse en las ecuaciones anteriores, solo se considera la densidad de
dopaje superficial para calcular la funcion de trabajo del metal en el caso de banda
plana. Sin embargo, cuando hay una densidad considerable de defectos presentes
cerca del contacto, es posible que, al colocar la opcion de “flat bands” no se obtenga
una condiciébn de bandas planas en la simulacién. En versiones recientes del
software SCAPS (posteriores al 1-1-2014), se considera la densidad de defectos
profundos; un algoritmo que implica la solucién de una ecuacion algebraica no lineal
(que expresa gue la carga total = cero) reemplaza las ecuaciones simples 3.7 a 3.9.
Cuando la capa al lado del contacto es de tipo n o p (no intrinseca), se calcula y
muestra en el panel de propiedades del contacto un nuevo célculo de la altura de la
barrera con respecto al nivel de Fermi y la banda de conduccién/valencia. Sin

embargo, estos valores soélo son indicativos para el usuario ya que no se utilizan en

la simulacion
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Figura 3.5. Panel de propiedades de contacto.

En la figura 3.2 se observa que este panel también permite definir tanto el lado de

iluminacién y a través de que contacto se aplica el voltaje (derecho o izquierdo).
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Permite generar una estructura nueva (new), cargar una estructura hecha

anteriormente (load) o guardar cambios en la estructura actual (save).

3.3.2 La constante de absorcién Optica (a) de una capa

Como se habia mencionado anteriormente, al hacer clic en “add layer”, se despliega
un panel donde se pueden agregar parametros fisicos de las capas que componen
el modelo de nuestra celda solar. Uno de esos parametros que se puede introducir
es el coeficiente de absorcidn Optica (a), el cual se puede introducir a traves de dos
formas: desde un archivo (from file) y desde el modelo (from model) [66].

Constante de absorcidon Optica from file: Los archivos de absorcion del software

SCAPS 1-D son archivos ASCII (archivos de texto simples) con la extensién *.abs'
y se encuentran de forma predeterminada en el subdirectorio SCAPS\absorcion.
Estos archivos se componen de una linea con al menos dos valores numéricos, el
primer valor se interpreta como la longitud de onda (en nm) y el segundo como a
(en 1/m). Una biblioteca de archivos de absorcidén esta presente en el paquete de
instalacién de SCAPS 1-D.

Ademas de los datos de absorcion de materiales reales, también el software ofrece
un conjunto de archivos que se pueden utilizar en trabajos de modelado mas
orientados a la teoria. Sin embargo, SCAPS 1-D permite al usuario crear sus propios
archivos de absorcién (.abs) de datos experimentales. A través de datos de
absorcion o transmitancia en funcién de la longitud de onda se puede calcular el
coeficiente de absorcion (en unidades de 1/m) y de ahi crear un archivo de texto
con la extensién abs, para ser usado como modelo de absorcién para la capa

respectiva, como se puede observar en la figura 3.6.
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Figura 3.6. Ejemplo de archivo. abs con datos de absorcion para usarse en SCAPS 1-D.

Constante de absorcién optica from model (SCAPS = 3.3.07): Al usar la opcion from

model, el botdn Set absorption model se encuentra activo, el cual, al activarlo
despliega el panel Absorption Model Setup (Fig. 3.7). El titulo de este panel mostrara
el band gap de la capa, asi como el tipo de semiconductor (n o p). Los 6 modelos
de absorcién de SCAPS desde “back ground” hasta “sub-Eg tail” se muestran en
una linea debajo del grafico. Al cambiar el valor de un parametro se calcula una
nueva curva a (1) o a(hv) y se agrega a la gréfica. Siempre debe haber al menos un
submodelo de absorcion activo. Cuando el usuario intenta desactivar la casilla en
todos los submodelos en la interfaz de usuario de SCAPS, el modelo back ground

sera el considerado y ser& activado por el software.

El modelo “Eg-step” se usa principalmente para modelos completamente tedricos.
Proporciona un a constante “ a.” por encima de la banda prohibida, por lo tanto, hv

>Ego A1<A1, yunacon valor de cero al estar por debajo de la banda prohibida.

68



= pue Amgtensl Eg~ 1480 eV

" Wphs

At

Poweriam Cloae all tus last
SRisd Save Graph

Stow Data )

Canced ]

—_— 3

Figura 3.7. Panel Absorption Model Setup de SCAPS 1-D.
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Los dos modelos de potencia, denominados ‘powerl' y ‘power2', exhiben una
considerable versatilidad en la capacidad de modelar el comportamiento a(hv) o a
(A) de una capa. Hay 4 parametros por 'modelo de potencia’: ay, f1, Eg1,y ny, (¥
similares para la potencia 2, con indice 2). Cuando Ej; 0 Ez, son positivos, deben
entenderse como un parametro fijo: es decir, no estan relacionados con la banda

prohibida real (E;) de la capa/material la cual se introdujo al agregar la capa o
material, por lo que cuando se varia E, (por lotes, script o de manera manual), el

parametro E,; 0 E;, se mantiene con un valor constante o fijo.

Cuando E,4; 0 Eg, se introducen con un valor negativo, deben entenderse como una
“banda prohibida relativa”, o un multiplo del E; real: su valor se sustituye
internamente por |Ey| X E;. Cuando se varia E; (por lotes o script o de manera
manual), los parametros internos E;; 0 E;, cambiaran segin se modifique E,. El

modelo de absorcion completo SCAPS 1-D para versiones > 3.3.07 esta descrito

por las siguientes ecuaciones:
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a(hv)= Apg back ground a constante

ac-u(hv — Ey) E4-step ac sihv > Eg, 0sihv <E,
Eg\ [|hv E4-sart 0sihv <E,
(w0 fo5s) |51
g
Eg1\ [ hv ™ power 1 0sihv < Eg
(a+p3) (5
g
E hv "z power 2 Osihv<E,,
(w4 2:72) (52 1) ¢
g
~ exp (_ By~ ’W) sub- Inherente a otros mecanismos
Eo bandgap

El nuevo modelo de absorcion de SCAPS incluira dos leyes agrupadas en una ley

de absorcion la cual corresponde al modelo power 1(i = 1) y 2 (i = 2).

a(hw) = (a + g 22) (ﬂ - 1)ni (3.10)

Egi

El modelo E,-sart corresponde a la ley de potencia de la ecuacion 3.10 pero con

exponente n=1/2. Las constantes del modelo a, y B, tienen la dimension de la
constante de absorcion (por ejemplo, 1/cm) y estan relacionadas con las constantes

del modelo tradicional A y B dadas por:

/ A=20
ay=A |E =
0 g /Eg
Bo = B B=p /E
0 — ;—Eg — Po g

Los modelos Tauc de la ecuacién 3.11 y modelos Tauc generalizados de la ecuacién
3.10 tienen un significado fisico: estan relacionados con una propiedad del diagrama
de bandas de energia E(k) del semiconductor (banda prohibida directa o indirecta)
y con la naturaleza de la excitacion de un electron de la banda de valencia a la

banda de conduccion tras la absorcion de un fotdn (transicion permitida o prohibida).
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a(hv) = fo=2 (Z—Z - 1)n (3.11)

Los valores para el exponente n que son vélidos para los distintos mecanismos de

excitacion se enumeran en la tabla 3.1.

Tabla 3.1 Valores del exponente n para los mecanismos de excitacion fisica.

Mecanismo de excitacion Valor n
banda prohibida directa, transicion permitida 1/2
banda prohibida directa, transicion prohibida 3/2
banda prohibida indirecta, transicion permitida 2
banda prohibida indirecta, transicion prohibida 3
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CAPITULO 4

Resultados de simulacién de la celda solar de
heterounion AZO/CdTe

4.1 Simulacion de la heterounion AZO/CdTe

En esta seccion de describe el proceso por el cual se define la heterounion
AZO/CdTe en el programa SCAPS-1D, asi como los resultados obtenidos de las
simulaciones realizadas. En dichas simulaciones, la concentracién de portadores y
espesores tanto de la capa ny p, temperatura de operacion, asi como resistencias
en serie y paralelo se fueron modificando para estudiar el comportamiento de la

heteroestructura y optimizar la celda solar formada por la heterounién AZO/CdTe.

La estructura de la celda solar (AI/AZO/CdTe/NiO/Ni) simulada se puede observar
esquematicamente en la figura 4.1, donde la capa tipo n de 6xido de zinc dopado
con aluminio (AZO) se utiliza como capa ventana, la capa tipo p de CdTe es la capa
absorbente, la capa p de 6xido de niquel (NiO) se ha introducido como una capa
transportadora de huecos (HTL), el aluminio (Al) se incorpora como contacto frontal

y el niquel (Ni) se utiliza como contacto tarsero.

El uso en la estructura de una capa HTL o capa p+ entre el contacto trasero y la
capa absorbente es debido a que el CdTe tiene una alta funcion de trabajo (~5.5
eV) como se puede observar en el diagrama de bandas (Fig. 4.2) y para lograr un
contacto 6hmico con el contacto trasero se necesita un metal con una funcién de
trabajo mayor a la del CdTe. Debido a que pocos materiales cuentan con una
funcién de trabajo tan elevada y en casos como el platino cuya funcion es ~5.6 eV,
donde el costo de este metal hace poco viable su uso como contacto en una celda
solar, por lo cual es necesario buscar alternativas para lograr contactos 6hmicos en
celdas solares basadas en CdTe. Al incorporar una capa p+ entre el contacto trasero
y la capa absorbente, tendremos un exceso de concentracion de huecos,

disminuyendo asi la resistencia al flujo de los electrones desde el contacto trasero
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hacia la capa p o capa absorbente, logrando un contacto de baja resistencia o
contacto 6hmico sin la necesidad de usar un metal con una elevada funcion de

trabajo.

) 4
A | Load
Contacto frontal (Al) ZI-
\ 7 W7

Figura 4.1. Representacion esquematica de la estructura Al/AZO/CdTe/NiO/Ni simulada.

4.1.1 Diagrama de bandas de la heterounion AZO/CdTe

Se realizé el diagrama de bandas de la estructura simulada a través de las féormulas
correspondientes [49], comprandolo también con los valores obtenidos de SCAPS-
1D.

Debido a las condiciones de la heterounion presente tenemos una unién pN
escalonada, donde la letra mayuscula indica que el material de banda prohibida mas
grande [49]. El diagrama de bandas se construy6 considerando al nivel de vacio
como referencia como se observa en la figura 4.2, y usando esta figura como
referencia se usan las ecuaciones 2.1, 2.2y 4.1. Donde ¢, Y ¢, Son las funciones
de trabajo del semiconductor tipo p (CdTe) y el semiconductor tipo n (AZO)

respectivamente.

Vi = ¢sp — ¢sn 4.1
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La diferencia entre las bandas de conduccion (AEc) y bandas de valencia (AEv) es
de 0.22 y 2.1 eV respectivamente. La barrera de potencial (I/,;) es de 0.94 V. Se
calculo también la regidn de carga espacial o region de agotamiento (W), tanto para
la region n (x,) y p (x,) con las ecuaciones 2.11 a 2.13 respectivamente, obteniendo

un espesor de la zona de agotamiento en la region n de 9.83 nm, para la region p

de 983 nm por lo que el espesor de la regidn de carga espacial total es de 992 nm.

También se calculd la barrera de potencial presente tanto en la regién n (Vyi, =
0.0097 V) como en la region p (Vp;, = 0.9292 V) a traves de las ecuaciones 2.10b y
2.10a respectivamente, cuya suma es el valor de la barrera de potencial total (Ec.
2.7) obteniendo un V,; de 0.9389 VV que coincide con el valor obtenido a traves de la
ecuacion 4.1. Por otro lado, para la interfaz NiO/CdTe se tiene un AEc de 2.28 eV'y

un AEv de 0.51 eV, los cuales se calcularon a través de las formulas 2.1 y 2.2

respectivamente.
NiO p-CdTe n-AZO
)= E T ' 3 4 ' i d
—“ r ' Voip ! eVbi
Xp = 146V} s Vain
H Xp =428V . ! . - Vacio
| Xn=45eV
_
Egp = 38¢V 0,, = 4.61 eV
d!:"..
O = 5.24 &}
v v S—
0, = 5.5 ¢}
, = 3d
LoL | : I Afc_ 4 ivbin ___v v Bc
- Ef
A | 3 s
. EL=0013e) ARy T |
; Ef,=0.11 oV
| Bf,=0.213 eV
) A
AEv
v JBI" By
[ )
< xp >
- W >

Figura 4.2. Diagrama de bandas de la heteroestructura NiO/CdTe/AZO.
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4.1.2 Parametros de simulaciéon de la heterounién AZO/CdTe

En la seccidn definicion del problema o “Set problem” se introducen las propiedades
fisicas de las diferentes capas del dispositivo, se pueden definir hasta 7 capas de
semiconductores, las interfaces entre ellas y los contactos a utilizar, lo que nos
permite configurar los parametros fisicos de las diferentes capas que conforman la

estructura de la celda solar.

En la figura 4.3 se muestra esta interfaz ya con los parametros de la heterounion
estudiada en este capitulo de la tesis donde se puede observar, en la capa color
rojo de la derecha la capa p (CdTe), en la capa roja de la izquierda la capa HTL de
NiO, la capa n (AZO) en azul, contactos trasero y frontal, asi como el punto de
iluminacion, simulandose con T=300K a 1 sol (AM1.5G 1000 W/M?).

l“:,~ - Cali Demten Do
o doey a_uy rtage Uk Lt iedateece 4 8

Laywrs = B oo B = [venr the swruciure]

ISy

ML v Qrsted fras Vi s sody avadalee sler & CaT AR
rmancal setings l

T

CUPDgea Flet (945000 346

N To AZOPamel eGerts Oin Wi tad 2

s saved 23 Fud ‘

Frarabs o hasel

4 SGeen Varsam scape SN0 sew dabez 510 20N 10022 Teert

Figura 4.3. Panel de definicién de celdas solares de SCAPS-1D para la estructura
Al/AZO/CdTe/NiO/Ni
El proceso de simulacion comienza ingresando algunos parametros fisicos en el
panel de configuracion de las capas (figura 4.4), tales como espesor, banda
prohibida (E,), Afinidades electronicas (X), permitividad relativa er, densidad de

estados (Nc, Nv), movilidad del portador (u), defectos cristalinos del material, entre

otros.
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Figura 4.4. Panel de propiedades de las capas.

Estos parametros de entrada se muestran en las Tabla 4.1 y 4.2, los cuales se
seleccionaron principalmente en funcién de valores reportados en la literatura o se

estimaron en rangos razonables.

