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RESUMO

Desenvolvemos um  simulador numérico  para
dispositivos semicondutores amorfos . hidrogenados, em
particular as células solares a-Si:H com uma estrutura
n+-i—p+. 0 modelo matemético utilizado para descrever tais
dispositivos ¢ baseado na equagdo de Poisson, equagles de
continuidade de elétrons e lacunas e equagbes de transporte.
No modelo fisico sio inctuidos os efeitos devidos aos estados
das caudas exponenciais e aos estados provenientes dos
Dangling Bonds. Em comparagio aos dispositivos de silicio
cristalino, o mecanismo de recombinacio e a densidade de carga
espacial nos dispositivos amorfos s8o sensivelmente diferentes
devido aos estados eletr6nicos éxistentes no pseudo-gap.
Analisamos as secgdes de  capturas dos portadores para os
estados localizados através do modelo de fotocondutividade e
dos parametros que caracterizam o desempenho das células
solares. Descrevemos os métodos numéricos utilizados na
discretiza¢io do sistema de equagBes diferenciais, na
linearizacBo do sistema algébrico devido a discretizagdo e os
métodos de integracio numérica utilizados no célculo da-
densidade ‘de carga aprisionada nos estados localizados e da

taxa de recombinacao.



ABSTRACT.

A numerical simulator for hydrogenates amdrphous
silicon semiconductor devices was developed, in particular the
solar cells a-—_Si:H with " a n+~—i—p+ structure. The
mathe_ma‘_cicé.l model used to decribe such devices is based on
Poisson’s equation, equations of continuity for electrons and
holes and transport’s equations.. In the physical model are
included the effects due to exponential tail states and to
Dangling Bonds ~states. In comparision to the crystalline
siliéon dev_ices, the mechanism of recofnbination and spatial
charge density in the -amofphous devices are sensibly different
due to the existence of electronic states in the pseudo-gap.
We analyse the 'capture cross-section of the carrier for the
localized ~states by the .photoconductivity model and the
parameters which | characterize the performance of the solar
cells, We describe the numerical methods wused in the
discretization of the differential equation system, in the
linearization of the alg‘ebraic' system due the discretization,
and the methods of | the numeric integration used in the
caiculus of the charge density trapped in the 1ocal-ized states

and the recombination rate.



INTRODUGAD

Existern hoje muitos materiais semicondutores
apropriados para a conversio fotovoltaica, sendo os mais
utilizados o silicio cristalino ( ¢-S8i ), o silicio
policristalino e o silicio amorfo hidrogenado ( a~Si:H ). ©
sistema fotovoltaico ideal deve ser eficiente, de baixo custo,
confiavel e duravel. Atributos que a tecnologia vem tendo
dificuldades em combinar em um Gnico produto. Assim, o sistema
gue emprega o silicic monocristalino € eficiente, confiavél e
duravél, mas nfo & barato. J4 as tecnologias de baixo custo,
comb as que usam o silicio policristalinc e o silicio amorfo
hidrogenado, deixam a desejar quanto & eficiéncia e &
“durabilidade. Avangos na compreensﬁo dos mecanismos fisicos
que limitam a eficiéncia da conversfo fotovoltaica vém
permitindo. sua superagic pelo uso de novos %nater‘iais e
estruturas.

Uma célula sclar convencional, isto. &, ‘que possue

uma Unica jungdo, tem dois mecanismos de perda basicos. Por um



lado, os fotons de energia menor que a ‘do hipto energético
("Band - Gap") ndo sHo absorvidos no. semicondutor, que €
transparente para essa radiagdo ; toda a energia que contém €
perdida para a conversdo fotovoltaica. Por 6utro lado, no caso
dos fétons de energia maior que a do "Band Gap" , a energia em
excesso é perdida no semicondutor sob forma de calor, ndo
contribuindo para a geragdo de eletricidade,

Uma maneira de contornar parcialmente esses
problemas consiste em empilhar células solares feitas com
materiais semicondutores de “Band Gap" diferentes, de modo
que -cada célula absorva, fotons de diferentes regides do
e.spectro solar. S30 as _células solares chamadas de rnulti-c_or
ou de multi-jungdes. As técnicas de preparagio permitem
fabricar setﬁicondutores amorfos com "Band Gap" variavel.
Dependendo das concentragbes relativas, as ligas de silicio
(cu germﬁnio) e carbono apresenta_m hiatos energéticos maiores
que o semicondutor elementar. Efeito similar é obtido pela
mistﬁra de silicio ou éérmanio com ﬁitrogénio. Para fabricar
materiais com "Band Gap" entre os do silicio amorfo
hidrogenado (1.8 eV) e o germaﬁio amorfo hidrogenado (1.1 eV)
basta prepafar ligas de ambos os materiais em proporgdes
variéveis. .

Entre o silicio cristalino e o silicio amorfo
hidrogenado ( a-Si:H ), que s3o os mais comumente usados, ha

diferengas estruturais. No primeiro, os atomos ccupam posicdes



regulares no espago, f.ormando uma rede periddica ;rserfeita
(crisﬁal). No segundo, que é de utilizac;éo mais recente e mais
promissor do ponto de vista econdémico, essa period'icidad.e niao
& respeitada.

No silicio amorfo hidrogenado (a-Si:H) existem
densidade_:s de estados eletrénicos locallzados no que seria a
banda proibida no caso cristalino, a tal intervalo de energia
chamaremos de pseudo-gap. Os estados localizados no pseudo~gap
podem ter dvas origens. -Aqueles estados mais perto dos
extremos das bandas del condugdio e de valéncia, com uma
densidade cjue decai exponencialmente com a energia {estados
das caudas exponenciais), derivam da desordem geométri_ca da
prépria estrutura amorfa ( em particular das variacbes nos
angulos diedrais de liga¢®es entre Atomos vizinhos ). Um outro
tipo de defeito ¢ devido as ligagBes atomicas nfo satisfeitas,
denominadas de  "Dangling Bonds" ( Le Comber et al [7] ), que
introduzem estados eletrénicos no meio do pseudo-gap. Ambos os
tipes de def‘eitoé, que podem ser do tipo aceitador ou doador,
tem sido bastante estudados e caracterizados através de
medidas Opticas e de ressonincia magnética ( Paul [20] ). ©O
estudo da estatistica de ocupagic e dos mecanismos de
recombinagdo através dos estados das caudas e dos "Dangling
Bonds”, ¢ fundamental para a compreensdo dos mecanismos
'f isicos que Ilimitam a conversfio fotovoltaica  das células

solares a-Si:H.



Os "Dangling Bonds" da estrutura. imperfeita podem
ser. compensados por atomos de hidrogénio. Filmes muito finos
de silicio amorfo hidrogenado ( 3000 - 6000 Angstroms )
sdo suficientes para a fabricacgdio de células solares
relativamente eficientes. Eles s#c depositados a baixa
temperatura (250 °C) e grandes 4reas podem ser cobertas sem
maiores dificuldades.

| Véarios modelos para a simulagfio de células solares
de silicio amorfo 'hidrogenado { a-Si:H ) foram desenvolvidos
"no decorrer da década de 80 4I4,5,6,8,12,13.29]. Vamos ‘analisar
diferentes modelos do ponto de vista dos conceitos fisicos
usados em cada um ;:’leles, com o objetive de escrevermos o
sistema completo de equagdes que descrevem o fenémeno, bem
como, compreender a evoluglo dos modelos _utilizados na
simulagdo numérica e 'aé consequéncias das simplificagdes
feitas em cada um deles.

O primeiro modelo utilizado na simulacio numeérica
‘de células solares de silicio amorfo hidrogenado com uma
-estrutura  p-i-n  foi proposto por Swartz [29]. O sistema
completo. de equacgdes de transpof‘te, a saber : as equagdes para
as densidﬁdes de corrente de elétrons e lacunas, as equagdes
de continuidade para elétrons e lacunas e a equaglo de
Poisson, foi = utilizado como modelo mateméatico. A solugéo
numérica foi obtida pele método de Scharf etter = Gummel [23].