Tabla 4.1. Parametros usados para simular la estructura (Al/AZO/CdTe/NiO/Ni).
Parametros CdTe AZO NiO
[3,22,67-69] [10,40,59,69,70] [22,71,83]
Espesor (um) 0.5-6 0.01-0.4 0.020-0.1
Bandgap, E, (eV) 1.49 3.37 3.8
Afinidad electrénica, x (eV) 4.28 4.5 1.46
Permitividad relativa, &, 94 9 10
Densidad efectiva de estados BC, N, (cm™3) 8x10%7 2.22x1018 2.8x10%°
Densidad efectiva de estados VB, N,, (cm™3) 1.8x10%° 1.9x10%° 1x10%°
Movilidad de electrones, u,, (cm?/Vs) 500 100 12
Movilidad de huecos, u,, (cm?/V's) 60 25 2.8
Velocidad térmica de electrones (cm/s) 107 107 107
Velocidad térmica de huecos (cm/s) 107 107 107
Concentracion de donadores, Ny, (cm™3) 0 1015 — 108 0
Concentracion de aceptores, N, (cm™3%) 1013 — 10Y7 0 1015 — 10%°
Densidad de defectos, N, (1/cm?) 10%° 10%7 104
Tipo de defectos aceptor donador aceptor
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Tabla 4.2. Parametros de simulacion para interfaz y contactos

Densidad de defectos en Ia interfaz [71]

AZO/CdTe 10%? cm
Tipo de defecto aceptor
Seccion transversal de captura de electrones/huecos 101° cm?
Propiedades eléctricas del contacto trasero [72, 73]

Funcidn de trabajo del Ni 5.15eV
Velocidad de recombinacidn superficial de electrones 105 cm/s
Velocidad de recombinacion superficial de huecos 107 cm/s
Propiedades eléctricas del contacto frontal [72, 73]

Funcion de trabajo del Al 4.2 eV
Velocidad de recombinacion superficial de electrones 107 cm/s
Velocidad de recombinacién superficial de huecos 10° cm/s

4.2 Resultados de las Simulaciones de la heterounidon AZO/CdTe

Después de definir los parametros fisicos de todas las capas se analiz6 el efecto de
ciertos parametros en especifico sobre el rendimiento del dispositivo fotovoltaico.
Estos pardmetros fisicos son los espesores y concentracion de portadores de las
capas ny p, la temperatura de funcionamiento y la resistencia en serie y paralelo.

Las simulaciones consistieron en dejar todos los parametros fijos a excepcion de
uno, el cual, se fue variando para conocer su efecto dentro del rendimiento tedrico
de la celda, y asi poder estudiar por ejemplo como afecta el espesor de las capas
tanto n y p al comportamiento de la misma. Los parametros de salida analizados
fueron voltaje de circuito abierto (Voc), densidad de corriente de corto circuito (Jsc),

Factor de llenado, eficiencia (PCE) y eficiencia cuantica (QE).

Las condiciones de trabajo con las que se llevaron a cabo las simulaciones fueron
las siguientes: iluminacion estandar AM 1,5 G y una temperatura de 300 K, excepto
en el apartado donde se analiza el efecto de la temperatura. Se utilizé una malla
(discretizacion) predeterminada de 51 puntos con un tamafio de paso de 0,02 V

para el analisis I-V.
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4.2.1 Efecto del espesor de la capa absorbente CdTe

En esta seccion se describe el estudio del efecto del espesor de la capa absorbente
sobre los parametros caracteristicos de las celdas solares. Se vario el espesor de
la capa CdTe de 0.5 a 6 um con una concentracion de portadores (N,) de 10*° cm™3
y se calculo el efecto sobre los parametros de salida (Voc, Jsc, PCE, FF y QE). El
rango de espesores de la capa CdTe se determind con base a lo reportado en
trabajos de simulacion y experimentales. La capa AZO se mantuvo con un espesor
de 10 nm, una densidad de portadores (Np) de 1017 cm™3, la capa de NiO se simulo
usando un espesor de 20 nm y una concentracion de portadores (N,) de 101 cm™3,
se usG como contacto trasero niquel con una funcién de trabajo de 5.15 eV y
contacto frontal aluminio con una funcién de trabajo de 4.2 eV.

La Figura 4.5a muestra que el rendimiento del dispositivo tiene un comportamiento
similar cuando el espesor de la capa absorbente est4 entre 2 y 6 um. La Figura
4.5b muestra que la eficiencia cuantica mas baja se obtiene con un espesor de 0.5
um, especialmente en el rango de longitud de onda de 550 a 800 nm, esto se debe
a una mayor transmision de luz para espesores inferiores a 1 um [3]. La eficiencia
cuantica mejoré con mayores espesores de CdTe, obteniendo un 88-93% QE en el
rango de longitud de onda de 500-730 nm para espesores superiores a 2um debido
a gue, para estos espesores, el CdTe puede absorber ~99% de la luz en ese rango
de longitud de onda [3, 53].

Se observa en la figura 4.6a que Voc tiene una pequefia disminucién de 0.017 V
cuando aumenta el espesor de CdTe, pasando de 0.747 V a 0.730 V para los
espesores de 0.5 um a 2 um respectivamente, debido a que al tener solo 0.5 um de
espesor, la region de carga espacial abarcara en su totalidad el espesor del CdTe,
por lo cual, al absorber los fotones incidentes en esta capa habra una menor
probabilidad de recombinacién de los portadores fotogenerados, generando una
mayor separacion de cargas. Sin embargo, cuando el espesor del CdTe excede 1
um el espesor habrd una mayor probabilidad de recombinacién de los portadores
fotogenerados, dado el espesor de W (992 nm). Voc permanece constante cuando
el espesor de la capa de CdTe es de 2 a 6 um, debido a que Jsc permanece
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constante (Fig. 4.6b) y la densidad de corriente de saturacion ( J,) no esta en funcién

del espesor (Ec. 4.2) [62], como se puede observar en la ecuacion 2.22.

qDpPno , qDnNpo
Jo = P+ —F 4.2
Ly Ln

Donde Ln y Lp son las longitudes de difusion de electrones y huecos
respectivamente. Dn y Dp son los coeficientes de difusion de electrones y huecos y

Npo Y Npo Son la concentracion de electrones y huecos en equilibrio en el ladony p

respectivamente.
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Figura 4.5. (a) curvas JV (b) eficiencia cuantica (QE) para diferentes espesores de la capa
absorbente CdTe.
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En la figura 4.6b se observa que el valor mas bajo de Jsc es 23.62 mA/cm? a un
espesor de 0.5 um. La razon de este comportamiento es la menor tasa de
generacion de huecos y electrones (Fig. 4.5b) especialmente en el rango de longitud
de onda de 500 a 800 nm debido al grosor del CdTe. La Jsc aumenta a medida que
aumenta el espesor de CdTe, alcanzando un valor maximo de 26.13 mA/cm? para
2 um de espesor. Esto se debe a una mayor absorcién en peliculas mas gruesas
[3, 74] ya que la probabilidad de que los fotones sean absorbidos es mayor debido
al camino Optico mas largo. Para espesores de 2 a 6 um, el valor de Jsc Sse mantiene
practicamente constante debido a que probablemente la razén de recombinacion
de portadores es similar a la razén de generacion de pares e-h, lo que conduce a la

saturacion de Jsc cuando aumenta el espesor de CdTe [75].

El comportamiento de FF se muestra en la figura 4.6¢c, donde aumenta de 65.58 a
74.31% cuando el espesor de CdTe aumenta de 0.5 a 1 um, esto se debe a que la
potencia maxima del dispositivo incrementa por el incremento de Jsc (Ec. 2.20 y
2.27) debido a una mayor generacion de pares e-h por el incremento del espesor.
Sin embargo, disminuye a 72.62% cuando se aumenta el espesor de la capa de
CdTe a 2 um, debido a que Vmax decrece por la disminucion de Voc y Jsc incrementa
(Ec. 2.20y 4.3). Dado el comportamiento de Voc y Jsc, FF se mantiene constante a

partir de 2 um de espesor de la capa CdTe.

KT Voc
Vinax = Voc = ~-In(1 + C’K—T) 4.3

En la figura 4.6d se observa que PCE tiene su valor minimo de 11.58 % para un
espesor de CdTe de 0,5 um. aumentando a 13.9% a un espesor de 1 um de CdTe
debido al exceso de pares electron-hueco generado por el mayor grado de
absorcion de la capa de CdTe dado por su espesor. Sin embargo, se tiene una
pequefia disminucion de 0.07%, al incrementar el espesor a mas de 1 um
obteniendo una eficiencia de 13.83%, manteniendo este valor constante al
aumentar el espesor de la capa de CdTe de 1 a 6 um, ya que en este rango de

espesores Jsc, Voc Y FF tienen un comportamiento constante (Ec. 2.30).
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Figura 4.6. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
absorbente CdTe.

Después de analizar los resultados anteriores, se puede considerar un espesor de
2 um, como el O6ptimo para la celda solar, ya que con espesores mayores se

obtendra la misma eficiencia.
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4.2.2 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la capa
absorbente CdTe

Para comprender el efecto de la concentracion de portadores aceptores en la capa
absorbente sobre el rendimiento del dispositivo, N, se varié de 1013 a 107 cm™3.
Este rango de concentracion de portadores se determind considerando los
reportado tedrica y experimentalmente, considerando como limite la concentracion
méaxima de impurezas aceptoras reportadas [27,97]. El espesor de la capa CdTe se
mantuvo en 2 um, la capa AZO se mantuvo con un espesor de 10 nm y una densidad
de portadores de 107 cm™3 , la capa de NiO se simulo usando un espesor de 20

nm y una concentracion de portadores de 10'° cm™3,
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Figura 4.7. (a) curvas JV (b) eficiencia cuantica (QE) para diferentes concentraciones de

portadores (N,) en la capa absorbente CdTe.
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Las curvas caracteristicas J-V para diferentes concentraciones de portadores
aceptores en la capa absorbente se presentan en la figura 4.7a, y se puede ver que
la mejor respuesta se encuentra con N,=10*°cm™3. En la figura 4.7b se observa que
la menor eficiencia cuantica se obtiene a un valor de N,=10'3cm™3 especialmente
en longitudes de onda mas cortas, también se observa que la eficiencia cuantica
mejora a medida que aumentamos la concentracion de portadores, tal que, a una
concentracion de N,=10*>cm™3 se logra el mejor desempefio con una eficiencia
cuantica de 90-80% en el rango de longitud de onda de 300-550 nm y 90-95% de
eficiencia en el rango de longitud de onda de 550-810 nm, sin embargo, al
incrementar Ny, la eficiencia cuantica decae. Este comportamiento se puede atribuir
al desplazamiento de la zona de agotamiento hacia la region p, provocado por la
menor concentracion de portadores en la capa absorbente (region p), lo que implica
gue gran parte de los pares electrén-hueco fotogenerados en la regién n (capa AZO,
que tiene una banda prohibida mas ancha) no puedan ser separados por el campo
eléctrico de la zona de agotamiento, por lo que se recombinaran y no contribuirdn a
la fotocorriente, y a medida que aumente la concentracion de portadores, la zona
de agotamiento se movera mas y mas hacia la region n, lo que hace que se separen
mas pares electron-hueco generados en esta regién, contribuyendo asi a la
corriente fotogenerada.

En la figura 4.8a se observa el comportamiento de Voc, €l cual disminuye de 0.792
V a 0.622 V, debido a que la movilidad del portador disminuye al incrementar Ny,
[76], reduciendo asi la longitud de difusion y n,,, consecuentemente la corriente de

saturacion aumenta (Ec. 4.2) y Voc disminuye (Ec.2.22).

En la figura 4.8b se observa que Jsc incrementa de 21.24 a 26.13 mA/cm? al pasar
de un N, de 10%2 a 10'° cm™3, ya que el aumento de la concentracion de N, en la
capa absorbente de CdTe mejora la extraccion del portador en el contacto trasero,
sin embargo, al aumentar N, hasta 1017 cm™3, Jsc decae hasta 22.41 mA/cm?, esto
se debe a que el nivel de fermi de los huecos disminuye, aumentando la barrera de

potencial, dificultando el flujo de portadores.
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Figura 4.8. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores aceptores (N,) en la capa absorbente CdTe.

El comportamiento del factor de llenado y la eficiencia se muestran en la figura 4.8c
y 4.8d respectivamente, el FF aumenta al incrementar N,. PCE aumenta de 7.52%
a 13.83% cuando N, aumenta de 10 a 10> cm~3respectivamente debido al
aumento en FF y Jsc (Ec. 2.30), sin embargo, cuando N, sigue incrementando, la

barrera de potencial aumenta y se reduce la movilidad de los portadores [76] de tal
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manera que genera una baja en la eficiencia, disminuyendo a 10.82%. Por lo que
se obtiene una maxima eficiencia a una concentracion N, de 10'°> cm™2 en la capa
CdTe.

4.2.3 Efecto del espesor de la capa ventana AZO

Para estudiar el efecto del espesor de la capa ventana AZO en el rendimiento del
dispositivo, el espesor de esta capa se vario de 10 a 400 nm con una concentracion
de portadores fija de Np = 107 cm™3, mientras que el CdTe se simulé con un
espesor de 2 um, y una concentracion de portadores de N, = 105 cm™3, la capa de
NiO se simul6 usando un espesor de 20 nm y una concentracion de portadores de

N, = 10 cm™3, como contacto trasero niquel y aluminio como contacto delantero.

En lafigura 4.9a se observa que el mejor comportamiento se obtiene con un espesor
de la capa AZO de 10 nm, mientras que para espesores de 100 a 400 nm se tiene
un comportamiento practicamente similar. La Figura 4.9b muestra que entre el rango
de longitud de onda de 370-900 nm, QE tiene el mismo comportamiento para los
diferentes espesores de capa de ventana AZO, ya que en este rango de longitud de
onda la energia de los fotones incidentes es menor que la brecha de banda de la
capa de ventana, ademas, el espesor de la capa absorbente, asi como la
concentracion del aceptor se mantienen constantes. Sin embargo, en el rango de
longitud de onda de 300-600 nm, se observa el efecto de absorcion de la capa
ventana debido a que los fotones incidentes en este rango de longitud de onda
tienen una energia mayor que la banda prohibida de esta capa y el aumento de
espesor favorece una mayor absorcion parasita dentro de esta capa, ya que se
transmiten menos fotones a la capa absorbente CdTe [67]. Debido a la absorcion
de la capa de la ventana, Jsc (Fig. 4.10b) tiene una pequeia reduccion de 0.37

mA/cm? cuando el espesor de la capa de la ventana aumenta de 10 a 400 nm.
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AZO.

El aumento del espesor de la capa de la ventana AZO también reduce el Voc (Fig.
4.10a), que alcanza su valor maximo de 0.73 V a 10 nm. El aumento del espesor de
la capa ventana a 50 nm provoca una disminucion de Voc llegando a 0.68 V, y luego
a partir de 50 nm Voc tiene un valor practicamente constante, ya que al aumentar el
espesor de la capa AZO, los portadores separados por el campo eléctrico deben

recorrer una distancia mayor para alcanzar el contacto frontal, superando la longitud

86



de difusion de los portadores (16 nm), favoreciendo asi su recombinacion y
disminuyendo la separacion de cargas. Ya que Jsc Y Voc disminuyen debido al
aumento del espesor de la capa de la ventana y la potencia maxima de la celda cae
ligeramente, FF y PCE también disminuyen como se muestra en la figura 4.10c y d
respectivamente, estas disminuciones van del 72.68 % al 71.79 % y del 13.87 % al
12.62 %, respectivamente. Dado que para obtener la mayor eficiencia posible es
necesario tener el menor espesor posible en la capa ventana, por lo que, el espesor

optimo para la capa AZO es de 10 nm.
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ventana AZO.
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4.2.4 Efecto de la concentraciéon de portadores Np en la capa
ventana AZO

El comportamiento de la celda solar cuando se varia la concentracion de portadores
Np de 10'° a 10'® cm~3 en la capa n (AZO) se muestra en las figuras 4.11 y 4.12,
para esto se simulo la capa AZO con un espesor de 10 nm, el CdTe con un espesor
de 2 um, y una concentracion de portadores de 10'°> cm™3, la capa de NiO se simuld
usando un espesor de 20 nm y una concentracién de portadores de 10'° cm™3, y

como contactos los mencionados en las secciones anteriores.
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Figura 4.11. (a) curvas JV (b) eficiencia cuantica (QE) para diferentes concentraciones de

portadores (Np) en la capa ventana AZO.
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La figura 4.11a muestra que el mejor comportamiento de la celda solar es cuando
se tiene un Np de 10'® cm™3, mientras que para las demas concentraciones
simuladas la densidad de corriente disminuye un poco, pero el comportamiento

entre estas concentraciones es practicamente el mismo.
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Figura 4.12. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores donadores (Np) en la capa ventana AZO.