Entretanto, o autor, nfo considerou os estados localizados no



pseudo-gap, a saber : os estados dés caudas exponenciais e os
"dangling Bonds". Consequentemente a densidade de carga devido_
aos elétrons e lacunas aprisionados nos estados localizados
foi desprezada na equagio de. Poisson. Além disso fol
considerado ur'n' Onico mecanismo de .recombinagdo, o de
Shockley-—Read—Hali { SRH .]. Este modelo n#o representa
adequadamente os processos fisicos que ocorrem nos
semicondutores amorfos

Crandall [4,6] e Faughnan et al {8] utilizaram o
modelo de aproximagdo regional proposto por Shockley para
JjungBes n+p de silicio cristalino { diodo )} na simulagio da
regido intrinseca de - células solares de a-Si:H com uma
estrutura n+-i-p+ . Considerou-se nesse trabalho o campo
elétfico constante na regido ativa e resolveu-se a equago de
continuidade de portadores majoritarios nas regides préximas
das interfaces n+4i € p+-i. Um modelo de aproximaqéq
regional com' campo elétrico ndo uniforme foi também proposto
por Crandall [S]). Esses modelos nio sdo apropriados para
células solares de a-Si:H pois nfio consideram os efeitos
causados pelos estados localizados no pseudo-gap. Além disso
ndo existem condigdes de contorno suficientes para determinar
uma solugfio unica da equagdo de continidade para os portadores
majoritarios. A densidade de corrente obtida em forma

anaiftica com o modelo de aproximagfio regional funciona mais

como um ajuste peis possue um nimero excessivo de parametros,



Hack et al [12,13] apresentaram uma simulagio
numérica de células solares de a-Si:H com uma estrutura
n"'-i—p+ baseada na resolucioc numérica do sistema completo de
equagdes de. transporte. O modelo considera os efeitos devido
ads estados .das caudas exponenciais. Utiiiia ¢ conceito de
niveis de demarcagio , proposto por Taylor et al [31,32], para
o calculo da densidade de carga devido aos elétrons e lacunas
aprisionadas nos estados de caudas e do respectivo termo de
recombinagdo. Entretanto, considera a densidade minima dos

estados de caudas, tipo aceitador e tipo doador, igual a 1016

-3

-1
cm eV

Este valor minimo t#o elevado implica que as
energias caracteristicas dos estados das caudas tipo doador e
tipo aceitador sdo trés vegzes maioreﬁ do que as determinadas
e#perimentalme_nte ( Tiedje et al [33] ). Despreza ainda os
efeltos fisicos proveniente dos "Dangling Bonds" , o que torna
o modélo ndo adequado para a simulacio de dispositivos
semicondutores de silicio amorfo hidrogenado, pois ingmeros
trabalhos mostram a existéncia de uma grande densidade de
D—estadés { Le Comber et ai 7], Fritzsche [9], Jackson [14] e
Street [27} ). No desempenho das células solares de a-Si:H tem
grande .influéncia a .densidade de carga € 0 mecanismo de
recombingéio devido aos "Dangling Bonds". Assim, estes estados
eletrénicos devem ser sempre éonsiderados no modelo dos

semicondutores amorfo.



As simulag8es de células solares de a-Si:H mais
recentes Gray [1ll , Park et al [19] , Tasaki et al [30] e
Yamanaka et al -[34] utilizam modelos ~fisicos que incluem
todos os efeitos devidos aos estados das caudas exponenciais e
aos "Dang.ing Bonds", diferenciando somente nos valores dos
parametros fisicos que caracterizam cada um desses estados
eletrénicos, Esses modelos também consideram uma transigéo
abrupta do "Band Gap" nas iﬁterfaces n*-i e p+—i , Isto & ,
a banda_ de valéncia é continua porém a banda de condugio
possui uma descontinuidade nas interfaces.

Por outro lado, os materiais e os dispositivos
semicondqtores de sillcio cristalino ( eSi ) foram
amplamente estudados nas duas ultimas décadas. Modelos
analiticos e simuiadores numéricos foram desenvolvidos para
diversos dispositivos semicondutores de c-Si. Snowden [26]
apresenta um estudo detalhado sobre a simulacgdo _ numérica e
sobre os modelos analiticos desenvolvidos recentemente para
di.épositivos unidimensionais e bidimensionais. Este autor
fornece uma vasta revisio bibliografica, e uma analise dos
diver.sos- métodos  numéricos utilizados na simulagio de
disj)ositivos semicondutores de c¢-Si. Uma anélise mais tedrica
dos modelos matematicos para dispositivos semicondutofes de
c-5i pode ser encontrada no trabalho de Mock {17}

As células solares de silicio . cristalino também

foram amplamente estudadas nas altimas décadas, através de



modelos analiticos e de simulacdes numéricas. Grayll0],
Lundstrom [15] e Schwartz [24] apreseﬁtam um estudo bastante
completo sobre os modelos fisicos para células sclares de
¢-5i, bem como uma andlise dos métodos numéricos utilizados na
discretizagdo do sistema completo de equagbes de transporte e
na 1i1_1eariza(;ﬁo do  sistema  algébrice proveniente da
discretizacdo.

Como j& foi assinalada, a diferenca fundamental
entre os sc_emi_condutores cristalinos e os amorfos é a presenga,
no materfa_xl amorfo, de uma grande densidade .de estados
localizados no pseudb—_-gap;. A complexidade destes estados
dificulta a anAlise das propriedades fisicas do material, bem
como a caracterizacéc dos diépositivos construidos com esses
semicondutores. Os modelos anallticos, com o0s guais podemos
obter as solugdes de forma fechada, requerem hip6teses ndo
realistas e simplificagdes que podem ~levar a previsdes
incobreta_s scbre as pr‘opfiedades bésicas dos materiais
amorfos.

Os modelos numéricos permitem representar mais
adequadamente as comp]exidadesl dos mecanismos fisicos que
caracterizam os ! materiais e os dispositivos semicondutores
amorfos. Porém, esses modelos sHo muito sensiveis aos
parametros que definem os processos de recombinagiio através
dos ._estados . localizados no pseudo-gap e da . .estatistica de

ocupagdo. Os modelos numéricos fornecem representagdes de



certas propriedades microscépicas que ndoc podem ser medidas,
tais como campo elétrico interior do dispositivo e densidade
de carga espacial. |

Nosso trabalho tem por objetivo inicial o estudo
dos modelos fisicos propostos para a repx_‘esentat;a'io' dos estados
localizados no pseudo—gapr de semicondutores do tipo do silicio
amorfo .hidrogenado (a—-Si:H), assim conio dos mecanismos de
recombinagdc e da estatistica de ocupagiic dos estados das
caudas e dos "Dangling Bonds". Além disso, escolheremos uma
representacio matematica apropriada para a utilizac8o nos
_modelos numéricos. O modelamento adequado do pseudo-gap é de
fundamental importancia na andlise do desempenho das células
so.la.res de a-Si:H.

As células solares de a-Si:H sf#o complexas, do
ponto de vista de operagfio. Os modelos numéricos pretendem
analisar esta complexidade em fungdo do grande numero de
f)arametros que afetam o funcionamento dos dispositivos.
Pretende-se neste trabalho obter ‘uma representagéo detalhada
da fisica do material e do dispositivo. A estes fins deverdo
.'ser escolhidos os parametroslque melhor representam o mate'rlal
em estudo. Com eles serd construido um modelo que simula-a
céluia de <material amorfo. Finalmente deverid ser estudado o
método computacional que melhor ajude a resolver o problema.

0 nimero de parametros necessarios a descricido

completa de um semicondutor amorfo é relativamente elevado.



Por esta razio diferentes conju-ntos. de parametros podem dar
resultados que - reproduzem  aproximadamente o mesmo
comportamento do dispositive. A fim de evitar estas situagSes
a. simulaglio de diversas propriedades dos dispositives devera
ser feita, sendo adotade finalmente o conjunto de parimetros
que melhor represente o total das simulagdes.

Desenvolveremos = um  simulador numérico para
dispositivos de silicio amorfo hidrogenado, em particular as
células solares, baseado na resolucao _ do sistema completo de
- equagdes de transporte. Recordamos que a escolha de uma
discretizagdo adequada para o sistema de equagBes diferenciais
e os métodos utilizados na lineariza\_qﬁo do sistema algébrico
proveniente desta discretizagio, bem 06m0 uma implementagdo
-computacional eficiente, sfo procedimentos essenciais para o
desenvolvimento de um simulador numérico que fornega solucBes
confiaveis.

Os modelos obtidos par;a a densidade de carga
espaciél € para os mecanismos de recombinaqﬁo no silicio
amorfo hidrogenado serfo utilizados inicialmente na analise da
fotocondutividade | do a-Si:H. Ass;im poderemos compreender o
processo de recombinagdo no semicondutor de a-Si:H em f ungio
da intensidéde de iluminagdo. Parametros fisicos que
caracterizam a estatistica de ocupagio e o processo  de
recombinagio através dos estados das caudas e. dos "Dangling

Bonds" podem ser determinados com ¢ modelo para a

10



fotocondutividade. Esses parametros serdo - utilizados na
simulagdo - de células solares de a-Si:H, e o desempenho
analisado em fungio dos parametros obtidos com o modelo para a

fotocondutividade.