En la figura 4.11b se observa que la concentracién Np es un factor que no influye
de manera determinante en la eficiencia cuantica, teniendo el mismo

comportamiento en todas las concentraciones simuladas, alcanzando el 90-93% en
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el rango de longitud de onda de 550- 800 nm y disminuyendo ligeramente en el

rango de 300 a 360 nm que corresponde a la absorcion dada en la capa de ventana.

En la figura 4.12 a y b se puede observar que Voc y Jsc tienen la misma tendencia
con respecto a la concentracion de portadores donadores, teniendo un ligero
aumento al incrementar Np, determinado por el incremento de la zona de
agotamiento (en el lado p), favoreciendo asi la separacion de portadores de carga

y la recoleccion de los mismos en los contactos.

El FF tiene un ligero aumento de 72.55% a 72.83% (Fig. 4.12c), debido a que el
voltaje maximo obtenido del dispositivo aumenta de 0.60 a 0.62 V cuando Np
incrementa. PCE aumenta de 13.81% a 14.20% cuando aumenta N debido a que
los electrones fotogenerados tienen una mayor probabilidad de pasar a través de la
union y poder ser recolectados por el contacto frontal [75], aumentando asi el PCE.
Siendo una concentracion N, de 10'® cm™ en la capa AZO como el 6ptimo para

obtener la mayor eficiencia posible en la celda solar propuesta.

4.2.5 Efecto del espesor y densidad de portadores (N,) de la capa
HTL (NiO) en el funcionamiento del dispositivo.

Para analizar el efecto del espesor y la concentracion de portadores aceptores (N)
de la capa HTL en el rendimiento del dispositivo, N, y el espesor se variaron de 10°
a 10'° cm™3 y de 20 a 100 nm respectivamente. El espesor y la concentracion de
los portadores de la capa de CdTe se mantuvieron constantes en 2 ymy 10*° cm™3

mientras que para la capa AZO fue de 10 nmy 108 cm™3 respectivamente.

El Jsc ¥ Voc aumentaron de 25.84 a 26.16 mA/cm? y de 0.68 a 0.74 V
respectivamente cuando N, aumenta de 10*° a 10 cm™3 como se muestra en las
figuras 4.13 a 'y b respectivamente, esto se debe a que una mayor concentracion de
huecos entre la capa de CdTe y el contacto posterior favorece la generacion de un
mejor contacto 6hmico, ya que los electrones pueden fluir mas facilmente desde el
contacto posterior hacia los estados vacios de las capas HTL y CdTe mejorando asi

la extraccion del portador del contacto trasero.
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El comportamiento del FF se observa en la figura 4.13c, el cual aumenta de 61.38%

a 72.83% cuando se aumenta N, de 10'° a 10'° cm™3, ya que el voltaje maximo

obtenido del dispositivo aumenta de 0.42 V a 0.63 V lo que hace que FF aumente

su valor. Lo anterior provoca que el PCE también aumente de 10.8% a 14.2% (Fig.

4.13d).
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La Figura 4.14 muestra el comportamiento de Voc, Jsc, FF y PCE cuando se varia el

espesor de la capa HTL y se observa que el comportamiento del dispositivo no varia
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con el aumento de espesor, dado que la movilidad del portador cuando se extrae
del contacto posterior, depende de la concentracion de portadores de N, en la capa
de NiO.
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Figura 4.14. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
HTL (NiO).
La Figura 4.15 muestra las curvas J-V caracteristicas para las estructuras
Al/AZO/CdTe/NiO/Niy AI/AZO/CdTe/Ni, de esta figura se puede ver que al introducir
una capa de NiO (HTL) entre la capa absorbente de CdTe y el contacto posterior

mejora en gran medida el rendimiento del dispositivo. Teniendo un PCE méaximo de
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11.07% sin capa HTL y un PCE maximo del 14. 2% al incorporar una capa HTL de

NiO con un espesor de 20 nm y una concentracion de portadores N, de 101° cm™3,
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Figura 4.15. Curvas J-V para las estructuras AI/AZO/CdTe/NiO/Ni y AI/AZO/CdTe/Ni

4.2.6 Efecto de la temperatura de operacion en 1, Voc, Jscy FF

Normalmente, se considera que la temperatura de funcionamiento estandar para
una celda solar es de 300 K. Sin embargo, es relevante estudiar el comportamiento
de los dispositivos a diferentes temperaturas de operacion, ya que, en condiciones
normales de trabajo, suelen estar expuestos a un rango de temperatura diferente.
Por lo cual, para analizar el efecto de la temperatura de operacion en el
funcionamiento de la celda solar propuesta, se vari6 la temperatura de
funcionamiento de 270 K a 320 K, mientras que los demas parametros analizados
se mantuvieron constantes en su valor optimo. El espesor de la pelicula CdTe fue 2
Km, con una concentracion de portadores de 10> cm~3, mientras que la capa AZO

se simulo a un espesor de 10 nm y una concentracion de portadores de 108 cm™3,
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la capa de NiO se simul6é usando un espesor de 20 nm y una concentracion de

portadores de 101° cm~3, como contacto frontal aluminio y contacto posterior niquel.
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Figura 4.16. Cambio en Voc (a), Jsc (b), FF (c) y PCE (d) para diferentes temperaturas de

operacion.

La Figura 4.16 muestra que a medida que aumenta la temperatura, Voc, Jsc y PCE
disminuyen, mientras que FF aumenta. De la ecuacion 2.22 se observa que con el
aumento de la temperatura Voc disminuira significativamente, ya que a medida que

aumenta la temperatura aumenta el nimero de portadores, disminuyendo asi su
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movilidad y en consecuencia Jo aumenta (Ec. 4.2), por lo que Voc disminuye 0.1V a
medida que la temperatura de operacion se incrementa 50 K. FF aumenta de 69%
a 73.98% (Fig. 4.16c), esto es determinado por la ecuacion 2.20.

El aumento en la temperatura de operacién proporciona energia adicional a los
electrones en las celdas solares, por lo que a temperaturas mas altas es mas
probable que se recombinen con los huecos antes de ser recolectados por el
contacto [77], disminuyendo Jsc (Fig. 4.16b), ademas, al aumentar la temperatura,
la conductividad del material se ve afectada por la dispersion de los portadores de
carga, debido a la generacién de fonones [72], como resultado se produce una
disminucién del PCE, el cual disminuye 0.87% al aumentar 50 K la temperatura de

funcionamiento.

4.2.7 Efecto de la resistencia en serie (Ry) y paralelo (Rg,) en el
funcionamiento del dispositivo

La resistencia en serie y en paralelo juegan un papel muy importante en los
pardmetros de rendimiento de las celdas solares, ya que tanto la resistencia en serie
(Rs) como la resistencia en paralelo (Rg;,) reducen la eficiencia de una celda solar.
La figura 2.18 representa el circuito equivalente de una celda solar [62]. La R se
origina principalmente por defectos en las interfaces y en los contactos metélicos
delantero/trasero, mientras que un Rg;, bajo se debe a defectos de fabricacion o de
depdsito. [68, 78-79].

La R,y Ry, Se variaron en el rango de 0-10 Qcm? y 100-2200 Qcm? respectivamente,
los demas parametros se mantuvieron como en la seccion anterior, con T=300 K.
En la figura 4.17a se observa que Voc permanece sin cambios a medida que Ry
incrementa, sin embargo, Jsc Si disminuye 0.58 mA/cm? cuando R, incrementa de 0
a 10 Qcm?; en la misma figura también se puede observar que Jsc permanece sin
cambios al variar Rg;,, pero Voc incrementa 20 mV al incrementar Ry, de 100 a 2200

Qcm?.
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paralelo.

En la figura 4.17b se puede observar que R, afecta negativamente al FF
disminuyendo de 72.83 % a 49.14 % al incrementar R de 0 a 10 Qcm? debido al

decremento de la potencia maxima entregada por el dispositivo generado por la
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diminucién de la corriente maxima (de 22.78 a 20.83 mA/cm?) y el voltaje maximo
generado (de 0.62 a 0.45 V); como PCE depende proporcionalmente del FF y Jsc,
PCE disminuyo 4.83 % al incrementarse Rg. Por otro lado, el incremento de Ry,
aumenta el valor de FF, el cual se incrementa de 55.13 a 72.02% cuando Ry,
aumenta de 100 a 2200 Qcm?. Dado el comportamiento de Voc Yy FF, PCE disminuye
3.58% al disminuir R}, (Fig 4.17b).

4.3 Efecto de la activacion de la capa CdTe en el funcionamiento
del dispositivo

La activacion de peliculas de CdTe llevadas a cabo en una atmosfera que contenga
cloro es necesaria para mejorar la eficiencia de las celdas solares, ya que el someter
una pelicula de CdTe a tratamientos térmicos con CdClz y/o diclorofluorometanos
(CF’s) trae grandes beneficios para la elaboracion de celdas solares basadas en

CdTe, dichos beneficios se comentaron en la seccion 2.1.4.

Dada la importancia de la activacion de la pelicula de CdTe en la elaboracién de
celdas solares, en esta seccién se simulé y analiz6 el efecto de la activaciéon de la
pelicula de CdTe en el rendimiento de la celda solar. Para esto, se depositdé una
capa de CdTe a través de la técnica de erosion catodica (sputtering), la cual se
sometié a un proceso de activacion con gases (CF’s), y se caracterizé épticamente,
obteniendo las curvas de transmitancia. Dichos espectros fueron introducidos al
software SCAPS 1-D a través del modelo 6ptico del coeficiente de absorcién, que
se describié en la seccion 3.3.2. Este proceso nos permite simular la pelicula de
CdTe con un proceso de activacion. El depésito, activacion y caracterizacion dptica
de la pelicula de CdTe se describen en el apéndice 1y 2.

4.3.1 Creacion del archivo de absorbancia (.abs) en SCAPS 1-D y
resultados de la simulacion.

Como se describié en la seccién 3.3.2, SCAPS 1-D permite crear un archivo (.abs)
asociado a un material en especifico, este archivo contiene el coeficiente de

absorcion asociado a una longitud de onda, y se obtiene a partir de una data
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experimental. Para estudiar la influencia de la activacion de la capa CdTe en el
rendimiento de la celda solar, se tomaron en cuenta los resultados de las
mediciones de transmitancia hechas a la capa CdTe activada (apéndice 2), con esos
resultados se calculo el coeficiente de absorcion definido por la ley de Lambert -
Beer a través de la ecuacion 4.4 [80], estos coeficientes de absorcion se introdujeron
en el modelo de la constante de absorcién 6ptica de SCAPS 1-D para la capa CdTe

a través del archivo .abs creado.

a(v) _ 2.303x:bs(/1) (4'4)

Donde Abs(1) es la absorbancia de la pelicula en funcion de la longitud de onda y

d es el espesor de la pelicula.
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Figura 4.18. Gréficas de eficiencia cuantica (QE) de la celda solar simulada usando coeficiente de

absorcién tedrico y experimental para la capa CdTe.

En la figura 4.18 se muestran las gréficas de eficiencia cuantica (QE) de la celda
solar simulada, usando el coeficiente de absorcion de la pelicula CdTe sin activar

(tedrico) usado en la seccidn 4.2 y con activacion (experimental). Se puede observar
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que al tener la pelicula activada de CdTe se tiene una mayor QE en longitudes de
onda de 300 a 600 nm. Esto es debido a un mayor coeficiente de absorcion en la
pelicula CdTe, que es generado por una mayor absorbancia debido al clorado (Fig.
A2.1). En longitudes mayores a 830 nm también se tiene un mayor QE debido a
que el modelo tedrico de SCAPS 1-D, considera un coeficiente de absorcién cero

en fotones incidentes con energia menores al band gap.

La celda solar al ser simulada con la capa de CdTe activada presenta un
comportamiento similar (apéndice 3) en los puntos analizados en la seccion 4.2, lo
que implica que los fendbmenos explicados en la seccion 4.2 son aplicables al
comportamiento que tiene la celda solar analizada en esta seccion. Sin embargo,
debido al efecto de la activacion del CdTe se tiene un mejor rendimiento en el
dispositivo simulado, como se puede observar en la figura 4.19, se alcanza una
eficiencia de 16.49%, con un Voc de 0.74 V, un Jsc de 30.73 mA/cm? y un FF de
72.62%.
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Figura 4.19. Gréficas J-V de la celda solar simulada usando el coeficiente de absorcién teérico y el

experimental para la capa CdTe.

99



Este aumento en la eficiencia comparado con lo obtenido en la seccién 4.2 se debe
principalmente a la mayor absorcion en la capa CdTe activada lo que generd un
aumento considerable en Jsc el cual incrementa a 30.73 mA/cm?. Este valor
obtenido de Jsc estd muy cercano al Jsc maximo teérico de 30.5 mA/cm? para celdas
solares basadas en CdTe [96]. La diferencia de 0.23 mA/cm? entre el resultado

simulado y maximo tedrico pude deberse a error de célculo o aproximacion.

4.4 Efecto del uso de una segunda capa absorbente de FeSi,

En esta seccion se propone usar al disiliciuro de hierro (FeSiz) como una segunda
capa absorbente sumada a la capa absorbente CdTe en una configuracion de doble
capa absorbente en la celda solar, siendo la estructura del dispositivo la siguiente
Al/AZO/CdTe/FeSi2/Ni. El uso de una doble capa absorbente en celdas solares
basadas en CdTe ya se ha analizado tedrica y experimentalmente, alcanzando una
eficiencia experimental reportada de 24.35% [81] con una estructura de dispositivo
(FTO/ZMO/CdSexTe1-x/CdTe) y una eficiencia tedrica alcanzada de 27.35% [82]
con una estructura de dispositivo de (Cu/FTO/In2S3/CdTe/FeSi2/Ni).

Contacto frontal (Al) Load

\ A W7

Figura 4.20. Representacion de la celda solar simulada (AI/AZO/CdTe/FeSi,/Ni).
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En la figura 4.20 se presenta el diagrama esquematico de la celda solar propuesta,
en la parte superior de la estructura se encuentra el contacto frontal de aluminio en
una configuracion tipo rejilla, seguido de la capa AZO como capa h 0 capa ventana,
la primera capa absorbente de CdTe, la segunda capa absorbente de FeSiz y por
altimo el contacto trasero de Niquel. El propésito de esta configuracion de doble
capa absorbente es el de mejorar la eficiencia debido a que el CdTe tiene band gap
de 1.49 eV, que es mayor que el del FeSiz que tiene un band gap de 0.87 eV por lo
cual, los fotones incidentes con una energia menor a 1.49 eV y mayor a 0.87 eV

podran ser absorbidos por la capa de FeSiz.

En la figura 4.21a se muestra la eficiencia cuantica simulada para las estructuras
(AI/AZO/CdTe/NiO/Ni) y (AI/AZO/CdTe/FeSi2/Ni) donde se puede observar que al
introducir la capa absorbente de FeSiz se tiene una QE del 100% en longitudes de
onda de 370 a 1200 nm y por arriba de 70% en una longitud de onda de hasta 1400
nm. Sin embargo, cuando se tiene solo una capa absorbente de CdTe, se tiene una
QE de entre 90-80% en longitudes de onda con una energia mayor a 1.5 eV
(menores a ~800 nm) y para longitudes de onda con una energia menor a 1.5 eV
tenemos una QE practicamente de 0%. Los fotones incidentes que se absorben en
la capa FeSiz incrementan la generacion de pares e-h por lo cual se genera una
mayor Jsc, que en Ultima instancia mejora considerablemente la eficiencia del

dispositivo simulado.

En la figura 4.21 b, se observa claramente el aumento en la densidad de corriente
dada por una mayor absorcion de fotones al colocar la capa FeSiz por lo cual se
obtiene una eficiencia maxima de 27.19%, con un Voc de 0.63 V, una Jsc de 51.43

mA/cm? y un factor de llenado de 82.99%.
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Figura 4.21. (a) QE simulada y (b) curva J-V para las estructuras AZO/CdTe/FeSi, y AZO/CdTe.

4.4.1 Diagrama de bandas de la heterounion AZO/CdTe/FeSi,

Se calcul6 el diagrama de bandas de la estructura simulada a través de las formulas
correspondientes presentadas en la seccion 4.1.1 apoyado con los valores
obtenidos de SCAPS 1-D. La figura 4.22 muestra el diagrama de bandas de la
estructura simulada, la diferencia entre la banda de conduccion y valencia del AZO
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y CdTe es de AEc = 0.22 eV y AEv = 2.1 eV respectivamente, mientras que AEc y
AEv en la interfaz FeSi, es de 0.12 eV y 0.74 eV respectivamente. Los niveles de
Fermi para las capas AZO, CdTe y FeSiz con respecto a la banda de valencia son
de 3.32 eV, 0.21eV y 0.09 eV respectivamente, lo que indica que ningun material
simulado es degenerado. El espesor de la region de carga espacial (W) es de 378
nm, el cual fue calculado a partir de las ecuaciones 2.11 a la 2.13 y con los valores
arrojados por el software, teniendo un x,=28 nmy x,=350 nm, esta reduccion de W
con respecto a lo obtenido en la seccidén 4.1.1 (992 nm) se debe al espesor de la
capa CdTe, ya que a espesores menores a 1 um, W se vera afectado por el espesor
de esta capa. Esta reduccion en W modifica la barrera de potencial Vi, por lo que
se recalculo usando las ecuaciones 2.7, 2.10a y 2.10b, obteniendo un valor de 0.89
V.
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Figura 4.22. Diagrama de bandas de la heteroestructura FeSi,/CdTe/AZO.
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Una de las ventajas de usar FeSi2 como capa absorbente en esta estructura, es la
funcion de trabajo (WF) del FeSiz, la cual es de 4.93 eV, lo que permite usar un
metal con una funcién de trabajo mayor a 4.93 eV para generar un contacto éhmico.
Caso contrario ocurre con el CdTe que debido a su alta WF de 5.5 eV, pocos
materiales tienen una funcién de trabajo adecuada para generar un contacto 6hmico
con el CdTe, lo que afecta a la eficiencia final del dispositivo y por consecuencia se
tienen que buscar alternativas para ser usadas como contacto trasero para generar
un contacto 6hmico con el CdTe, como es el uso de capas HTL (NiO, MoOz2, V20s)

0 usar Pt como contacto trasero, el cual es un material de alto costo.

4.4.2 Parametros de simulacion de la estructura AZO/CdTe/FeSi2

Los pardmetros fisicos de las capas que componen el dispositivo simulado se
describen en la tabla 4.3. En la tabla 4.4 se describen las densidades de estados
(N;) de las interfaces AZO/CdTe y CdTe/FeSi2 generados por el desajuste de red
entre ambas capas de cada interfaz; las propiedades eléctricas del contacto frontal
y posterior son los mismos mostrados en la tabla 4.2. La simulacion se llevé a cabo
bajo iluminacion estandar AM 1.5 G y una temperatura de 300 K, excepto en el
apartado donde se analiza el funcionamiento del dispositivo en funcion de distintas

temperaturas de exposicion.
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v
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Figura 4.23. Panel de definicién de celdas solares de SCAPS-1D para la estructura
Al/AZO/CdTe/FeSi,/Ni
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En la figura 4.23 se puede observar la interfaz de definicion de la estructura
simulada, en rojo a la izquierda la capa FeSiz, en rojo a la derecha la capa P (CdTe),

la capa n (AZO) en azul, contactos trasero y frontal, asi como el punto de
iluminacion.

Tabla 4.3. Parametros usados en la simulacién de la celda solar AI/AZO/CdTe/FeSi2/Ni

Parametros CdTe AZO FeSi,
[3, 22, 67-69] [10,40,59,69,70] [46,82,94,95]
Espesor (um) 0.3-1 0.01-0.1 0.2-1
Bandgap, E, (eV) 1.49 3.37 0.87
Afinidad electronica, x (V) 4.28 4.5 4.16
Permitividad relativa, &, 9.4 9 225
Densidad efectiva de estados en BC, N, (cm™3) 8x10%7 2.22x10%8 5.6x10%°
Densidad efectiva de estados en BV, N,, (cm~3) 1.8x10%° 1.9x10%° 2.08x10%°
Movilidad de electrones, p,, (cm?/Vs) 500 100 100
Movilidad de huecos, u,, (cm?/Vs) 60 25 20
Velocidad térmica de electrones (cm/s) 107 107 107
Velocidad térmica de huecos (cm/s) 107 107 107
Concentracién de donadores, N (cm™3) 0 1015 — 1018 0
Concentracion de aceptores, N, (cm™3) 1013 — 107 0 104 — 108
Densidad de defectos, N, (1/cm?) 105 10t 1014
Tipo de defectos aceptor donador aceptor

Tabla 4.4. Parametros de simulacién para contactos y defectos en interfaces.

Densidad de defectos en la interfaz

AZO/CdTe [71] 1012 c¢m™2
Tipo de defectos Aceptor
Seccion transversal de captura de electrones/huecos 1071% ¢m~2
cdTe/ FeSi, [82] 101 — 107 ¢m™2
Tipo de defecto Aceptor
Seccién transversal de captura de electrones/huecos 10715 cm—2

4.4.3 Efecto del espesor de la primera capa absorbente CdTe

Para analizar el efecto que tiene el espesor de la primera capa absorbente CdTe
sobre el rendimiento del dispositivo, se vario el espesor de 0.3 a 1 um, ya que, al
tener una segunda capa absorbente, el espesor del CdTe puede reducirse, como
se analizara a continuacién. Al mismo tiempo que los demas parametros se

mantuvieron constantes durante las simulaciones.
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Figura 4.24. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
absorbente CdTe en la estructura AI/AZO/CdTe/FeSi,/Ni.

En lafigura 4.24b se puede observar que Jsc tiene un comportamiento practicamente
constante al variar el espesor de la capa CdTe debido probablemente a la longitud
de difusion del portador en esta capa (~3.9 um), y que al tener una segunda capa
absorbente de FeSiz, los fotones que no son absorbidos por el CdTe seran
absorbidos por el FeSiz. De igual manera el Voc tiene un comportamiento constante
(Fig. 4.24a) al variar el espesor de la capa CdTe, ya que como se puede observar

en la ecuacion 4.2, la longitud y coeficiente de difusion del portador no estan en
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funcién del espesor de la capa, por lo que, la densidad de corriente de saturacion J,
no es afectada por el aumento del espesor del CdTe y Jsc Se mantiene constante
(Ec. 2.2).

El FF disminuy6 de 82.99 a 82.36 % debido a un ligero decremento de P,.x (EC.
2.20) ya que la densidad de corriente maxima de la celda (J,ax) disminuye de 49.20
mA/cm? a 48.96 mA/cm? al incrementar el espesor de la capa CdTe de 0.3 a 1 pm.
Debido al comportamiento de Jsc, Voc Y FF, el PCE también sufri6 un ligero
decremento de 27.19 a 26.96% (Fig. 4.24d).

4.4.4 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la capa
absorbente CdTe

Para estudiar el efecto que tiene la concentracion de portadores aceptores (N,) de
la primera capa absorbente CdTe sobre el rendimiento del dispositivo, se vario de

1013 2 1017 cm™3. Siendo el mismo rango usado en la seccion 4.2.2.

En la figura 4.25a y b se puede observar el comportamiento del Voc y Jsc al variar Ny
en la capa absorbente CdTe, el Voc no sufridé variacion al incrementar N,, sin
embargo, Jsc disminuyé de 51.43 a 49.85 mA/cm? al pasar de un N, de
10%® a2 107 cm™3, esto se puede explicar que debido al incremento de N,, el nivel de
Fermi de los huecos en la capa de CdTe disminuye, incrementando Vui lo que

dificultaria el flujo de los portadores a través de la unién.

El FF tiene un decremento total (Fig. 4.25c) del 2.56% al incrementar N, de
1013 a 107 cm™3. Por otra parte, el PCE también mostro una disminucién de 27.19
a 25.46% cuando N, supera 10> cm~3, debido al comportamiento de FF y Jsc (Ec.
2.30).
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Figura 4.25. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores aceptores (N,) en la capa absorbente CdTe en la estructura Al/AZO/CdTe/FeSi,/Ni.

4.4.5 Efecto del espesor de la capa ventana AZO al tener una
segunda capa absorbente FeSi,

En esta seccion se analizo el efecto de variar el espesor de 10 a 100 nm de la capa
ventana AZO sobre el rendimiento fotovoltaico de la celda solar propuesta. Los

pardmetros de las otras capas se mantuvieron constantes en esta seccion.

108



0 20 40 60 80 100

064 | (@) —A=—Voc (V)| -

0.63 - A e ) s )\ s [\ s [\ e [\ s [\ s [, s ) s A -

062 |- |
T T S S

5250 L (D) | === Jsc (mA/cm?)| ]

i | Dl D] D] B ] L] )

50.75 - \._._._. y

49.00 -

moor (©)
82.25 | ’\ -

"’
80.50 T —— — /"”’ .
[ *—0o Ne
78.75 | i
\ 1 \ 1 \ 1 \ 1 \ 1
27.50 _ (dz ’ —o=— PCE (%)‘
26.2 [ \°~° o ]
25 —Q Qe Q) -
25.00 [ °
\ 1 \ 1 \ 1 \ 1 \ 1
0 20 40 60 80 100

Espesor de la capa ventana AZO (nm)

Figura 4.26. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
ventana AZO en la estructura AI/AZO/CdTe/FeSi,/Ni.

En la figura 4.26a se puede observar que el comportamiento de Voc N0 se ve
afectado por el cambio de espesor de la capa AZO, ya que la separacion de cargas
se mantiene debido a que la longitud de difusion de los portadores (~510 nm)
permite que los portadores al ser separados por el campo eléctrico de la unién p-n
alcancen la region n y p respectivamente. La Jsc tiene una ligera disminucion de
1.58 mA/cm? al incrementar el espesor de la capa AZO de 10 a 70 nm (Fig. 4.26b),

manteniendo un comportamiento practicamente constante a partir de este espesor.
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La disminucion de Jsc puede explicarse debido a que al haber un mayor espesor de
la capa ventana se favorece una mayor absorcion en esta capa, transmitiendo
menos fotones a las capas absorbentes. El FF tuvo un decremento de 3.25 % al
incrementar el espesor de la capa ventana de 10 a 100 nm (Fig. 4.26¢). Ya que el
comportamiento del PCE es directamente proporcional a FF, Jsc Y Voc COMO se
describe en la ecuacion 2.3, PCE disminuye de 27.19 a 25.23% al incrementar el
espesor de la capa ventana.

4.4.6 Efecto de la concentracion de portadores Np en la capa
ventana AZO al tener una segunda capa absorbente FeSi,

El comportamiento de la celda solar cuando se varia la concentracién de portadores
Np de 10'°a 10 cm™3 en la capa n (AZO) se muestra en la figura 4.27, para esto
se simuld la capa AZO con un espesor de 10 nm, el CdTe con un espesor de 2 um,
y una concentracion de portadores de 10> cm™3, la capa de FeSiz se simuld usando
un espesor de 1 um y una concentracion de portadores de 10'® cm=3, y como

contactos los mencionados en las secciones anteriores.

En la figura 4.27a y b se puede observar que el comportamiento de Voc y Jsc €S
practicamente constante al variar la concentracion de portadores Np en la capa
ventana AZO, esto se debe a que al tener una doble capa absorbente en este caso
el FeSi, con un band gap de 0.87 eV abosrbe los fotones que pasan a través de las
capas AZO y CdTe generando pares e-h que son separados por el campo eléctrico,
sin que esto sea afectado por el comportamiento de la zona de agotamiento

determinado por Np.

El FF tiene un ligero incremento al pasar de 82.67 a 82.99% al incrementar N, de
10> a 10'® cm™2 (Fig. 4.27c), ya que se tiene un pequefio aumento en el voltaje
maximo de la celda (V) de 0.550 a 0.553 V generando que la potencia maxima
(Ppmax) (Ec. 2.20) del dispositivo simulado aumente ligeramente con el aumento de
Np. Dado al ligero aumento de FF, el PCE tiene un pequefio incremento de 0.14%
(Fig. 4.27d).
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Figura 4.27. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores donadores (Np) en la capa ventana AZO en la estructura AI/AZO/CdTe/FeSi,/Ni.

4.4.7 Efecto del espesor de la capa absorbente de FeSi,

Para entender la influencia del espesor de la capa absorbente de FeSiz sobre el
rendimiento fotovoltaico, el espesor se vario de 0.2 a 1 um. Los demas parametros

se mantuvieron constantes.

En la figura 4.28a se puede observar que cuando se incrementa el espesor de la

pelicula de FeSiz no afecta a el Voc el cual tienen un comportamiento constante. Sin

111



embargo, Jsc incrementa de 43.41 a 53.41 mA/cm? (Fig. 4.28b) al incrementar el
espesor de la capa FeSiz2 de 0.2 A 1um, ya que, al aumentar el grosor de la pelicula,
el camino optico se incrementa, por lo que la probabilidad de que los fotones

incidentes sean absorbidos es mayor [3].
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Figura 4.28. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores en la capa
absorbente FeSi,.
El FF tiene un ligero incremento al pasar de 82.72 a 82.99% como se puede
observar en la figura 4.28c. Por otra parte, el PCE aumenta de 22.71 a 27.19% al
incrementar el espesor de la capa de FeSiz2 de 0.2 a 1um (Fig. 4.28d), determinado

principalmente por el comportamiento de Jsc, como se describe en la ecuacion 2.30.
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4.4.8 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la capa
absorbente FeSi>

Para analizar el efecto que la concentracion de portadores aceptores (N,) de la capa

absorbente FeSiz> tiene sobre el rendimiento del dispositivo, N, se vari6 de

10 a2 10 cm™3. Los demas parametros se mantuvieron constantes durante las

simulaciones.
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El Voc tiene un comportamiento practicamente constante (Fig. 429a) al tener un
ligero incremento de 1mV al incrementar Na, ya que la densidad de electrones en
equilibrio en la region p (npo) disminuye al incrementar Na, por lo que Jo disminuira
(Ec. 4.2), provocando asi el ligero incremento en Voc. El Jsc tienen un
comportamiento invariable al incrementar la concentracion de portadores en la capa
FeSi, (Fig. 4.29b) dado que una mayor o menor absorcion de los fotones incidentes
esta determinado por el espesor de la capa FeSiz2, como se concluyo en la seccién

anterior.

El FF aumenta de 80.69 a 82.99% al incrementar N, de 10'* a 10 cm™3 cémo se
puede observar en la figura 4.29c, ya que la potencia maxima de la celda simulada
aumenta (Ec. 2.20) debido a que Vmax Y Jmax incrementan de 0.54 a 0.55 V y 48.21
a 49.20 mA/cm? respectivamente. El incremento de Vmax es debido al ligero
incremento de Voc (Ec. 4.3), mientras que Jmax aumenta debido al comportamiento
de Vmax (Ec.2.27). Ademas, el PCE incrementa de 26.40 a 27.19% ya que al tener
una mayor concentracion de huecos entre la capa de CdTe y el contacto trasero
facilita el flujo de los electrones desde el contacto trasero hacia los huecos de la
pelicula de FeSiz y la de CdTe mejorando asi la extraccion de los portadores del

contacto posterior.