No caplitulo 1 , apresentamos o modelo mateméatico
que descreve completamente as caracteristicas fisicas dos
dispositivos semicondutores amorfos, que ¢ constituido pelo
sistema completo de equagBes de transporte. Discutimos as

condigBes de contorno apropriadas para -as células solares.

No capituio II , descrevemos a estatistica de
ocupacio e o processo‘ de recombinagio através dos estados de
caudas. Redefinimos a estatistica de ocupagfio e o processo de

recombinacdo utilizando o conceito de niveis de demarcac3o.

No capitulo III , descrevemos a estatistica de
ocupagdo e o processo de recombinagdo através dos "Dangling
Bonds" |

No- capitulo IV, descrevemos o modelo numérico
unidimensienal para a simulagio d¢ células solares a-Si:H.
Apresentamos uma breve analise do problema em equilibrio
termodinadmico, bem como a discretizagio dﬁ equagdo de Poisson.

O sistema completo de equagBes de transporte é discretizado

1 .



pelo método das diferengas finitas centrais, e o sistema
algébrico proveniente da discretizagio linearizado pelo método.
de Newton, Newton com controle de passo e uma medificagie do
método de Newton pr'-oposta. por Brown e Lindsay f1]. Comentamos
a. implementagéo computacion_al do modelo numérico, e
juéti_f‘icamos © uso do método de dlf‘érenqas finitas em vez do

método dos elementos finitos.

No capitulo V , descrevemos os modelos para
condutividade n.o escuro e para a  fotocondutividade.
Determinamos os parimetros fisicos que caracterizam os estados
das caudas e os "Dangling Bonds" analisandoe o mecanismo de
re'combinaqéc.m em fungdo da intensidade de iluminag3o, para o
si.licio amorfo hidrogenado homogéneo. Analisamos .o desempenho
de células solares de a-Si:H em funciio da densidade de
"Dangling Bonds" no material intrinseco e tarﬁbém em funcio das
secgCes de capturas dos portadores de carga nos estados

iocalizados no pseudo-gap.
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CAPITULO |

DISPOSITIVOS SEMICONDUTORES AMORFOS
MODELO MATEMATICO

A simylagéo numérica de dispositivos
semicondﬁtores amorfos ( ou cristalinos ) ¢é de grande
importéncia para o estabelecimento dos processos fisicos que
determinam o desempenho de operagiio. destes dispositivos. Os
resultados obtidos' com a simulagdo podem ser utilizados na
tepnologia .de projetos e de fabricag8io, determinando os
parametros fisicos ¢ a geometria que sio mais adequados para
cada aplicagio especifica. A simulagic numérica torna a etapa

de fabricagfo mais eficiente e com menos custos,

i

1.1 EQUAGOES BASICAS PARA DISPOSITIVOS SEMICONDUTORES

As equagBes béasicas que descrevem -0s processos

fisicos nos dispositivos semicondutores amorfos (cristalinos),

13



denominadas de sistema completo de equagdes de tr'ans_por‘tc,

estdo amplamente descritas na literatura { Snowden [26] e Sze

[35] }, sHo as seguintes
Equagao de Poisson

~e Div( Grad( U(x) ) } = Poo (1.1}

que relaciona o potencial eletrostatico ( U ) e o campo

elétrico ( E = - Grad( U(x) ) ) com a densidade tota] de cargi

espacial ( Pt )

Equéc;io de Continuidade de Elétrons em Regime Estacionario

Div( Jn(x) ) = q { R(x) - G{x) } {1.2)
Equagao de Continuidade de Lacunas em Regime Estacionario

Div{ Jp(x} ) = q { G(x) - Rix) } (1.3)

onde R € a taxa de recombinaciio e G taxa de geragdo

optica, a serem descritas posteriormente, ¢ mais duas EQUAGOES

DE TRANSPORTE
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Densidade de Corrente de Elétrons

Jn(x) = -q M { n(x) Grad( U(x) ) - UTGrad( n{x) }} (1.4}

Densidade de Corrente de Lacunas

Jp(x] = ~q “p{ p{x) Grad( U{x) } + UTGrad( p(x) ]} (1.5)
onde
'un : mobilidade dos elétrons nos estados estendidos;
u mobilidade das lacunas nos estados estendidos;
U'r = %— : potencial térmico ;

A densidade total de corrente ( J ) nos
dispositivos semicondutores é representada em termos da
densidade de corrente de elétrons ( Jn ) e da densidade de

corrente de lacunas ( .Jp ), da séguinte forma

As densidades de corrente de elétrons e de lacunas
descritas pelas equagBes (i.4) e (1.5), respectivamente, sdo
compostas por uma componente de deriva devido ao campo

elétrico interior do dispositivo e, uma outra componente

is



'devido éo :-gr""édiente de concentragic. O primeiro termo da
- densidade de corfente de elétrons { lacunas ) ¢ devido ao
campo elétrico e, o segundo termc é devido ao ._gr.adi.ente' de
' concentragdo.

Na equagdo de Poisson p

é a densidade total
tot :

de carga espacial, tjue no semicendutor amorfo é definida por

o +
P, = P} + plx) + D (1.6)

tot
O primeiro termo da densidade de carga espacial,
p, & devido as cargas moéveis e as cargas fixas provenientes da

ionizagBic de Atomos de impurezas, a saber

plx) = q{p(x} - n(x) + ND(x)} ' (L7
com
Nx)= N - N | (1.8)
Dx - d a . ’
onde
n : densidade de elétrons na banda de condugdo ;

de'ns.idade ‘de lacunas na banda de valéncia ;

Ncl : 'densidade de atomos jonizados de impureza
deadora ;

N; : densid#d_e de atomos ijonizados de impureza
aceitadora .
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0 segundo termo da equagdo (1.6) & a densidade de
cargas fixas provenientes dos elétrons e Jlacunas aprisionados

nos estados localizados no pseudo-gap, a saber :
pT(_x) = q { pt[x] - nt(x} } (1.9)

onde P, ¢ a densidade de lacunas aprisionadas nos estados
tipo doador que estdo mais préximos, da bénda de valéncia e n,
é a densidade de elétrons ap;‘isionados nos estadoé 'fipo
aceitador que estéo mais'préximos da banda de coqduq&o.

© 0s estadas 1ocalizados ﬁo pseudo-gap que se
- encontram préximos dos extremos das bandas de condugio e de-
valéncia, estados .tipo aceitador e -tipo doador
respectivamente, provém da desordem geométrica da prépria
esfrutura amorf a. Estes estados formam as éhar'nadas caudas
exbonenciais. Vamos melhor definir esses estados bem como a
probabilidade de sua ocu_pat_;éé nc capitulo Il

Finaimente o terceire termo da densidade de carga

+
espacial, D , tem origem nas cargas aprisionadas nos centros
de defeitos devidos 3s . ligaghes at6émicas ndo satisfeitas, que

introduzem estados eletrénicos profundos no pseudo-gap. Assim

temos gue

+ .
D=q{D-—D} | (1.10)
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onde D'.I' | Eé'é deﬁsidade de D-estados carregados positiﬁarhente
e D & a densidade de D-estados carregados negafivamente. A
estatistica de ocupaqﬁo dos D-estados, também denominados de
"Dangling Bonds" , assim como a sua configuragio serdo
" descritas . no capitulo 1II. |

A de_nsidade de elétrons na banda de conducsio { n .}
e a densidade de lacunas ﬁa banda de valéncia ( p ) estdo
relacionadas com o potencial eletrostédtico [ u )} através da
~ estatistica dé Boltzmann, considerande que as densidades
efetivas de estados nos extremos das bandas de condugdo ( Nc )
- e da banda de valéncia ( N,'J. .] sdo as mesmas do silicio
crisfa'lino com ﬁmé. dependéncia  parabélica da eﬁergia

eletrénica. Para materiais ndo degenerados, temos que

o Ulx) - ¢ (x)
n{x) = o EXP ' : (1.11)

U
T
_ ¢p(x] - Ui{x)
p(x) = n EXP : (1.12)
1
: 8]
; T
onde

qbn : quase nivel de Fermi dos.elétr‘ons ;
-t.bp ¢ quase nivel de Fermi das lacunas ;

n_ : densidade intrinseca de portadores ;

18



com

E

172 t
n = [NN] EXP| ——Mm—
eV 2kT

Substituindo as relagdes (1.1) e (Li2) nas
equacles (1.4) e (1.5), respectivamente, as equagles de

transporte ficam reescritas da seguinte forma

.Jn(x) -q B n(x} Grad{ d)n(x] ) (1.13}

f

' Jp[x} “aM p{x) Grad( ¢p(x) ) | {1.14)

" Desse modo temos um sistema de trés equagdes
dif erenciais nz‘io—iineafes acopladas e mais duas equagles de
transporte, que podem ser escritas em. fungio dé ‘apenas trés |
varidveis independentes escélhidas de maneira conveniente, por
exemplo, potencial eletrost_ético { U ), quase nivel dé Fermi

dos elétrons ( ¢n ) e quase nivel de Fermi das lacunas ( v.bp-].