4.4.9 Efecto de la densidad de defectos (N,) en la interfaz
CdTe/FeSi,

Para comprender el efecto de la densidad de estados (N;) de la interfaz FeSi>/CdTe,
N, se vari6 de 10%° a 107 cm?, mientras que los demas parametros se mantuvieron
constantes durante la simulacion.

La figura 4.30 muestra que el rendimiento de la celda solar se ve afectado
negativamente por una mayor densidad de defectos en la interfaz. El Voc tiene una
disminucion considerable al aumentar la densidad de defectos en la interfaz (Fig.
4.30a), disminuyendo de 0.63 a 0.34 V, ya que al tener un valor mayor de Nt, habra
una mayor probabilidad de recombinacion, por lo que los tiempos de recombinacién

disminuiran, provocando que la longitud de difusion de los portadores sea menor,
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por lo cual, Jo tendra un incremento (Ec. 4.2), afectando negativamente a Voc (Ec.

2.22).
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Figura 4.30. Cambio en (a) PCE, (b) FF, (c) Jsc y (d) Voc para diferentes concentraciones de

defectos (N;) en la interfaz CdTe/FeSi,.

Por su parte, Jsc también mostro una disminucion considerable, disminuyendo 11.9

mA/cm? al aumentar la densidad de defectos de 101° a 1017 cm?, ya que al tener

mayor densidad de defectos tiene mayor nimero de centros de recombinacién [71],

lo que genera que la sea menor la probabilidad de que los portadores fotogenerados
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sean separados, observandose un descenso abrupto al tener un N, de 101" cm?
(Fig.4.30b), ya que probablemente al llegar a esta concentracion de defectos en la
interfaz, supera a la tasa de generacion de pares e-h, por lo cual, se tiene este

descenso en Jsc.

Al aumentar N, existe mayor probabilidad de que los portadores fotogenerados se
recombinen, provocando que Vmax disminuya de 0.55 a 0.27 V y Jmax disminuya de
49.20 a 35.45 mA/cm?, por lo tanto, la potencia maxima de la celda disminuye y, en
consecuencia, el FF disminuye (Ec. 2.20) de 82. 99 a 70.7% incluso si Jsc Y Voc
disminuyen. El PCE disminuye de 27.9 a 9.68% a medida que aumenta N;

(Fig.4.30d), provocado por la disminucion de Voc, Jsc Y FF.

4.5 Resumen de resultados de la simulacion de la celda solar
optimizada de heterounién AZO/CdTe

Con base en los resultados obtenidos en las simulaciones realizadas anteriormente,
donde se analizo la influencia del espesor y concentracion de portadores las capas
AZO, CdTe, NiO y FeSiz2 en el rendimiento del dispositivo, se encontraron los
pardmetros 6ptimos para obtener la mayor eficiencia tedrica posible en la celda solar
de heterounion AZO/CdTe. En la tabla 4.5 se concentran los resultados optimizados
de Voc, Jse, FF y PCE, mostrando el espesor y concentracion de portadores
necesarios para obtener la mayor eficiencia posible en las estructuras de la celda
solar AZO/CdTe analizadas en este capitulo.

Tabla 4.5 Concentrado de resultados optimizados de la celda solar AZO/CdTe.

Voc Jsc FF PCE CdTe AZO NiO FeSi,

Estructura Espesor Ny Espesor Ny Espesor Na Espesor Ny

— -
V) | (mA/cm) | (%) | (%) (pm) | (em ¥) | {pm) | (em*) | (pm fem ) | (um) |{em ¥)
Al/AZO/CdTa/NIO/Ni 0.74 26.15 72.83 | 14.2 2 10'% 0.01 10# 0.02 10%° N/A N/A
Al/AZO/CdTe-ACT/NIO/NI | 0.74 30.73 72.62 | 16.49 2 1045 0.01 104 0.02 10 N/A N/A
Al/AZO/CdTe/FeSi, /Ni 0.63 51.43 82.99 | 27.19 03 10 0.01 10 N/A N/A 1 10

Interfaz Contactos
AZO/CdTe 10'* cm™* Frontal Al (4.2 eV)
CdTe/FeSi;, 10" em™* Posterior Ni (5.15 eV)
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CAPITULO 5

Resultados de simulacién de la celda solar de
heterounion W03/CdTe

5.1 Simulacion de la heterounion W03/CdTe

En esta seccion se presenta la simulacion de la heterounion WO05;/CdTe con el
programa SCAPS-1D, asi como también se analizan los resultados obtenidos de las
simulaciones realizadas. En las simulaciones llevadas a cabo se usaron parametros
tales como la concentracién de portadores y espesores tanto de la capa ny p,
temperatura de operacion, asi como resistencias en serie y paralelo, las cuales se
fueron modificando para analizar la influencia de estos parametros en el
comportamiento de la heteroestructura, con el objetivo de optimizar la celda solar

formada por la heterounion WO0,/CdTe.

» A "\ W
‘ O |
</ :\)
44
Contacto frontal (Al) =1 Load =
TCO-AZO

n-W03

Vo

QD .
Figura 5.1. Representacion esquematica de la estructura AI/AZO/W0,/CdTe/NiO/Ni simulada.
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La estructura de la celda solar (AI/AZO/WO05/CdTe/NiO/Ni) simulada se presenta
esquematicamente en la figura 5.1, donde la capa tipo n de oxido de zinc dopado
con aluminio (AZO) se utiliza como TCO, la capa tipo n de WO; se usa como capa
ventana, la capatipo p de CdTe es la capa absorbente, la capa p de 6xido de niquel
(NiO) se ha introducido como una capa de transporte de huecos (HTL), el aluminio
(Al) se incorpora como contacto frontal y el niquel (Ni) se utiliza como contacto
tarsero. Se introdujo una capa HTL de NiO por los motivos que se explican en la

seccién 4.1

5.1.1 Diagrama de bandas de la heterounion W03/CdTe

Se realizdé el diagrama de bandas de la estructura simulada con el mismo
procedimiento presentado en la seccion 4.1.1. El diagrama de bandas se construyo
considerando al nivel de vacio como referencia como se observa en la figura 5.2.
La diferencia entre las bandas de conduccion (AEc) y bandas de valencia (AEv) es
de 0.27 y 1.93 eV respectivamente. Se calculé también la regién de carga espacial

o region de agotamiento (W), tanto para la region n (x,) y p (x,) con las ecuaciones

4.4 a 4.6 respectivamente, obteniendo un espesor de la zona de agotamiento en la
region n de 0.14 nm, para la regién p de 731 nm por lo que el espesor de la region

de carga espacial total es de 731.14 nm.

La barrera de potencial (V,;) es de 1.03 V la cual se calcul6 a través de las
ecuaciones 4.3,y 4.7 a 4.9. La barrera de potencial presente en la region n es de
Vpin = 0.000193 V y en la region p es de Vy;, = 1.0277 V, calculado a través de las
ecuaciones 4.7 y 4.8 respectivamente. Por otro lado, para la interfaz NiO/CdTe se
tiene un AEc de 2.28 eV y un AEv de 0.51 eV, los cuales se calcularon a traves de

las formulas 4.1 y 4.2 respectivamente.
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Figura 5.2. Diagrama de bandas de la heteroestructura NiO/CdTe/WO0;.

5.1.2 Parametros de simulacion de la heterounién W03;/CdTe

En la figura 5.3 se puede observar la interfaz Solar Cell Definition, ya con la
estructura definida de la celda solar de la heterounion estudiada, se puede observar
en rojo a la derecha la capa P (CdTe), en la capa roja izquierda la capa HTL NiO, la
capa n o capa ventana (WO3) en azul izquierda, y la capa TCO (AZO) en azul
derecha, los contactos: posterior (niquel) y frontal (aluminio), asi como el punto de

iluminacion.

119



3

SCAPS 3110 Solar Cell Dnfirvten Pnel - o N

Morrand Aom ooy vhwge Vis nesiwhsice s al

Laywes o zl - o cortatt - (:vm I'”‘-‘ the I
laft contact (back) J

.,

NIO ;
p-LCdTe
I — p-CaTa f n WO ’
nWO3
TCO-AZO g
o o ‘.‘
— )

_— Y Ot
—_—
right contact (front) [ ye— o cawest

(R ren o -
i ow gracded ey P

N uareical setags |

Fomany (mde i)

SCAPS 11D ELISAMGert Varyos scaps 1200 sas dated 1012009 W8 0322 Prodéem o
oot saved by SCAPS 22072023 at03 51 18 hew

Carvevarts (1 be) irchacdedd b del Ve cancel | -
Canbim sctodd iy vw cnme

AL

Figura 5.3. Panel de definicion de celdas solares de SCAPS-1D para la estructura
Al/AZO/WO03/CdTe/NiO/Ni

Antes de realizar el proceso de simulacion, se ingresan algunos parametros fisicos
en el panel de configuracion de las capas (figura 5.4), tales como espesor, banda
prohibida (E,), Afinidades electronicas (X), permitividad relativa er, densidad de
estados (Nc, Nv), movilidad del portador (u), defectos cristalinos del material,
densidad de defectos en los materiales, entre otros.
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Figura 5.4. Panel de propiedades de la capa WOs;.
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Estos parametros de entrada se muestran en las Tabla 5.1 y 5.2, los cuales se

seleccionaron principalmente en funcion de valores reportados en la literatura o se

estimaron en rangos razonables. Las propiedades eléctricas del contacto posterior

y frontal se describen en la tabla 4.2.

Tabla 5.1. Parametros usados para simular la estructura (AI/AZO/W03/CdTe/NiO/Ni).

Parimetros CdTe WO, NiO AZO
[3, 22, 67-69] [71, 84-85] [22,71,83] [83, 86]
Espesor (um) 0.5-3 0.01-0.15 0.020 0.050
Bandgap, E,; (eV) 1.49 3.15 3.8 3.3
Afinidad electrénica, x (eV) 4.28 4.55 1.46 4.55
Permitividad relativa, &, 94 10 10 8.12
Densidad efectiva de estados BC, N, (cm~2) 8x1017 4.2x1018 2.8x101° 4.1x1018
Densidad efectiva de estados BV, N,, (cm~2) 1.8x101° 9x1018 1x10%° 8.2x1018
Movilidad de electrones, u,, (cm?/Vs) 500 20 12 100
Movilidad de huecos, u,, (cm?/Vs) 60 10 2.8 20
Velocidad térmica de electrones (cm/s) 107 107 107 2.2x107
Velocidad térmica de huecos (cm/s) 107 107 107 1.5x107
Concentracion de donadores, Np (cm™3) 0 103 — 10%° 0 1021
Concentracion de aceptores, N, (cm™3) 1013 — 1077 0 1021 0
Densidad de defectos, N, (1/cm?) 105 1012 1014 5x10*
Tipo de defectos aceptor donador aceptor aceptor

Tabla 5.2. Parametros de simulacion para interfaz y contactos de la celda solar

Densidad de defectos en la interfaz [84, 85]

WO0;/CdTe 1019 — 107 cm™2
Tipo de defecto Aceptor
Seccion transversal de captura de electrones/huecos 1010 ¢cm-?

5.2 Resultados de las Simulaciones de la heterounion W03;/CdTe

Definidos los parametros fisicos de todas las capas se analiz6 la influencia de

ciertos parametros fisicos en el rendimiento de la celda solar simulada en este

capitulo. Estos parametros fisicos son los espesores y concentracion de portadores

de las capas n y p, la temperatura de funcionamiento y la resistencia en serie y

paralelo. Las simulaciones se llevaron a cabo con la misma metodologia descrita en

la seccion 4.2. Los parametros de salida analizados fueron el Voc, Jsc, FF, PCE y

QE. Se usaron las mismas condiciones de iluminacién, temperatura, y tamafio de

malla descritos en la seccion 4.2.
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5.2.1 Efecto del espesor de la capa absorbente CdTe

En esta seccidn se estudi6 el efecto del espesor de la capa absorbente CdTe en el
rendimiento fotovoltaico, para lo cual se vari6 el espesor de la capa de CdTe de 0.5
a 3 um. Se definio este rango de espesores ya que el comportamiento del dispositivo
se estabiliza a partir de 1.5 um de espesor. Los demas pardmetros se mantuvieron

constantes durante la simulacion.

El comportamiento del Voc Se mantiene practicamente constante al variar el espesor
de la capa absorbente (Fig. 5.5a), teniendo un muy ligero descenso de 10 mV a
medida que el espesor aumenta de 0,5 a 1 um. Este comportamiento se puede
explicar a partir de la ecuaciéon 2.22, dado que Jsc permanece constante a partir de
1,5 umy la densidad de corriente de saturacion (J,) no se ve afectada por el aumento

en el espesor de la capa absorbente.

En la figura 5.5b se puede observar que Jsc tiene un valor de 24.35 mA/cm? a un
espesor de 0.5 pm, y alcanza un valor maximo de 26.6 mA/cm? a partir de 1.5 pm,
ya que al tener una pelicula mas gruesa tiene mayor absorcion [3] porque la
probabilidad de que los fotones sean absorbidos es mayor, debido a una trayectoria

Optica mas larga por el incremento del espesor de la pelicula.

El FF es inversamente proporcional a Voc ¥ Jsc (EC.2.20), y dado el comportamiento
de Jsc, FF disminuye de 78.5 a 76.62% al aumentar el espesor de la capa CdTe de
0.5 a 3 um (Fig. 5.5 c). En la figura 5.5d se observa que PCE aumenta de 14.74 a
15.67% cuando aumenta el espesor de la capa absorbente, ya que se produce una
mayor generacion de pares electron-hueco dado por una mayor capacidad de

absorcion al tener una capa de CdTe mas gruesa.
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Figura 5.5. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa

absorbente CdTe en la heterounién W0,/CdTe.

5.2.2 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la capa
absorbente CdTe

Para estudiar el efecto de la concentracion de portadores aceptores (N,) de la capa
absorbente sobre el rendimiento del dispositivo simulado, N, se vario de 1013 a 107

cm~3. Se us6 el mismo rango de N, definido en la seccion 4.2.2.
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Figura 5.6. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de
portadores aceptores (N,) en la capa absorbente CdTe en la heterounion W0,;/CdTe.
El Voc disminuye de 1.16 a 0.69 V cuando N, aumenta de 102 a 107 cm™3 (Fig.
5.6a), esto se debe a que la movilidad de los portadores disminuye cuando Nj
aumenta [76], lo que reduce la longitud de difusion del portador (L,) y la densidad

de electrones en equilibrio en el lado p (n,,) aumentando asi la corriente de

saturacion J,, como se describe en la ecuacion 4.2.
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La Figura 5.6b muestra el comportamiento de Jsc en funcion de la concentracion de
portadores de N, en la capa absorbente, el cual aumenta de 21.67 a 26.6 mA/cm?
a medida que N, aumenta de 10'* a 10 cm™3, ya que al tener una mayor
concentracion de portadores mejora la conductividad del material, favoreciendo asi
una mejor extraccion del portador del contacto trasero, sin embargo, Jsc disminuye
al superar un N, de 10> cm™3, disminuyendo su valor a 22.08 mA/cm? con un Ny
de 10 cm™3, ya que el nivel de Fermi de los huecos en el lado p disminuye,
aumentando asi la barrera de potencia Vi, 10 que dificulta que los portadores fluyan

a través de la union.