1.2 TERMO DE RECOMBINACAO

No semicondutor amorfo a taxa de recombinagfo, R,

é composta pela soma de trés componentes, a saber
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recombinagio 'através do nivel discreto de ceniros introduzidos
pela ionizagBo de | impurezas, recombinaqéo .através do_s estados
lécéliZados no pseuﬁo—gap f ormadps pelas caud.as_ exponenciais e
a. recqmbinaqﬁo através dos _D-estados_{ "Dangling Bonds" ).

Assim temos que :

R =R _+ R _+R (L15) .

"SRH tall D

O primeiro termo da taxa de recombinagdo em regime

- estacionéario, R , € devido aos .centros discretos de

SRH

recombinagdo introduzidos pela icnizagdo de impurezas, doadora

- ou aceitadora, que é dado por ( Sze [35] )

n(x) p(x) - nf

= — . {1.16)
Tp(nfnl) + rn(.p+p1):

R
SRH

- que traduz o mecémismo de recombinag¢do descrito peia ﬁeori'a
Shockley-Read-Hall. -
As densidades n e p s dr-_:témﬁinadas pela
: -bosit;éo do nivel de 'ener.‘gia dos centros discretos de

recombin'ac;ﬁo ( Et ) localizado no pseudo-gap. Assim temos que

20



n = Nc EXP (1.17)

onde E’.t ¢ o nivel de energia: dos centros discretos
introduzido no pseudo-gap devido & ionizagiio de impurezas , E o
¢ a energia da borda banda de conducio. Note que n seria a

densidade de elétrons de condugio se o nivel de Fermi

coincidisse com o nivel de energia dos centros discretos [Et).

p, = N_EXP ' (1.18)

onde Ev- ¢ a energia da borda da banda de valéncia. Note gue
p, seria a densidade de lacunas na banda de valéncia se o
nivel de Fermi coincidisse com o nivel de energia dos centros

).

discretos { Et
Na equagido (1.16), 'cp € o tempo de vida médio
das lacunas em excesso e L é o tempo de vida médio dos

elétrons em excesso. Os tempos de vida médio dos portadores

de cargas sfo definidos da seguinte forma
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Tn =
o.nvnNt
1
T =
P o v N
p p t

onde v, ¢ vp s8o as velocidades térmicas dos portadores,

Nt ¢ a densidade de centros recombinantes por unidade de

-volume introduzidos pela ioniza¢io de impurezas, o, e 0‘p
sdo as .secqﬁes de capturas para elétrons e lacunas pelo centro
de defeito, respectivamente. O mecanismo de recombinacio
déscrito pela tecria Shockley-Read-Hall sera discutido com
mais detalhes.no capitulo II. |

tail

locallzados ne pseudo-gap formados pelas caudas exponencials

A taxa recombinagiic R, . através dos ‘estados

serd estudado no capitule II, e a taxa de recombinagio RD

através dos D-estados sera deécr_ita no capitulo III .

1.3 TERMO DE ' GERAGAO

No caso em que ¢ material semicondutor amorfo
{cristalino) é iluminado por. uma luz monocromatica ou

policromatica, existe uma geragio de pares elétrons-lacunas
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devido & absorgic dos fétons incidentes. Vamos considerar o

termo de geragfo da seguinte forma

max
Gix) ._= T(A) BQ) ala) N{(J\)' gl ald),x } dA (1.19)
Amln
onde
T = 1 - R(A) : coeficiente de transmissiio
na interface material-vacuo
R : refletancia do material semicondutor
8 : eficiéncia quantica
o : coeficiente de absorgio ;
A : comprimento de onda :
Nf : fluxo de fétons incidentes por comprimento
de onda |

No caso em que a célula solar ¢ iluminada pela
regiio n' (x = 0 ) a fungio g ¢ definida da seguinte

forma
gl aA)x ) = expl -alA)x ) + P expl aA) x - 2L) )

e quando a célula solar ¢ iluminada pela regiio p+ {x=1L1L)

a fungio g ¢ definida da seguinte forma .



gl afAdyx } = explalP x-L )} + P expl ~a{A)(x+L) )

com 0 = P = 1 0 coeficiente de refletancia do material
utilizado como camada refletora ( Aluminio ).

A taxa de geragiio pode ser obtida para cada
espectro que desejamos analisar, depe'ndendo. scmente' dbs _
extremos de integracio na expressio (1.19) . A funcdo Nf(_?l}
é conhecida somente para alguns valores de A , assim o wvalor
da integral (1.19) é obtida através da regra de Simpson.

O coeficiente de_ absorgdo, o , para o silicio

amorfo sera considerado da seguinte forma { Pankove {39] )

B2 hu - Eg )2 .
7 o= 10 cm
hy
alhv)= - (1.20)
4 w7 P 4 -
10% EXP 3 < 10% em
! o |

50 x 100 eV

onde E
B = 700 ( cm ev ) V2

hv : energia do foton [ eV |
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A relag8o entre o comprimento de onda e a energia

do foton é dada por

1.239 4
A = x 10 cm
hv
~a constante E04 ¢ determinada impondo uma condigio de
_ continuidade para a funcéo oalA). Neste trabalho vamos

considerar o espectro solar AM 1 global ( Bird et al [38] ).

1.4 CONDICOES DE CONTORNO

Na simulacdo de dispositivos de silicio amorfo
hidrogenado { a-Si:H )  com wuma estrutura n+-i—p+ ,
esquematizada na f igura 1.1 , as condigbes de contorno sdo de
extrema importéncia na caracterizagdo dos processos fisicos
que desejamos analisar.

Vamos Impor as condigdes de contorno. nas
_.inter'face.s n+-metai e p+-rﬁetal considerando, a interface
semicondutor-metal - urﬁ contato &hmico, isto & , neutralidade
de carga nos contatos metélicos. O ‘centato shmico &
representado através das cdndic;ﬁes de Dirichlet para as
.equacﬁes diferenéiais definidas em (1), (1.2) e (1.3).

O potencial eletrostatico ( U } na interface

semicondutor-metal ¢ determinado pela neutralidade de carga



espacial, ;qué é ekpfessa pela equacio algébrica abaixo

p(Ueq} - n(qu) + pT[Uqu + D{Ueq] + ND=0 (1.21)

Na condigdo de polarizacde, inversa ou direta, o
potencial eletrostatico é alterado de acordo com a tensdo
externa - U.ext - aplicada, ._o que faz aumentar ou diminuir a
diferenga de potencial. Ubl entre os contatos 6hmicos. Desse.
modo, as condigSes de Contbrno para o potencial eletrostatico

sdo dadas por I

interface n'-metal | x=0)

U0 = U“Ml (1.22}
interface p+—metal ( x=L)
U = Ut o+ U (1.23)
L eg ext )
o potencial de difuséo Ubl é def‘ inido da seguinte forma
= v - u- . (1.24)
bl eq eq

. As densidades de elétrons e lacunas-nos contados

chmicos, no equilibrio termodinamico, sdo. escritas das
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seguintes formas :

(1.25)

il
=
g
>
v

n{U )
eq

plU }
eq U

il
=
M
b
)

(1.26}

onde ¢ & o nivel de Fermi no equilibrio termodinamico, que sera

considerado o referencial para o potencial eletrostatico.

a-Si a-Si

a-5i

intrinseco

ALY

AR

FIGURA 1.1 Esquematizacio de uma Estrutura n -i-p’
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15 GEOMETRIA DA CELULA E NORMALIZACAO DAS EQUAGOES

Nosso trabalho tem por objetivo principal a
simﬁlaq&o de células solares de silicio amorfo hidrogenado com
uma. estrutura n+~—i-p'1~ , como ilustra a figura 1.2, com as
seguintes caracteristicas :

(i) uma regiéio. n+ , altamente confaminada com
impurezas doadoras ( foésforo ) de T orlﬁa homogénea, com uma
espessura da ordem_de 0.015 microns;

| .(.ii] uma regifo iritt_*insec’a, hoﬁogénea com
espessura variavel de 0.4 - 0.6 micfons;

{iii) ﬁma regiéo p+ , altamente contaminada com
impurezas aceitadoras ( boro ) de forma homogénea, com uma
espessura da ordem de 0.0153 microns.