Jo incrementa al tener un mayor Na, lo que implica que Jmax aumente su valor (Ec.
2.27), por lo que se tendra un mayor Pmax, aumentando el FF de 33.44 a 78.85%
(Fig. 5.6¢) a medida que N, aumenta de 103 a 107 cm™3. PCE tiene su valor
maximo de 15.67% a un N, de 10*> cm™2 debido al aumento de Jsc y FF (Fig. 5.6d),
sin embargo, PCE disminuye cuando N, supera los 10'°> cm™3, esto debido a la

disminucioén de Jsc.

5.2.3 Efecto del espesor de la capa ventana WO,

El efecto del espesor de la capa ventana WOs sobre el rendimiento del dispositivo
se analiz6 variando el espesor de esta capa de 10 a 150 nm. Los demas parametros

de simulacién se mantuvieron constantes.

El Voc permanece practicamente constante (Fig. 5.7a) a medida que aumenta el
espesor de la capa de la ventana, ya que al tener una densidad de defectos Nt de
10*? cm3 en la capa WOs se tiene una longitud de difusién de los portadores de 7.2
pum por lo que se tiene una menor probabilidad de recombinacién y en consecuencia
(Ec. 4.2) se tiene un valor bajo de Jo (4.8x10'? mA/cm?). Este valor de Jo y la
pequefia disminucion de Jsc (Fig. 5.7b) mantienen practicamente constante el valor
de Voc al incrementar el espesor de la capa ventana, permitiendo asi que la longitud

de difusién de los portadores mantener la separacion de cargas.
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Figura 5.7. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
ventana WO en la heterounion WO0;/CdTe.

En la figura 5.7b se puede observar que Jsc disminuye de 26.61 a 26.34 mA/cm?
cuando el espesor de la capa de ventana aumenta de 10 a 150 nm, ya que al tener
un mayor espesor en esta capa se favorece una mayor absorcion de los fotones

incidentes, por lo que habra una absorcion parasitaria en esta capa, transmitiendo
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una menor cantidad fotones a la capa absorbente de CdTe, por lo que se tiene una
menor generacion de pares e-h, disminuyendo asi Jsc. ElI FF tiene una pequefa
disminucién como se puede observar en la figura 5.7c, cuando aumenta el espesor
de la capa de la ventana, pasando de 76.62 a 76.59 %. Dado que Jsc y FF
disminuyen, el PCE tiene un pequefio decremento al aumentar el espesor de la capa
de la ventana, disminuyendo de 15.67 a 15.5% (Fig. 5.7d).

5.2.4 Efecto de la concentracion de portadores Np en la capa
ventana WOs

El comportamiento de la celda solar simulada al variar la concentracion de
portadores Np de 103 a 10'° cm™3 en la capa n (WOs) se muestra en la figura 5.8.
De igual manera, los demas parametros se mantuvieron constantes durante la

simulacion.

En la figura 5.8a se muestra el comportamiento de Voc que aumenta de 0.59 a 0.76
V al aumentar N de 10'° a 10*° cm™2 ya que al tener una mayor concentracion Np,
la region de carga espacial incrementa su espesor en la capa absorbente, lo que
favorece una mayor separacion de portadores foto generados. Jsc aumenta de 25.6
a 27.01 mA/cm?, cuando N aumenta de 102 a 10%® cm~3 (Fig. 5.8b), esto también
se debe al aumento de la regién de carga espacial en la capa absorbente a medida
que Np aumenta, favoreciendo un aumento en el numero de portadores
fotogenerados recolectados por los contactos, sin embargo, al aumentar N a 10*°
cm~3, Jsc disminuye a 26.61 mA/cm?, ya que el nivel de Fermi en la capa ventana
aumenta, provocando que la barrera de potencial (Vo) aumente, lo que dificulta el

flujo de portadores.

El FF aumenta de 72.7 a 76.62% (Fig. 5.8c) cuando N, aumenta de 10*3 a 10%°
cm™3, esto se debe (Ec. 2.20) a que aumenta el voltaje maximo de la celda (V,.x)
de 0.6 a 0.66 V generando que la potencia maxima (P,,,x) del dispositivo simulado
aumente con el aumento de Np. En la figura 5.8d se puede observar que PCE
aumenta a medida que aumenta Np, pasando de 11.11 a 15.67 %, ya que los
electrones fotogenerados en la capa absorbente tendran mayor probabilidad de
atravesar la unién y ser recolectados por el contacto frontal.
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Figura 5.8. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores donadores (Np) en la capa ventana W05 en la heterounién WO0;/CdTe.

5.2.5 Efecto de la densidad de defectos (N,) en la interface
WO0;/CdTe

Para comprender el efecto de la densidad de defectos en la interfaz W0O3;/CdTe, N,
se varié de 10'° a 107 cm~?, los demas parametros se mantuvieron constantes

durante la simulacion.
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Figura 5.9. Efecto de la densidad de defectos (N,) de la interface W05 /CdTe en (a) Voc, (b) Jsc, (c)
FF y (d) PCE.

En la figura 5.9 se puede observar que, al tener una mayor densidad de defectos en
la interfaz, el rendimiento de la celda solar se ve afectado negativamente. El Voc s
el que tiene una mayor disminucion al aumentar la densidad de defectos en la
interfaz (Fig. 5.9a), disminuyendo de 0.76 a 0.47 V, ya que al tener un mayor N,

existe una mayor probabilidad de recombinacion, por lo que la longitud de difusion
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de los portadores serd menor, incrementando Jo, por lo que el Voc Se ve afectado
negativamente y considerando también que (Ec. 2.22) Jsc tiene una disminucién de
0.88 mA/cm? al aumentar la densidad de defectos de 10° a 10 cm™2. El
comportamiento de Jsc es debido a un mayor incremento en los centros de
recombinacién, lo cual, reduce la probabilidad de que los portadores fotogenerados
sean recolectados por los contactos.

Al aumentar N, se tiene una menor probabilidad de que los portadores
fotogenerados sean recolectados debido a una mayor tasa de recombinacion en la
interfaz de la union, provocando que V. disminuya de 0.66 a 0.39 V, por lo tanto,
la Py, de la celda disminuye afectando negativamente al FF, el cual disminuye de
76.62 a 71.92% (Fig. 5.9¢) incluso si Jsc Y Voc disminuyen. EI PCE disminuye del

15.67 al 8.73 % al aumentar N, debido principalmente a la disminucion de Voc.

5.2.6 Efecto de la temperatura de operacién en 3, Voc, Jscy FF

Para estudiar el comportamiento de la celda solar en funcion de su temperatura de
operacion, esta se varid6 de 270 a 320 K, ya que las celdas solares en sus
aplicaciones pueden estar expuestas en este rango de temperatura al aire libre. Los
demas pardmetros analizados se mantuvieron constantes en sus valores
optimizados.

El valor del Voc disminuye en 0.09 V cuando la temperatura de funcionamiento
aumenta en 50 K, como se puede observar en la figura 5.10a. Esta ligera reduccién
puede deberse a que a medida que aumenta la temperatura, aumenta la densidad
de portadores, lo que reduce su movilidad, aumentando asi J, (Ec. 4.2) y en

consecuencia disminuyendo Voc Segun lo descrito por la ecuacion 2.22.

La Jsc tiene un comportamiento practicamente constante al aumentar la temperatura
de 270 a 320 K (Fig. 5.10b), debido al comportamiento de V.« ¥ Jo- La Figura 5.10c
muestra que FF tiene una pequefia disminucién de 0.55 % cuando la temperatura
de operacion aumenta en 50 K, dado que V,,x disminuye de 0.71 a 0.63 V al
aumentar la temperatura. En la figura 5.10d se puede observar que el PCE
disminuye de 16.7 a 14.88% cuando la temperatura aumenta en 50 K, dado que

cuando se aumenta la temperatura de un material se afecta su conductividad y se
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generan fonones [72], lo que puede causar dispersion en los portadores de carga

afectando asi al PCE.
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Figura 5.10. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes temperaturas de
operacion de la celda solar en la heterounion WO0;/CdTe.

5.2.7 Efecto de la resistencia en serie (Ry) y paralelo (Rg,) en el
funcionamiento del dispositivo

LaRg Y Rg}, se variaron en el rango de 0-10 Qcm? y 100-2200 Q.cm? respectivamente,

los demas parametros se mantuvieron constantes en su valor optimo con T=300k.
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Figura 5.11. Comportamiento de (a) Voc, Jsc y (b) PCE, FF con diferentes resistencias en serie y

paralelo en la celda solar en la heterounién W05;/CdTe

Lainfluencia de R y R}, se muestran en lafigura 5.11. En lafigura 5.11a se observa
que el Voc permanece constante a medida que Ry incrementa, sin embargo, el Jsc Si
disminuye 0.52 mA/cm? cuando R, incrementa de 0 a 10 Qcm?; en la misma figura
también se puede observar que Jsc permanece constante cuando se varia Ry, pero
Voc incrementa 14 mV al incrementar Ry, de 100 a 2200 Qcm?.
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En la figura 5.11b se observa que R, afecta negativamente al FF, el cual disminuye
de 76.65 % a 52.25 % al incrementar R, de 0 a 10 Qcm?, ya que Jmax desciende de
23.40 a 21.81 mA/cm? dado el comportamiento de Jsc, disminuyendo asi la Pmax (Ec.
2.20). Dado que el PCE depende proporcionalmente de FF, PCE disminuyo 5.18
% al incrementarse Rg. Por otro lado, la diminucion de Rg, también afecta
negativamente al FF y el PCE, disminuyendo de 75.7% a 56.34% y de 15.47% a

11.35% respectivamente cuando R, disminuyo de 2200 a 100 Qcm?.

5.3 Efecto de la activacion de la capa CdTe en el funcionamiento en
la celda solar en la heterounion W03/CdTe

Los espectros de absorbancia que fueron introducidos al software SCAPS 1-D a
través del modelo 6ptico del coeficiente de absorcion descritos en la seccion 4.3,
también se usaron en esta seccion para poder simular la pelicula de CdTe con un
proceso de activacion. Esto nos permite simular y analizar el efecto de la activacion
de la pelicula de CdTe en el rendimiento de la celda solar basada en la heterounién

WO0,/CdTe propuesta en este capitulo.

Los procesos de simulacion de esta seccion se hicieron con la misma metodologia
que se usO en la seccién 5.2, permitiendo llevar a cabo una comparacién del
rendimiento del dispositivo simulado, al usar el modelo tedrico de coeficiente de
absorcién de SCAPS 1-D y usar un espectro experimental de absorbancia.

5.3.1 Resultados de la simulacién con pelicula CdTe activada

Enla figura 5.12 se muestran las gréaficas de eficiencia cuantica (QE) de la celda
solar simulada en este capitulo, usando el coeficiente de absorcion de la pelicula

CdTe sin activar (tedrico) usado en la seccion 5.2 y con activacion (experimental).

Se puede observar que al tener la pelicula activada de CdTe se tiene una mayor QE
(~95%) en longitudes de onda de 300 a 600 nm, esto debido a un mayor coeficiente
de absorcion en la pelicula CdTe, debido a una mayor absorbancia como resultado
del proceso de activacion en la pelicula de CdTe (Fig. A2.1). En longitudes mayores

a 830 nm también se tienen un mayor QE en la pelicula activada, ya que como se
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explico en el capitulo 3, el modelo teorico del coeficiente de absorcion de SCAPS
1-D, considera un coeficiente de absorcién nulo en fotones incidentes con energia
menores al band gap; siendo este un comportamiento muy similar a lo reportado en

la seccion 4.3.3.

T T T T T T T T T T T
100 .
80
<
60
s
40
g - CdTe act
— CdTe
20 .
0 T T T T T T T T T T T
300 400 500 600 700 800 900

Longitud de onda (A) (nm)

Figura 5.12. Graficas de eficiencia cuantica (QE) de la celda solar simulada usando coeficiente de

absorcidn tedrico y experimental para la capa CdTe en la celda W0O5/CdTe.

Se observa que debido al efecto de la activacion en la capa CdTe, se tiene un mejor
rendimiento en la celda solar simulada (Fig. 5.13), alcanzando una eficiencia de
17.14%, con un Voc de 0.755 V, un Jsc de 30.28 mA/cm? y un FF de 74.98%,
comparado a lo obtenido en la seccion 5.2 donde se obtuvo una eficiencia de
15.67%, un Voc de 0.76 V, un Jsc de 26.60 mA/cm? y un FF de 71.11%. El incremento
en la eficiencia comparado a la obtenida en la seccién 5.2, se debe al aumento de
Jsc al considerar el proceso de activacion en la pelicula de CdTe. Cabe mencionar
que, el valor obtenido de Jsc en esta seccion, se encuentra por debajo al maximo
tedrico para celdas solares basadas en CdTe [96]. En el apéndice 4 se muestra el

comportamiento de la celda solar al ser simulada con la capa CdTe activada.
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Figura 5.13. Curvas J-V de la celda solar simulada usando coeficiente de absorcién tedrico y
experimental para la capa CdTe en la celda WO5/CdTe.

5.4 Efecto del uso de una segunda capa absorbente de FeSi, en la
heterounién W03/CdTe

Se propone usar al disiliciuro de hierro (FeSiz) como una segunda capa absorbente
sumada a la capa absorbente CdTe, en una configuracién de doble capa absorbente
en la celda solar de manera analoga que lo propuesto en la seccién 4.4, siendo la
estructura del dispositivo la siguiente AI/AZO/WQO3/CdTe/FeSiz/Ni.

En la figura 5.14 se puede observar la estructura esquematica de la celda solar
simulada en esta seccion, en la parte superior de la estructura se encuentra el
contacto frontal de aluminio, seguido de la capa AZO (TCO), como capa n o0 capa
ventana la capa de W03, la primera capa absorbente de CdTe, la segunda capa

absorbente FeSiz y por ultimo el contacto trasero de Niquel.
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Figura 5.14. Representacion de la celda solar simulada (AI/AZO/WO05;/CdTe/FeSi,/Ni).

El propdsito de esta configuracion de doble capa absorbente es el de mejorar la
eficiencia de la celda solar, debido a que el CdTe tiene band gap mayor de 1.49 eV
mientras que el FeSi, tiene un band gap menor de 0.87eV por lo cual, los fotones
incidentes con una energia menor a 1.49 eV y mayor o igual a 0.87 eV podran ser
absorbidos por la capa de FeSiz, aprovechando asi longitudes de onda menos

energéticas.

En la figura 5.15a se muestra la eficiencia cuantica simulada para las estructuras
(AI/AZO/WOs3/CdTe/NiO/Ni) y (AI/AZO/WO3/CdTe/FeSi,/Ni) donde se observa que
al introducir una capa absorbente de FeSiz después de la capa CdTe, se tiene una
QE del 100% en longitudes de onda de 370 a 1100 nm y por arriba de 70% en una
longitud de onda de hasta 1400 nm. Sin embargo, cuando se tiene solo una capa
absorbente de CdTe, se tiene una QE de entre 93-80% en longitudes de onda con
una energia mayor a 1.49 eV (menores a ~800 nm) y para longitudes de onda con
una energia menor a 1.49 eV se tiene una QE practicamente de 0%. Los fotones
incidentes absorbidos por la capa FeSi, incrementan la generacion de pares e-h
generando una mayor Jsc, mejorando considerablemente la eficiencia del dispositivo

simulado, como se observa a continuacion.
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Figura 5.15. (a) QE simulada y (b) curva J-V para las estructuras W05;/CdTe/FeSi, y WO;/CdTe.
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En la figura 5.15b, se observa el incremento en la densidad de corriente, debido a
una mayor absorcion de fotones al colocar la capa FeSi, se obtiene una eficiencia
maxima de 27.45%, con un Voc de 0.72 V, una Jsc de 51.43 mA/cm? y un factor de
llenado de 73.77%, lo que representa una mejora considerable en el rendimiento

fotovoltaico de la celda solar comparado a solo tener una capa absorbente.