Estamos considerando que cada &tomo ionizado de -
impuréza doadora produz uma carga fixa positiva, e que cada
4dtomo de impureza aceitadora produz uma carga fixa negativa,
Desse modo, témps um perfil abrupto para a densidade de cargas
fixas prevenientes da ionizagdo de éiomos de impurezas
( ND[x) ). ¢onsideramos também um modelo simples de “"Band
Gap", isto é, os .tr‘é.s materiais que constituem a estrutura pin
possuem Os mefsmo 'fband gap" Eg = 1.7 eV, como ilustra a

figura L.3.
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( Metal ) ZZZZZZzZzZzzZ22

W Al
a-Si : H tipo N
a-Si:H Intrinsecc
a - Si H tipo P"
: Camadar Anti - Refletora
Substrato ( Vidro )

"FIGURA 1.2 Célula Solar com uma Estrutura PIN
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FIGURA 1.3 Diagrama de Energia de Banda de uma célula

: +, +
solar com uma estrutura n -i-p.
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Para finallzar este capitulo queremos resaltar que
as equacles  dlferenclals serfio  escritas nong geguintes
variavels : potenclal elétrico { U ), quase nivel de Ferml dos
.elétr‘ons_[ ¢n )} e o quase nivel de Fermi das lacunas ¢p IR
Consequentemente, a densidade de elétrons na banda de condugdo
{ n )] e a densidade de lacunas na banda de valéncia ( p )
serio | determindas pelas relacBes (1.11) e (1.12),
respectivamente

No tratamento numérico para problemas de valores
de contorno €& conveniente que. o sistema de equagdes
diferenciais seja normalizado. De acordo com os; fatorgs de
normalizagic descritos na  tabela 1.1, podemos reescrever o

sistema completo de equagles de transporte da seguinte f orma :

E quag:go de Poisson

-Div(Grad( O(x) ) = istot _ (1.27)

Equagao de Continuidade de Lacunas em Regime Estacionario

Div( 3p(fc)] = G6(x} - R (1.28)
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Equagao de’ Continuidade de Elétrons em Reglme Estacionarlo

Div( in(i)) = Rkx) - 6 (1.29)

e mais duas EQUAGOES DE TRANSPORTE.

Densidade de Corrente de Eletrons

Jn[x] = Ky n{x) Grad( ¢n[x) ) (1.30)

Densidade de Corrente de Lacunas

Sp(i) = -ﬁp p(x) Grad:( aptil } | (1.31)

0 sistema completo .c.le equagbes diferenciais néo
lineares que descreve materﬁaticamente os .disposi-tivos
semicondutores ( amorfos ou’ cristalinos ), bem como . as
condigées de contorno apropriadas para cadé dispositivo, estdo
amplamente  discutidas na literatura ( Mock [_17] e

Snowden [26] ).
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Variavel Fator de Normalizagfio
e U 172
x Ly = - r
qn, : _
. kT
. E 2 -
coef. de Difuséo DO = 1l cm sec
® © DO
n P U
T
qD. n
Jn , Jp 01
o
: D
0
G, R >
Lp
2
L
0o, D
DO
densidade de portadores n,
densidade de carga qn

TABELA 1.1

Fatores

de Normaliza(;?ib
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CAPITULO 1

FUNGAO DE OCUPAGAO E RECOMBINACAD :
ESTADOS DAS CA_UDAS EXPONENCIAIS

No mater:ié.l semicondutor‘ amorfo hidmgenado
aparecem estados pérmitidos localizados no -pseudo-gap., que
podem ser caracterizados 'atr_r—.wés de medidas opticas e de
ressonancia magnétiéa { Paul {20] ). Uma analise mais
detalhada sobre estes estados localizados pode .ser encontrada
nos trabalhos de .Str'eet [27,28], que apr‘esenta resultados
teé;‘icos e experimentais. .

Neste capitulo vamos descrever | 0s mecanismos de
ocupaqﬁo e o processo de-recombinagdc nos estados localizados
préximos das bordas das banéias de condugdo e de faléncia, que
formam os estados das caudas ( Tiedje et al [33] ). _

; Estes estados localizados tem como or_igem a
desordem geoﬁétrica da prépria estrutura amorfa, em particular
das variagSes nos Aangulos diedrais das ligagBes entre &tomos

vizinhos.
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'Taylor e Simmons [31,32] descreveram a estatistica
de ocupagdo e o© mecdnismo de recombinag8o para uma
distruibui§50 arbitraria de densidades de estados localizados
ne pseuado-gap, £ incluem também em seu modelo a dependéncia
das secgles de capturas &n(E) e a‘p(E) com a energia, para um
material semicondutor. amorfo homogéneo.

Os resultados obtidos por eles sdo baseados na
teoria Shockleyw.Read——Hall para o mecanismo de recombinagdo no
semicondutor cristaliﬁo { Sze t35] ), em regime estaclonario,
-para um nivel discreto de energia ( Eti.

Vamos também introduzir o conceito de niveis de
demarcacgido, que sio denpminados de quase n[vei de Fermi para
élétr’ons aprisionados | Etn ) e quase nivel de Fermi para

lacunas aprisionadas ( Etp ) , descritos por Rose [22].

2.1 MECANISMOS - DE OCUPAGAO

Para .descr.‘ever o .processc -de rec;)mbinaqﬁo e a
estatistica de ocupaqe“ib dos estados localizados no pseudo-gap,
formados pelas caudas exponenciais, para um semicondutor
amorfo homogéneo, vamos tofnar como baée os quatro processos de
emissdo-captura para o caso de um nivel discreto_de energia no

pseudd—gap, como ilustra a figura 2.1. Denotamos por Ei 0
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nivel de energia dos centros de recombinagfo, e referimos por
‘um centro vazio quando o centro ndo est4d ocupado por um

elétron.

(a) Captura de um elétron da banda de conducdo por um centro

vazio. A taxa de captura é dada por

Rg=vna~nnNt{1-'-f) _ (2.1)
onde

n o densidadg de elétrons na banda de,conduc;ﬁo ;

vﬁ ¢ velocidade térmica do elétron ;

.&n : secglo de captura de elétfons pelo centro;

f : probabilidade do centro estar ocupado por um

elétron ;
Nt : densidade de centros por unidade de volume.

(b) Emissdo de um elétron que ocupa um centrc para a banda de

condﬁr;ﬁo. A taxa de emissdo ¢ dada por
R = e N, f (2.2)
_on'de e, é a frequéncia de emissio dos elétrons. pelo centro

de recombinagio.
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(c) Captura de uma lacuna da banda de valéncia por um centro
ocupado por um é_létron. Esse processo € equivalente a
emissio de um elétron pelo centro para a banda de

valéncia. A taxa de captura de lacunas é dada por

R> = v o N, f . {2.3)
p PP PN .
onde
p : densidade de lacunas na banda de valéncia ;
vp : velocidade térmica da lacuna ;
0‘p- : secgdo de captura de .lacunas pelo centro.

(d) Emiss3o de uma lacuna que ocupa um centro para a banda de
valéncia . Esse processo é equivalente a captura ‘de um
elétron de valéncia: por um centro vazio. A taxa de emisséio

de Iacunaé ¢ dada por
RS = e NO(L - f) (2.4)
P p ot _ '

onde ep ¢ a frequéncia de emissio das lacgna pelo centro de
f‘e'combinac;éio. .

De acordo com o principio do balango detalhado, na
pondiq&o de equiiibrib termodinémlco, a’ taxa de elétrons

(lacunas) que entram na banda de condugdo ( valéncia ) é igual



& taxa de elétrons ( lacunas ) que deixam a banda de condugdo

( valéncia ). Assim temos que

R = R (2.5)
n n
Rr® = R® ' 2.6)
p p
Q
A
Ec
R® R
n n
* .
———————— O - i e e e O e e Et
A
RC . : R
p p ,
E
v v
[®]

FIGURA 2.1 Processos de emissfo e captura associados a um

nivel discreto de energia ( Et ).
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Das condi¢Bes ©  (2.5) e {2.6), podemos

relacionar as frequéncias e . e e com as secgles de
capturas oo e crp , respectivamente, considerando -

equillbrio térmico. Desse modo, Obtemos

e = Vv ¢ n - (2.7}
n n n -

e = v o ' (2.8)
P P pp e

| -1
E. - E_
Exp|——1t Fo (2.9)

e as densidades de elétrons e lacunas expressas por

: E.. - E
n = N_EXP Fo c
2 kT

(2.10)

(2.11)
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onde EF'Io ¢ o nivel de Fermi no equilibrio termodinamico.

Substituindo as' equagdes (2.9) - {(2.11) em (2.7) e

_ (2.8), obtemos

1 Et T Ec
e = -5-v_o_N_ EXP - (2.12)
n 2 nan c KT
E - E£
e ='2v_ o N_EXP v (2.13)
p v kT

As grandézas descritas nesta secciio  serfo
utilizadas para descrever 0 mecanismo de recombinaqz’io e a
estatisticé de ocupaqéo nos estados das caudas exponenciais.
As'freqqéncias_ e e ep serdo as mgsrﬁas fora do equilibrio

térmico.

2.2 FUNGAO DE OCUPAGAO

Consideramos agora um material semicondutor amori; ol
homogénep .com uma distribuicio continua de estados localizados
no pseudo-gap. A densidade de .est_aidos por energia ¢ dada por
uma’ fungdo N(E)., A taxa de variagdo de e.:.létfon's no témpo na

banda de condugfio é entdc, da seguinte forma
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E
c

= G-J {ﬁN[E](l—f[E))}dE s
v

E
. C .

{ { e N(E) f(E) } dE - Bnp (2.14)
E
v

~onde G ~ é a taxa de geragiio de pares elétrons-lacunas

proveniente da absorqao uniforme de fétons pelo material

semicondutor é, o termo JQSnp' é¢ o mecanismo de recombinagio

devido a um processo bimﬁiecular no pseudo-gap ( Rose [22] ).
De modo analogo, a taxa de variagic de lacunas no

tempo na banda de valéncia é descrita por

E
C .
ap _ _ . s .
_at___q J {pN(E)f{E)}dE
. E
v
E
c .
- J {ep N(E} (1 - f(E) ) }dE - Bnp {215}
E | '
v

onde
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(2.16)

=
]
<
jo]
jua

p = 'vp c_p (2.17)

e f (E) ¢ a fungio de ocupa't;ﬁo dos elétro.ns nﬁs estados
localizados no  pseudo-gap, _ isio & a fun(;.éiol que da- a’
probabilidade do estado estar ocupade por um elétron, que
devemos determ_iné.r. Faremos isto na situagio de regime

estacionario. Neste caso, temos que

6ri' _ - dp .

T = _BT— =0 {2.18)
desse modo, podemos obter a funcdo de ocupagio f(E)

subtraindo a equagdo {2.15) de (2.14) e fazendo uso da

condicdo  (2.18)

E
c

J N(E){enf[E)—ﬁ(l-f‘(E])

'E}
v

i
O

+ p f(E) - e'p {1 - f(E)) } dE (2.19}
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como a ihtég_ral é.nula para qualquer- distribui¢do continua .-.de
estadoé permifidos N(E), desde que a fungdo de ocupagdo f(E)
seja 'independente da fungéo N(E) e considerando estados
estaciohér‘ios, temos que  a expressdo entre chaves dever ser

nula
enf(E]-ﬁ(i-f(E)) |

+ p f(E) - e, (1- fE)) = 0 (2.20)

da equagdo {2.20) 'resulta a fungdo de ocupagio

=31
+
L1:]

f(E)

- 2.21

A probabilidade Tf(E) descrita pela equagio
(2.21), é denominada fungdo de ocupagio dos elétrons nos
estados localizados » qQue se encomntram 'prOXimos dos extremos
das bandas de éonduqﬁo e de valéncia .

Uma hipétese ifnportante' neste modelo é que os
estados. localizados préximos ‘da banda de con&uqéo‘ s&o_'do tipo

aceitador, os quais sdo neutros quando estfio vazios e
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negativos quando estfo ocupados por -elétrons. Os estados
localizados ‘que se encontram proéximos da banda de valéncia sdo
do tipo doador, os quais sdo positivos quando estdo vazios
e neutros quanto estdo ocupades por .elétrons.

.Conhecendo a funcio de ocupagdo dos -elétrons f(E)
e. a distribuicio das densidades de estados tipﬁ aceitador
gA(E'.} e das densidades de estados tipo doador gD(E). podemos
calcular a densidade de elétrons aprisionados nos estados
tipo éceitador .nt e a densidade de lacunas aprisionadas nos
estados tipo doador p, - As densidades de cérgas aprisionadas

sio dadas por

E
c
noo= J _gA(E) fA(E] de - (2.22)
E .
v
onde
_ E - Ec
g,(E) gy EXP[ . ] (2.23)
. A
f A(E? : funglio de ocupagdo dos elétrons para os
estados tipo aceitador ;
E A ~ : energia caracteristica da cauda da banda de
condugdo ;
- 8amax : densidade de estados na borda da banda de -

condugdo .
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de modo aﬁélogo ,

E

. C .
P, = [ _gD(E] (1 - fD(E) ) dE (2.24)
E .
v.
onde
_ . Ev - E
BE = Epa EXP[ e ] (2.25)
fD(E) : fungdo de ocupagdo dos elétrons para os
estados‘tipo doé.dor :
ED ~:+ energia caracterfstica da cauda da banda
~de valéncia ;
g densidade de estados na borda da banda de
Dmax - :

valéncia .

A densidade de carga devidc aos portadores
aprisionados nos estados das caudas exponenciais, é descrita

por
_ pT{XJ = q { pt{x] - nt(x) } (2.26)
que € uma parté fundamental - da equagdo de Poisson, na

descrigic dos fenémenos fisicos dos materiais e dispositivos

. semicondutores amorfos.
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2.3 TERMO DE RECOMBINAGAC

.A taxa 'dé r;ecombinaqéo Rta“ na condicio de._
.~ regime estacionér*io, através dos estados iocalizadoé no
pseudo-gap formados pelas caudas exponenciais, pode ser
calcﬁlada pelo processo _de emissfo-captura de elétrons
(lacunas) descrita pelas equages (2.1)-(2.2) ( (2.3)-(2.4) )
consideré.ﬁdo uma distribui{;&o confinua de estados N(E). Desse

modo,. a taxa de. recombinagio Rt é descrita por
. o a :

i

E
C _ )
R = [ { ANE) (1 - £(E) )_}dE
: E_ -
v :
E | |
o C .
- : J. { en N(E)_f(E] } dE
E :
v . :
E
C
= J' { p N(E) f{E) } dE
E - |
v
E
c , .
- J {'ep NE) { 1 - £(E) ) } dE (2.27)
v
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onde N(E) ¢é a densidade de estados das caudas exponenciais,

isto &,
N(E) = gA[E] + gD(E] (2.28)

Substituindo a fungio de ocupagdo f(E), descrita

por (2.21), na equagio (2.27) obtemos

E
fo PPN
pn -e e
= J N(E) P dE (2.29)
tail A -
n+p+e +e
EV
Considerando separadamente os estados tipo
aceitador e os estados tipo doador na expressdo (2.29),
temos que
E E

c c

R = [ gA(E) FA(E) dE . + J gD(E) FD(E) dE (2.30)

E_- E
v v

vamos definir F, e Fpy como sendo fatores de -eficiéncia no

processo de recombinagdo através dos estados das caudas , que
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sfo descritos apropriadamente levando-se em conta na expressio
da funcfio de ocupagiio as secgles de capturas de elétropns e
lacunas para cada um dos estados localizados, tipc aceitador e

tipo doador, nas definigdes de e, ep ,N e p.

2.4 NIVEIS 'DE  DEMARCAGAO

Podemos redefinir a fungdo de ocupagio f(E) e o

termo de recembinagio Rt , Ppara os estados das caudas
‘ a . ] -

exponenciais, usando o conceito de nlveis de demarcagio.

Niveis de energias Etn e E',tp que sdo denominados de quase

nivel de Fermi para elétrons aprisionados e quase nivel de

Fermi para lacunas aprisionadas, respectivamente . Vamos
calcular niveis de energias E?n e 'E?p para os estados
tipo aceitador e niveis de energias Ef.n e E(:p para os

estados tipo doador.
0 quase nivel de Fermi para os elétrons
aprisionados € um nivel de energia Etn que satisfaz a

seguinte equagdo ( Taylor e Simmons [31] )

e = n + P o (2.31)
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" onde

E - EC
en = v o*n NC EXP[ KT ]
n = v n

n
D = V o
p ppP

desse modo, temos que Eth. ¢ a solugdo da equacgéo {2.31)

(2.32)

O quase nivel de Fermi para as lacunas

aprisionadas & um nivel de energia E que satisfaz a

tp

seguinte equago ( Taylbr e Simmons [31] )

e = n + p : (2.33)
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onde

nan g P
E_ = E_ - kTlLn : P P (2.34)

No caso dos estados tipo aceitador, temos que os

niveis de demarcagso g2 e E2 s3o dados por
tn tp
a n + Cp o
Etn = E +_ kT Ln N (2.35)
c
' a . : n/C + p
E = E_ - kT Ln (2.36)
tp v N“r

Para os estados tipo doador , temos que os niveis

de demarcagio Ed e Ed sdo dados por
_ tn tp .
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. Etn'. = EC + kT Ln i {(2.37)
c
4 _ ' Cn + p
E = E - kT Ln (2.38)
tp - v N
_ \
onde
v vV o v o
c = P pa _ n nd = ¢ c
vV o v o v o
n na p pd N N

¢ a razlo entre a secgdo de caﬁ;tura do centrd carregadq ( e, ]
e a seccio de captura do centro neutro ( oy ), definido
apropriadé.mente para cada um dos estados das caudas.