5.4.1 Diagrama de bandas de la heterounion WO03;/CdTe al
incorporar FeSi, como segunda capa absorbente

La figura 5.16 muestra el diagrama de bandas de la estructura simulada, la
diferencia entra la banda de conduccién y valencia entre W05 y CdTe es de AEc =
0.27 eV y AEv = 1.93 eV respectivamente, mientras que AEc y AEv en la interfaz
FeSi2/CdTe esde 0.12 eV y 0.74 eV respectivamente. Los niveles de Fermi para las
capas W03, CdTe y FeSi2 con respecto a la banda de valencia es de 3.10 eV, 0.15
eV y 0.09 eV respectivamente, lo que implica que no se estan simulando materiales

degenerados.

El espesor de la region de carga espacial (W) es de 320 nm, mismo que fue
calculado a partir de las ecuaciones 2.11 a la 2.13, con los valores obtenidos por el

software, se obtuvo un x, de 0.15 nm y un x, de 319.85 nm, esta reduccion de W

con respecto a lo obtenido en la seccion 5.1.1 (731 nm) se debe a que hubo una
reduccion en el espesor de la capa CdTe por lo que a espesores menores de 730
nm en la capa CdTe, W estara en funcion del espesor de esta capa. Esta reduccion
en W modifica la barrera de potencial Vbi, por lo que se recalcul6 usando las

ecuaciones 2.7, 2.10ay b, obteniendo un valor de 0.97 V.

La funcion de trabajo del FeSi2 (4.93 eV), permite usar un metal como contacto
posterior con una funcién de trabajo mayor a 4.93 eV para generar un contacto
o6hmico, permitiendo usar metales como Au o Ni como contacto posterior en celdas

solares basadas en CdTe, tal como se explic6 en la seccion 4.4.1.
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Figura 5.16. Diagrama de bandas de la heteroestructura FeSi,/CdTe/WO;.

5.4.2 Parametros de simulacion de la estructura W03;/CdTe/FeSi,

Los pardmetros fisicos de las capas que componen el dispositivo simulado se
describen en la tabla 5.3, mientras que en la tabla 5.4 se presentan las densidades
de estados (N;) de las interfaces WO05;/CdTe y CdTe/FeSi, generados por el
desajuste de red entre ambas capas de cada interfaz; las propiedades eléctricas del

contacto frontal y posterior se describen en la tabla 4.2.

En la figura 5.17 se observa la interfaz de definicién de la estructura simulada, se
puede apreciar en rojo a la izquierda la capa FeSiz2, en rojo a la derecha la capa P
(CdTe), la capa n (W03) en azul izquierda, la capa TCO (AZO) en azul derecha,

contactos trasero y frontal, asi como el punto de iluminacion
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Tabla 5.3. Parametros usados en la simulacion de la celda solar AI/AZO//W05;/CdTe/FeSi,/Ni

Parimetros CdTe WO, AZO FeSi,
[3,22,67-69] [71, 84, 85] [83, 86] [46,82,94,95]
Espesor (um) 0.3-1 0.01-0.15 0.05 0.2-1
Bandgap, E,; (eV) 1.49 3.15 3.3 0.87
Afinidad electrénica, x (eV) 4.28 4.55 4.55 4.16
Permitividad relativa, &, 9.4 10 8.12 225
Densidad efectiva de estados BC, N, (cm™3) 8x10%7 4.2x108 4.1x108 5.6x10%?
Densidad efectiva de estados BV, N, (cm™3) 1.8x10%° 9x1018 8.2x1018 2.08x10%°
Movilidad de electrones, u,, (cm?/Vs) 500 20 100 100
Movilidad de huecos, u,, (cm?/Vs) 60 10 20 20
Velocidad térmica de electrones (cm/s) 107 107 2.2x107 107
Velocidad térmica de huecos (cm/s) 107 107 1.5x107 107
Concentracion de donadores, Nj, (cm™3) 0 103 —10"? 1021 0
Concentracion de aceptores, N, (cm™3) 1013 — 10%7 0 0 101* — 1018
Densidad de defectos, N, (1/cm?) 1015 102 5x10* 1014
Tipo de defectos aceptor donador aceptor aceptor

Tabla 5.4. Parametros de simulacion para contactos y defectos en interfaces.

Densidad de defectos en la interfaz
WO0,/CdTe [84, 85] 1019 cm™2
Tipo de defecto Aceptor
Seccion transversal de captura de electrones/huecos 101%¢cm?
CdTe/ FeSi, [82] 1019 — 1017 cm™2
Tipo de defecto Aceptor
Seccién transversal de captura de electrones/huecos 1015 cm?
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Figura 5.17. Panel de definicién de celdas solares de SCAPS-1D para la estructura
Al/AZO/WO0;/CdTe/FeSi,/Ni
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5.4.3 Efecto del espesor de la capa absorbente de CdTe en la
heterounién W03/CdTe

Para estudiar el efecto que tiene el espesor de la primera capa absorbente CdTe
sobre el rendimiento de la celda solar, se vario el espesor de 0.3 a 1 pm, mientras

gue los demas parametros se mantuvieron constantes.
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Figura 5.18. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
absorbente CdTe en la estructura AI/AZO/WO0;/CdTe/FeSi,/Ni.
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El Voc tiene un comportamiento practicamente constante al variar el espesor de la
capa CdTe como se aprecia en la figura 5.18a, ya que al tener un espesor de 0.3
um se tiene un Jo de 4.43x10 mA/cm?, sin embargo, al incrementar el espesor de
la capa CdTe, se tiene una menor generacion de pares e-h, por lo que Jo disminuye
debido una mayor movilidad en los portadores, tal que al tener un espesor de 1 um
en la capa CdTe, se tiene un Jo de 3.66x101* mA/cm?. Por lo que Voc Se mantiene
practicamente constante a pesar del comportamiento de Jsc (Ec. 2.22). En la figura
5.18b se observa que Jsc disminuye 8.06 mA/cm? al incrementar el espesor de 0.3
a 1 um, debido a la longitud de difusion del portador (~ 390 nm) en la capa CdTe,
ademas de que al incrementar el espesor de esta capa se genera una menor

absorcion en la capa FeSi-.

El FF disminuye de 73.77 a 70.35 % debido a una reduccion de P,.x ya que la
densidad de corriente maxima de la celda solar disminuye de 48.12 mA/cm? a 38.88
mA/cm? al incrementar el espesor de la capa CdTe de 0.3 a 1 pm. Debido al
comportamiento de Jsc, Voc Y FF; el PCE disminuye de 27.45 a 22.22% (Fig. 5.18d).

5.4.4 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la capa
absorbente de CdTe en la heterounion W03/CdTe

Para analizar el efecto de la concentracion de portadores aceptores (N,) de la
primera capa absorbente CdTe sobre el rendimiento de la celda solar simulada, N,
se varié de 1013 a 10 cm™3. Al igual que en las secciones anteriores, los demas

parémetros se mantuvieron constantes.

En la figura 5.19 a y b se observa el comportamiento de Voc Y Jsc al variar N, en la
capa absorbente CdTe, el Voc N0O sufre variacion considerable al incrementar N4, sin
embargo, el Jsc disminuye de 51.43 a 49.98 mA/cm? al pasar de un N, de
10%® a2 107 cm™3, esto se explica a que debido al incremento de N, el nivel de Fermi
de los huecos en la capa CdTe disminuye con respecto a la banda de valencia,

incrementando Vi lo que dificultaria el flujo de los portadores a través de la unién.
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Figura 5.19. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de
portadores (N,) en la capa absorbente CdTe en la estructura AI/AZO/WO0;/CdTe/FeSi,/Ni.

El FF por su parte, tiene un incremento (Fig. 5.19c¢) del 5.79% debido al aumento de
Pmax, Ya que el V., de la celda aumenta de 0.54 a 0.60 V al incrementar N, de
103210 cm™3. PCE aumenta de 25.36 a 27.45% cuando N, incrementa de
10 210 cm™3 debido al aumento del FF, sin embargo, al superar una
concentracion de 10'® cm™3, el PCE disminuye debido a la diminuciéon de Jsc (Ec.
2.30).
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5.4.5 Efecto del espesor de la capa ventana W05 al tener la capa
absorbente de FeSi,

En este apartado se analiz6 el efecto de variar el espesor de 10 a 100 nm de la capa
ventana WO5; sobre el rendimiento fotovoltaico de la celda solar propuesta al tener
una segunda capa absorbente en la estructura. Los pardmetros de las otras capas

se mantuvieron constantes en esta seccion.
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Figura 5.20. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores de la capa
ventana AZO en la estructura AI/AZO/WQ0;/CdTe/FeSi,/Ni.
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En la figura 5.20a se observa que el comportamiento del Voc no se ve afectado por
el cambio de espesor de la capa WO, ya que la separacion de cargas se mantiene
debido a la longitud de difusién del portador (7.2 pm). Jsc tiene una ligera
disminucion de 1.09 mA/cm? al incrementar el espesor de la capa W05 de 10 a 100
nm (Fig. 5.20b). La disminucién del Jsc se explica debido a que al haber un mayor
espesor de la capa ventana se favorece una mayor absorcidn en esta capa,

transmitiendo menos fotones a las capas absorbentes.

El FF tiene una disminuciéon de 1.17 % al aumentar el espesor de la capa ventana
de 10 a 100 nm (Fig. 5.20c). Dado que el comportamiento de PCE es directamente
proporcional a FF, Jsc y Voc como se describe en la ecuacion 2.30, PCE disminuye

de 27.45 a 27.00% al incrementar el espesor de la capa ventana.

5.4.6 Efecto de la concentracion de portadores Np en la capa
ventana WO; al tener la capa absorbente FeSi,

El comportamiento de la celda solar cuando se varia la concentracion de portadores
Np de 1013 a10'° cm™3 en la capa n (WO3) se muestra en la figura 5.21. En la figura
5.21a y b se puede ver que el comportamiento de Voc Yy Jsc S€ mantiene
practicamente constante al variar la concentracion de portadores Np en la capa
ventana W03, ya que al tener la capa de FeSi2 con un band gap de 0.87 eV, se
absorben los fotones que pasan a través de las capas W05 y CdTe generando pares
e-h que son separados por el campo eléctrico, sumado a que en este caso la zona
de agotamiento determinada por Ny y N, también esta en funcion del espesor de la

capa CdTe la cual se mantuvo constante en 300 nm en esta seccion.

El FF tiene un ligero incremento al pasar de 72.67 a 73.77% al incrementar N, de
103210 cm™3 tal como se observa en la figura 5.21c, determinado por un
pequefio aumento en la densidad de corriente maxima de celda (J,,.¢) de 47.66 a
48.12 mA/cm? generando que la potencia maxima (Pn,y) del dispositivo simulado
aumente ligeramente con el aumento de Np. El PCE tiene un pequefio incremento
de 0.43% (Fig. 5.21d).
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Figura 5.21. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de
portadores (Np) en la capa ventana AZO en la estructura AI/AZO/WO0;/CdTe/FeSi,/Ni.

5.4.7 Efecto del espesor de la segunda capa absorbente FeSi, en la
heterounion W03/CdTe/FeSi2

Para estudiar la influencia del espesor de la segunda capa absorbente FeSi2 sobre
el rendimiento fotovoltaico de la celda solar basada en la heterounién W05/CdTe, el
espesor de la capa FeSiz se vari6 de 0.2 a 1 um. Los demas parametros se

mantuvieron constantes.
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Figura 5.22. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes espesores en la capa

absorbente FeSi, en la heterounion W0;/CdTe.

En la figura 5.22a se observa que el incrementar el espesor de la pelicula FeSi2 no
afecta considerablemente al Voc el cual tienen un comportamiento practicamente
contante, teniendo un incremento de 6.4 mV al incrementar el espesor de FeSiz. Se
observa en la figura 5.22b que Jsc incrementa de 43.27 a 51.43 mA/cm? al variar el
espesor de la capa FeSi2 de 0.2 a 1um, debido a que, al aumentar el grosor de esta

pelicula el camino Optico es mayor, por lo cual, la probabilidad de que los fotones
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incidentes sean absorbidos es mayor y dado que Ln es de 1.6 pum, los portadores
fotogenerados tienen mayor probabilidad de alcanzar la region de carga espacial, y
ser desplazados hacia los contactos antes de ser recombinados.

El FF tiene un ligero incremento al pasar de 73.69 a 73.77%. PCE incrementa de
22.88 a 27.45% al incrementar el espesor de la capa FeSi2de 0.2 a 1um (Fig. 5.22a),
determinado principalmente por el comportamiento de Jsc, como se describe en la

ecuacion 2.30.

5.4.8 Efecto de la concentracion de portadores (N,) en la segunda
capa absorbente FeSi, en la heterouniéon W03;/CdTe

Para estudiar el efecto que la concentracion de portadores aceptores (N,) de la
segunda capa absorbente FeSiz sobre el rendimiento de la celda solar simulada, N,
se varié de 10'*a 108 cm™3. Los demdas parametros se mantuvieron constantes

durante las simulaciones.

El Voc y Jsc tienen un comportamiento invariable al incrementar la concentracion de
portadores en la capa FeSiz (Fig. 5.23a y b) dado que una mayor o menor absorcion
de los fotones incidentes esta determinado por el espesor de la capa de FeSiz. El
FF incrementa de 66.18 a 73.77% al variar N, de 10** a 10'® cm =3 cdmo se observa
en la figura 5.23c, ya que la potencia maxima de la celda simulada incrementa
debido a que V. YV Jmax iNCrementan de 0.53 a 0.57 V y 45.87 a 48.12 mA/cm?

respectivamente.

El PCE aumenta de 24.61 a 27.45 % debido a que una mayor concentracion de
huecos entre la capa de CdTe y el contacto trasero favorece el flujo de los electrones
desde el contacto trasero hacia los estados vacios de la capa FeSiz (incrementa la
funcién de trabajo del FeSiz) mejorando asi la extraccion de los portadores del

contacto trasero.
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Figura 5.23. Cambio en (a) Voc, (b) Jsc, (c) FF y (d) PCE para diferentes concentraciones de

portadores aceptores (N,) en la capa absorbente FeSi, en la heterounion W0,;/CdTe.

5.4.9 Efecto de la densidad de defectos (N;) en la interfaz
CdTe/FeSi, en la heterounion W0;3;/CdTe.

El efecto de la densidad de estados (N;) de la interfaz FeSi2/CdTe se analizd
variando N, de 10'° a 107 cm?, al mismo tiempo que los demas parametros se

mantuvieron constantes durante la simulacion.
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Figura 5.24. Cambio en (a) PCE, (b) FF, (c) Jsc y (d) Voc para diferentes concentraciones de
defectos (N;) en la interfaz CdTe/FeSi, en la heterounion W0;/CdTe.