Usando os niveis de demarcaglio e a definigio para
a estatistipa de ocupaqéi;a f(E) .- dada por (2.21), podemos ter
uma éproximaqao- ﬁa;r_é a probébilidade_'de um estados tipo doador

‘estar ocupado por um elétron
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0 ' £ < E < E
tn N c
: ncC d d
fd(E] = W Etp { E .< Etn (2.39]
. d.
1 E, ¢ E < E

de modo analogo, temos uma aproximago para a probabilldade de

um estado tipo aceitador estar ocupado por um' eletron

E2 ¢ E < E

tn c

a . a

Epp < E ¢ E.tn. (2.40)
E ¢ E < E2

v tp

Similarmente, podemos obter uma aproximagdo para o
termofde recombinagio Rtan , através dos estados das cgﬁdas
exponenciais, utilizando os niveis de de_marcac;éq e impondo que.
a recombinagio ocorra somente entre os quase nlveis de Fermi

para os portadores aprisionados nos estados localizades
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tn _
3 o2 p_pa
call {np n, )[ [ ] J gA(E] dE
n + Cp
. g2
ip
d
. Etn
) Vo %d . _
+ [---—----—--] [ gD(E} dE. ] (2.41)
Cn+p -
| £ |
tp

As dénsidades de portadores de carga aprisionados
nos estados das caudas sfo determinadas pelas probabilidades
de ocupagdo definidas em (2.39) e (2.40). Assim temos que

Densidade de elétrons aprisionados nos estados tipo aceitador

E
n, = J g,(E) f_(E) dE : e

E
v

Densidade de lacunas aprisionadas nos estados tipo doador

E
c

P, .=' J ' gD(E) ( - f'd(E] ) dE (2.43)

E
v
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centros de armadilhas para elétrons

os estados das caudas exponenciais nesse intervalo
de energia sdo centros de recombinagio para elétrons

e lacunas

centros de armadilhas para lacunas

FIGURA 2.2 Recombinagdo através dos estados das
' caudas utilizando o conceito de niveis

de demarcagdco definido por Rose [22].
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CAPITULO I

FUNCAO DE OCUPAGKO E RECOMBINAGAD -
D - ESTADOS ( "DANGLING BONDS" )

Neste capitulo vamos descrever os mecanismos de
.ocupat;ﬁo e o ﬁrocessb. de recombina¢iio nos estados localizados
no meio do pseudo-gap, que sdo denominados de. "Dahgling
Bond". Esfes estados eletrﬁnicos tém como origem as ligaces
.ato.micas. néo satisfeitas.

- Os niveis. de energia dos "Dangling Bonds" podem
estar octpados por um , zero ou dois elétrons caracte_x_*izando
um estado.neutro { com densidade p° .). estade positive ( com
densidade D" ) ou um estado hegativo { com densidade D ),
respectivamenté.

.05 "Dangling ‘Bonds" possuem dois n_iveis de
en_erg'ia de transigdic no pseudo-gap correspondentes a ocupagio
do pivel 4p0r. um, ou dois elétrons. Podemos dizer que os.
D-estados carregados posﬁtivamente slo estados tipo doador e
os D-estados carregados. ﬁegatifamente sfo- -estados tipo

aceitador.
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“Vamos definir uma vériével s que poderd assumir
valores -1 , 0 e 1 de acordo com a condiv:,;':‘io de ocupagio
dos niveis de energia dos D-estados, isto €, quando o estado é
neutro ( | elétron ) faz-se s = O , quande o estado &
negativo ( 2 elétrons ) fa'z~se. s =1 e quando o estado &
positivo ( vazio } faz-se 5 = -1,

A notagio .E'.( s + 1/2 ) representa a energia
associé.da a transigdo da condigio de ocupagiio s para ‘a
condigio de_ ocupagdo s + 1 ', ocorrendo a captura de um
eléfr_‘on .ou 'a emissio de uma lacuna. De .modo analogo, E(s-1/2)
répr‘esenta a energia associada & transigiio da condigio de
oéupaqﬁo .-_s para a condigdo de. ocupagio s - 1, ocorrendo a
emissdo de um elétron ou a captura de uma lacuna.

A densidade de D-estados neutros, isto é, o nivel
de ocupacgio possui uf_n Unico elétron { s = 0 ), serd denotada
ﬁor‘ DO , COIMm um nivél de enérgia .E[ 0 )

Quando ﬁm estado neutro perde um elétron ele fica

‘carregado positivamente, isto €, o nivel de ocupagio estd

vazio ( s = -1 ). A densidade de D-estados carregados
positivamente serd denotada por. D' , com um nivel de energia
E( -1/2 ).

Um estado neutro também pode receber um elétron
ficando carregado negativamente, isto &, o nivel de ocupagio
possui dois elétr‘ons_ ( s = 1 ). A densidade de D-estados

carregados negativamente serd denotada por D ., com um nivel
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de energia E[ 1/2 ]

Sah e Shockley [25] descreveram as transiqﬁes-
entre as condigdes de ocupéqéo‘ 5 e s. + 1 e o processo d_e
recombina(;éio.‘através dos_ D—_éstados, utilizando um tratamento
~similar - 4 teoria Shockley—Read-Hall para o mecanismo .de
recombinac3io no semicondutor cristalino, fora do equilibrio

termodindmico e em regime estacionario.

3.1 PROCESSOS DE  TRANSICOES

As transigSes entre as condigfes de oci]_pa(;ﬁo s
e s + | sdo caracterizadas através de quatro processos de
emissdo~-captura, gque sdo ilustradas na figura 3.1, que iremos

descrever a seguir

A1} Captura ‘de um elétron por um- centro de defeito que
inicialmente tem uma condigio de ocupagdo s. A taxa de

captura é dada por

' s s+l v, o D_Cln,s) (3.1)
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onde
n denéidade de elétrons’ nar .bandé de condugdo
Cln,s) : secgiio de captura do ‘elétron para um centro. de
defeito na condigdo de ocupagio s [cmzl ;
Ds : densidade de centros por unidade de volume na

3,

condiclio de ocupagic s [ cm

A : velocidade térmica do elétron [ cm / sec ] .

- {ii} Emiss8c de um elétfbn por um centro de defeito que
inicialmente tem uma gondiqﬁo' de ocupagidco s + 1. A taxa

de captura é dada por

s+l ———Hs D_,, e(n,s+1) (3.2}

onde e(n,s+1) ¢é a frequéncia de emissdo de elétrons pelo

centro de defeito na condigéo de ocupagdo s + 1.

(iii) Captura de uma lacuna por - um - centro de defeite na
condigdo de ocupagio s + 1 , Esse processo €
equivalente & emissdo de um elétron . A taxa de captura

¢ dada por

s +1— 5 S vp P Ds+1 C(p,s-l-l) (3.3}
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onde

p : densidéd_e de lacunas na banda de valéncia [crn-3]
Clp,s+l1) : secgdo de captura da lacuna para um centro
de defeito na condiciio de ocupagic s + 1

vp : velocldade térmica da lacuna.

(iv) EmissBo de uma lacuna por um centro de defeito na
condigio de ocupagdo s . Esse processo é equivalente &

captura de um elétron . A taxa de captura é dada por
s —— s+ 1 _ D, e(p,s} {3.4)

onde elp,s}] é a frequéncia de emissio de lacﬁnas pelo
'centr.o de defeito na condigio de ocupagdo s .

Pelos processos de emissﬁo—paptura qﬁe descrefemos
anter_ior‘meﬁte, fica  evidente que as transigBes entre as
condigles de ocupagio s e s + 1 ééo caracterizadas pelas
cbnst_antes. . C(n,s) , eln,s+1) , Clp,s+l} e elp,s). Aésim.
vamos determinar algumas relagfes entre elas que serdo uteis
no calculo. do mécanisrno de .reco-mbinaqﬁo através dos "Dahgling

Bonds".
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_ E(s + - )
CP I CN -
v
£(s)
Y CP T CN ) 1
E(s-—=-)
D £ )
A 2
= 0
CP D, CN D
' B 2 E o
p° — — EO0)
O +
CP D CN D
Dt —— — - E(- - )
'FIGURA 3.1 Nivels de energla e condic;ﬁés de carga
- para os "Dangling Bonds". Co ~denota
_captura de lacunas e C, denota a |

N
captura de elétrons.