La Figura 5.24 muestra que el rendimiento de la celda solar se ve afectado
negativamente por una mayor densidad de defectos en la interfaz, tal como en las
secciones anteriores. El Voc disminuye al aumentar la densidad de defectos en la
interfaz como se observa en la figura 5.24a, disminuyendo de 0.72 a 0.50 V, debido
al incremento de Jo y la reduccion de Jsc. El Jsc tiene también una disminucién

considerable, hasta 20.93 mA/cm? al aumentar la densidad de defectos de 10'° a
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1017 cm?, observandose el inicio de un descenso abrupto en N, de 10°cm?
(Fig.5.24b), ya que probablemente al llegar a esta concentracion de defectos en la
interfaz supera a la tasa de generacion de pares e-h, por lo cual se tiene este
descenso en Jsc, donde la probabilidad de que los portadores fotogenerados sean
separados es menor por el aumento de los centros de recombinacién. Al aumentar
N, existe mayor probabilidad de que las portadoras fotogeneradas se recombinen
en la interfaz de la union, provocando que V., disminuya de 0.57 a 0.38 V y Jax
disminuya de 48.12 a 15.36 mA/cm?, por lo tanto, la potencia maxima de la celda
disminuye y, en consecuencia, FF disminuye (Ec. 2.20) de 73.77 a 38.94% incluso
si Jsc Y Voc presentan una reduccion en sus valores. El PCE disminuye de 27.45 a
5.95% a medida que aumenta N, (Fig.5.24a), debido a la disminucién de Voc, Jsc Y
el FF.

5.5 Resumen de resultados de la simulacién de la celda solar
optimizada de heterouniéon WQO3/CdTe

Enlatabla 5.5 se muestran las eficiencias tedricas optimizadas de las celdas solares
basadas en la heterounion WO3/CdTe analizadas en este capitulo, donde se
observan los maximos valores de Voc, Jsc, FF y PCE alcanzados junto con el espesor
y concentracion de portadores de las capas WOs, CdTe, NiO y FeSiz necesarios
para optimizar dichas celdas. Para este capitulo se usé AZO como TCO, cuyos

pardmetros se describieron en la tabla 5.1.

Tabla 5.5 Concentrado de resultados optimizados de la celda solar WOs/CdTe.

Voc Isc FF PCE CdTe WO. NiO FeSig
Estructura Espesor Ny Espesor Ny Espesor Ny Espesor Ny
2
(V) |(mAfem?) | (%) | (%) gum) | gem?) b ogom) | gem | ey | gem ) | gam) | gem)
Al/AZO/“ON,i/(dYn/NIO/ 0.76 26.61 76.65 | 15.67 2 10" 0.01 10 0.02 10% N/A N/A
{0 .
AI/A:E{/'Z%‘/;“‘ 0.755 30.28 7498 | 17.14 2 10" 0.01 10%° 0.02 10% N/A N/A
, Si
A'/“m/“o/-;"icm/r‘ "1 072 | s143 |7377|27.45| o023 10 | 001 | 10" N/A N/A 1 104
Interfaz Contactos
AZO/CdTe 10** cm™? Frontal Al (4.2 eV)
CdTe/FeSi; 10" ¢m™* Posterior Ni (5.15eV)
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CONCLUSIONES

El presente trabajo se enfoc6 primero en desarrollar el modelo tedrico de dos celdas
solares a partir de las heterouniones CdTe/AZO y CdTe/WOs, y segundo, en realizar
la simulacion para encontrar los parametros 6ptimos a través del software SCAPS-
1D. Dicha optimizacion se llevo a cabo analizando principalmente 4 parametros:
eficiencia (PCE), voltaje de circuito abierto (Voc), densidad de corriente de corto
circuito (Jsc) y factor de llenado (FF). Esto permitié tener una mejor vision para
desarrollar dispositivos fotovoltaicos funcionales. Por lo antes mencionado, se llegé

a las siguientes conclusiones:
De la heterounion AZO/CdTe

Se encontré que la eficiencia (PCE) disminuye al aumentar el espesor de la capa
ventana (AZO) y aumenta al incrementar la concentracion de portadores de la
misma. También se determiné que los pardmetros fotovoltaicos de la celda no
cambian a partir de 1.5 um de espesor de la capa absorbente (CdTe) y que la
concentracion de portadores en esta capa es un factor determinante para el
desemperio del dispositivo, obteniendo la eficiencia mas alta (14.2%) cuando N, =

10%% cm™3.

Al colocar una capa de HTL (NiO) entre la capa absorbente de CdTe y el contacto
posterior (Ni) el rendimiento del dispositivo mejora, aumentando la eficiencia del
11.07% al 14.2% cuando se incorpora una capa de NiO con una concentracién de
portadores de 10'° cm~3. El grosor de la capa de NiO no es un factor determinante

para el rendimiento del dispositivo

La presencia de una resistencia en serie (R;) afecta negativamente a la eficiencia,
ya que disminuye del 14.2 al 9.37 % a medida que R, aumenta de 0 a 10 Qcm?. Por
otro lado, la eficiencia mejora al tener una resistencia en paralelo (Rg,) mas alta,

aumentando 3.58 % cuando Ry, aumenta de 100 a 2200 Q.cm?.
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Se observé que el aumento de la temperatura de trabajo no fue favorable en el
rendimiento de la celda solar, teniendo un mejor rendimiento a temperaturas mas

bajas, de tal manera que a 270 K se obtuvo un PCE de 14.5%.

El mayor rendimiento de la celda de heterounion AlI/AZO/CdTe/NiO/Ni obtenido en
las simulaciones fue de 14.2 %, con un Voc = 0.74 V y un Jsc = 26.15 mA/cm? cuyo
factor de llenado fue de 72.83 %, usando un espesor de 10 nm para AZO, 2 um para
CdTe y 20 nm para NiO, una concentracion de Np=1x10'® cm~3 en la capa AZO,
Na=1x10'° cm™3 en la capa CdTe y Na=1x10'° cm ™3 en la capa NiO. Sin embargo,
al introducir el espectro de absorbancia de la pelicula de CdTe depositada y
activada, en el modelo de coeficiente de absorcion 6ptica de SCAPS 1-D, se obtiene
un rendimiento de la celda simulada AlI/AZO/CdTe/NiO/Ni de 16.49%, con un Voc =
0.74 V y un Jsc = 30.73 mA/cm? cuyo factor de llenado fue de 72.62 %. Es decir, se
observé una mejor eficiencia al introducir el efecto de la activacion de la pelicula de
CdTe.

Al introducir una segunda capa absorbente de FeSi, entre el contacto trasero de Ni
y la capa CdTe, se tiene que el espesor y concentracion de portadores de las capas
CdTe y AZO, ya no son un factor tan determinante en la eficiencia final del
dispositivo, sin embargo, el espesor de la capa FeSi, si lo es, teniendo el mejor
rendimiento de la celda solar a 1um de espesor de esta capa. Por lo que, el mejor
rendimiento obtenido de la celda de heterounién AI/AZO/CdTe/FeSi,/Ni fue de
27.19%, con un Voc = 0.63 V y un Jsc = 51.43 mA/cm? y un factor de llenado de
82.99 %, esto se logré con un espesor de 10 nm para AZO, 0.3 um para CdTe y 1
um para FeSi, con una concentracion de Np=1x10® cm™3 para la capa AZO,
Na=1x10'° cm™~3 parala capa CdTe y Na=1x10'® cm~3 para la capa FeSi,. Por lo que
se logra mejorar la eficiencia de la celda solar de heterounién AZO/CdTe en 13%

cuando se incluye una segunda capa absorbente de FeSi,.
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De la heterounién WO03/CdTe

Al simular la celda solar con estructura AI/AZO/WO3/CdTe/NiO/Ni se observa que la
eficiencia aumenta al tener un espesor menor y una mayor concentracion de
portadores en la capa ventana (WOs). También se observa que la eficiencia de la
celda solar no varia a partir de 1.5 um de espesor de la capa absorbente (CdTe),
sin embargo, la concentracion de portadores en esta capa influye
determinantemente en el rendimiento del dispositivo, obteniéndose la méxima

eficiencia con N, = 10> cm™3.

El aumento de la resistencia Rg disminuye la eficiencia del dispositivo, tal que, esta
disminuye un 5.18 % a medida que R, aumenta de 0 a 10 Qcm?. Se observo que la
eficiencia mejora al tener una resistencia Ry, mas grande, incrementando un 4.12

% cuando Ry, aumenta de 100 a 2200 Qcm?.

Se observé que, al aumentar la temperatura de trabajo, el rendimiento de la celda
solar es mejor temperaturas bajas, de tal forma que a una temperatura de 270 K se

obtiene una eficiencia del 16.7 %.

El mejor rendimiento obtenido fue de 15.67 %, con un Voc = 0.76 V, un Jsc = 26.60
mA/cm? y un factor de llenado de 76.65%, obtenido con un espesor de 10 nm para
WO3, 2 um para CdTey 20 nm para NiO, una concentracion de Np=1x10'° cm™3 en
la capa W03, Na=1x10'°> cm~3 en la capa CdTe y Na=1x10'° cm~3 en la capa de
NiO. Sin embargo, la eficiencia mejora al introducir el espectro de absorbancia de
la pelicula de CdTe depositada y activada, obteniéndose un rendimiento de 17.14
%, con un Voc = 0.755 V, un Jsc = 30.28 mA/cm? y un FF= 74.98%.

Al incorporar la segunda capa absorbente de FeSi, en la estructura de la celda solar,
se observa que la concentracion de portadores de las capas CdTe y WQOs, tienen
una menor influencia en el rendimiento del dispositivo que la concentracion de
portadores del FeSi,, sin embargo, el espesor de la capa FeSi,y CdTe si son
parametros determinantes, dado que se logra un mejor rendimiento a mayor

espesor del FeSi, y menor espesor del CdTe.
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El rendimiento optimizado fue de 27.45 %, con un Voc = 0.72 V, un Jsc = 51.43
mA/cm? y un FF= 73.77%, obtenido con un espesor de 10 nm para W03, 0.3 ym
para CdTe y 1 um para FeSi, con una concentracion de Np=1x101° cm™3 para la
capa AZO, Na=1x101® cm~3 para la capa CdTe y un Na=1x10'® cm~3 para la capa
FeSi,. Por lo cual, incluir una capa de FeSi, como segunda capa absorbente, es una
opcién viable para mejorar la eficiencia de la celda solar en la celda solar de
heterounion WO3/CdTe.

De lo anterior, se puede concluir que las celdas solares de heterounién AZO/CdTe
y WO3/CdTe muestran un potencial fotovoltaico interesante, alcanzando eficiencias
mayores al 14 y 15 % respectivamente al usar NiO como una capa HTL, por lo que
se puede considerar que, tanto el AZO como el WOs son una alternativa viable para
sustituir al CdS como capa ventana en celdas solares basadas en CdTe. Por otro
lado, el uso de FeSi> como una segunda capa absorbente, implica una considerable
mejora en la eficiencia de ambas celdas solares, obteniendo eficiencias mayores al
27% en ambos casos, demostrando ser un material de mucho interés para el

desarrollo de celdas solares de alta eficiencia basadas en CdTe.
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Apéndice 1
Depdsito y activacion de la pelicula de CdTe

El método que se utilizé para el deposito fue erosidén catddica de radio frecuencia,

se uso un sustrato de vidrio Corning, los cuales se lavaron de la siguiente manera:

1. El sustrato es lavado con jabdn, después se enjuaga con agua desionizada
para remover cualquier residuo de jabon,
Bafio ultrasonico por 15 minutos en acetona y metanol

3. Finalmente, el sustrato se deja secar a temperatura ambiente

Se depositd una pelicula de CdTe usando una rampa de potencia WW, variando la
potencia de 30 a 40 W. La variacion de la potencia de plasma se llevo a cabo en
forma ascendente y descendente como se observa en la figura Al.1a, disminuyendo
o incrementando la potencia del plasma 2 w cada 5 minutos, a una presion de
trabajo de 10 mili torr con un tiempo total de depdsito de 3 horas 25 min. Se obtuvo
una pelicula uniforme con un color &mbar oscuro (Fig. A1.1b), con un espesor de
1122.95 nm, medido a través de un perfilbmetro Dektak 150 de superficie.
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(a) (b)
Figura Al.1. (a) Deposito de CdTe usando rampa WW con A=2w/5min y (b) pelicula de CdTe
obtenida.

El proceso de activaciéon o clorado se llevé a cabo sometiendo la pelicula depositada
de CdTe a un tratamiento en una atmosfera de gases N-O-FREON (CHCIF2). La
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pelicula de CdTe se colocé en un soporte de grafito dentro de un horno, el cual es

calentado con lamparas de haldgeno (Fig. A1.2).

Figura A1.2. Pelicula de CdTe colocada en el horno para el proceso de activacion.

El proceso se inicié con la generacion de vacio en la camara donde se llevo a cabo
el proceso de activacion, llegando a un vacio de 107° torr. Alcanzado el vacio se
introdujo 37.5 torr (50 mbar) de fredn, seguido de 112.5 torr (150 mbar) de oxigeno,
y posteriormente se introdujo 450 torr (600 mbar) de nitrégeno, alcanzando una
presion de 600 torr (800 mbar) en la camara. Una vez alcanzada esta presion se
inicia el tratamiento térmico, calentando el horno con rampa de 5 min cada 100°C
hasta llegar a 400°C donde se mantiene 3 minutos, durando el tratamiento térmico
38 minutos. Terminado este tiempo se retira la mezcla de gases, restaurando el
vacio. La temperatura permanece 10 minutos mas y posteriormente, la muestra se

deja enfriar lentamente hasta llegar a temperatura ambiente.
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Apéndice 2

Caracterizacion optica de la pelicula de CdTe

Para la caracterizacion 6ptica se hicieron mediciones de transmitancia, logrando
determinar el valor de la banda prohibida del material, ademas de que fue posible
calcular el coeficiente de absorcion a partir del espectro de transmitancia. Las
mediciones de espectrofotometria se realizaron con un espectrofotdmetro UV-VIS-
NIR modelo Cary 5000 en el cual se fij6 un rango de longitudes de 300 nm a 1100
nm, con un intervalo de 1 nm entre cada punto de muestreo. En la Figura A2.1 se
presentan las curvas de transmitancia para la pelicula de CdTe depositada y la
pelicula CdTe con activacion.

80 T T T T T T

— CdTe
= CdTe act. N-O-FREON

60

40 -

Transmitancia (%)

20

0 ==

T T T T T T T
400 600 800 1000

Longitud de onda (nhm)

Figura A2.1. Transmitancia para la pelicula depositada de CdTe.

En la Figura A2.1 se observa que la muestra activada es mas absorbente en una
longitud de onda 600 a 800 nm, mientras que la muestra CdTe sin activar muestra

una mayor transmitancia en la misma longitud de onda. Por otro lado, para una
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longitud de onda mayor a 800 nm la muestra de CdTe sin activar tiene una
transmision maxima de aproximadamente 60% mientras que la muestra activada

tiene una transmision maxima de aproximadamente 50%.
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Figura A2.2. Célculo de band gap con el método ASF para las muestras CdTe depositada (a) sin

activar y (b) activada.
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En la figura A2.2 se muestra el band gap calculado a través del método Absorption
Spectrum Fitting (ASF) [80] para la muestra CdTe sin activar (Fig. A2.2a) y la
muestra CdTe activada con gases (Fig. A2.2b), se observa que el band gap de la
muestra activada es de 1.48 eV, mientras que la muestra sin activar tiene un band

gap de 1.7 eV.

En el método ASF para encontrar el valor del band gap (E,) se debe extrapolar una

linea recta desde la pendiente hasta la interseccion con el eje x, en dicha

interseccion se encuentra un valor que al multiplicarse por el factor 1240 (E =

1240
A(nm)

eV) genera el valor de E,.
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Comportamiento de la celda solar de heterounion AZO/CdTe al

Apéndice 3

introducir el espectro de absorbancia experimental de la capa CdTe.
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Comportamiento de la celda solar de heterounion W03;/CdTe al

Apéndice 4

introducir el espectro de absorbancia experimental de la capa CdTe.
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