60



A taxa de captura de elétrons pelo centro de
defeito na transi¢io § ~————3 5 + 1 & determinada pelas
relagSes (3.1) e (3.2) da seguinte forma

U(n,s_+1/2) = v, n DS Cln,s) - D eln,s+1) _ {3.5)

s+l

de modo analogo, a taxa de captura de lacunas pelo centro de
defeito na transi¢io s + 1 — 3 § & determinada pelas

relagbes (3.3) e (3.4) da seguinte forma
UF_p,s+1/2) = vp P Ds+.1 Clp,s+1) - DS e(p,s) . .(3°6)
0 principio do balango detalhado requer que

U(n,s+1/2) e Ulp,s+1/2) sejain nulos sob a co'n_dic;'éo de

equilibrio termodinamico, assim obtemos as seguintes equac&es

v Cin,s) n

s+1 _
-5 = eln 53D (3.7
s .
| e(p,s) )
DSH, i v. C{p,s+1) p ' | (3.8)
s _ p ! o]

onde n_ . e pO' sdo as densidades de elétrons e lacunas na

- condigéo de equiltbrio termodinamico, respectivamente.
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' Das equagdes (3.7) e (3.8) , e utilizando a lei

de aqﬁo de massas
np = no : _ N S ° )

temos que
#p Vo n? Clp,s+l) Cln,s) = eln,s+l) elp,s) (3.10)

onde .rii & a densidade de ﬁoftador‘es dg carga no material
éemicondutor‘ intrinéeco. |

Podemos relacionar as frequéncias dé emissdo
e(ﬁ,s+1]- e  e(.p.s) com as. s’ecc;ESe's de capturas Cln;s) e
'C(_p,s.+1} . respectivaménte, -utiiizando ‘a equagdo [3;7] ou

.(.3.8] , obtemos

o D ‘ .
e{n,s+1) = v n s . (3.11)
C{n,s) n o D
_ 5+l
_ I - f(E)
T " 'n o f(-Et) 7
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onde 'f(Et) é a funcdo de ocupagio de Fermi-Dirac

.

E E -1
: _ - Tt Fo
ey = (e e[ o]

Usando a expressdo da fungdo de ocupagio f [Et) podemocs

reescrever a equacio (3,11), da seguinte forma

e(n,s+1)
C(n,s)

= v N EXP[ (3.12)
- C

Vamos introduzir o nivel de energia Els+1/2) que
& associado 3 transicdio entre as condigdes de ocupaglio s e
s+ . Definimos, ‘entfc, a energia Et- do centro de defeito

associada a este processo  por

: el(n,s+1)
E‘.C + kT Ln (3.13)

E, = El(sti/2) _
v Cln,s) N .
n c

De modo analogo, da eguagio (3.8) .e_utilizando

a fungio de ocupagio f (Et), obtemos
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elp,s) ’ Ev - Et
W . = Vp NV EXP ) - {3.14)

O nivel de energia ' E(s+1/2) . pode tainbém ser

obtidos da equaclio (3.14) . Definimos, ent8o, a energla I~:t do_'

. centro de defeito associada a este processo por

v Ci{p,s+l) N
: : (3.15}

E, = E(s+i/2) = Ev + kT Ln
e(p,s)

Por simplicidade, vamos introduzir a seguinte

notagdo

e(n,s+1)
n{s+rz) = . " (3.16)
' v_ C(n,s) .
n
. . 6(p35) ) .
pls+12) = . {3.17}
vp Clp,s+!)-

onde . nls+isz) & a densidade de eléfrons na banda de condugio
e plstirz) & a densidade de lacunas na banda de valéncia,

no caso em que o nivel de Fermi coincidir com o nivel de
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energia E(s+1/2) .
As equagBes (3.7) e (3.8) podem ser reescritas,
utilizando as variaveis definidas em (3.16) e (3.17), da

seguinte forma

v n
+ .
Ds_l = —no (3.18)
5 n{s+1,2) :
pis+1/2)
vp Py

Ep, ~ Elsti2)
kT

= EXP

onde .EFo é o. nivel de Fermi no equilibrio termodindmico.

Na’ situdq‘c’xb de regime estaciqnario, o principio da
_.c_:ons.ervaqﬁé _da cérgé elétrica deve ser observado, isto é,. os
D—estado.s. ( "Dangling Bﬁnd" -) ni'w; podem acumular‘ cargas na
fran_s‘i(;éo entre as condi¢Bes de ocupagio s € s + 1 |

_'A taxa de recombinag8o ﬁode ser c_alculada através
da taxa de capt'uré_ de elétrons oﬁ pela taxa de captura de
'_ lacunas, Devemos ter a igualdade das duas taxas dé captura
para Qualquer t_ransic;é_o, das boﬁdigﬁes de ocupat;éc;,_ s-;——4~—>s+l
e s+l —~—-—> s , isto & deve valer o .principic da

conservacdo de .carga elétrica. requeride pela condigio de
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regime estacionario .
A taxa de recombinagio devido A transigfo entre as

condicdes de ocupacio s e s + 1 & suposta como

1e'{n.s+1] - (3.19)

.U(s+1/2) .= v, D C{n,s) DS .- .Dsd-

- ‘DS e(p,s) -

= vp p C(p,_s+1) D‘s+l

' em'f_unc;é.d das densidades de elétfdns .e lacunas (mesmo fora do
.eq.ui_li_l:)rio  termodinamico e | na coﬂdigﬁo de regime
estaciondrio), e dos _. valor.es' Ds e Ds o { que devém éinda
ser calculados). | |
E Vétﬂos determinar a razéo éntre Ds+1 e DS pe_lo
eqqacionamgntp' da taxa tp‘tal Ide 6apti1ra de elétrons na
tréns_iqéo 5 ———> s + 1 e pela taxa total d¢ captura de
lacunas '.na'_t.ransigé’to 5'-|; l—— s |
A taxa tbta_l de céptura de elétrons pelo centro de

defeito na condigdo de ocupagdo . s ¢ dada por

s — 35 +1 B v, n Cln,s) Ds + Ds elp,s) (3.20)

= v C{n,‘s)D [ n o+ n {s+r2) ]
n = s _
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onde a densidade n' é expressa da segui'nte forma

. e(p,s)
n {st2) = (3.21)
' : v_ C(n,s) '
n .
Da equaqﬁb (3.20) ~ podemos observar que a

densidade de elétrons na banda de condugio tem uma relativa

importancia na transig8c s —— 5 s + 1 , sSomente no caso

’ ..
em que - n for maior que n

A taxa total de captura de lacunas pelo centro de:

defeito 'na condigdo de 6cupaqﬁo "85+ } é escrita como
s+l ——s

VpstH Cl(p,s+l) + Ds+1 eln,s+1) | | (3.22)

.-l
= Vp _Ds+1 C(p,s+1}[ p + p (s+1/2) ]

. .
~ onde a densidade p & expressa da seguinte forma

. ' e(n,s+l)
p (s+1/2) = : {3.23)
' Vp C(p,s+l1) o :
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o ""A.densidade.’ p'|E faz com que a captlira de lacunas

na transicic s + 1 ———a 8 tenha o mesmo efeito que a

emissio de elétr‘ohs . De zi;odoéné.logo , a. densidade nq'l " faz

com que a éaptura de elétrons na transi§io § — 5 + |
produza o mesmo ef éito que a ern.isséo de lacunas .

Da 'eqqa(;’éo (3.22) . fica evidente que a densidade

de lacunas na banda de éalénci# tem uma.importancia relativa

na transicio s + 1 —— s'. , somente no caso em que p

* .
for maior que p

A razio entre D e D. , na condigBo de
. R s+1 s
‘Tegime estacioflario, é ob_tida pela igualdade das taxas de

captura de elétrons e lacunas  dadas por {(3.20} e {3.22),

respectivamente, Assim, temos que

v C(n,s) [ n o+ n(s+1s2)
= - : _ — (3.24)
Vp "C(_p,s+1') [ p + p'(s+1/2) ]

- A equacio (3.24]-"também ¢ valida no equilibrio
. »*

termodinamico. Das defini¢tes de n e p*_ e da equagéo

(3.10) podemos verificar que

(3.25)

Il
oo

n (s+1/2) p*(s+1/2)
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: -
na condigdo de equilibrio termodindmico. As densidades n e
p* : podém ser definidas através de um nivel de energia

E {s+1/2), observando que satisfazem a lei de agfo de massas,

da _segtiihte forma

. _ [ E‘(s+1/2) - Ec
'n {s+1/2) = N, EXP (3.26)
: kT
. . [ E_ - E*(S'_H/Z) ] o .
p (s+1/2) = Nv EXP _ 3.27)
e | KT o -

onde a energia E & .dbtida das fel_ac;ées (3.13) e (3.21), ou

“das relagbes (3.15) e (3.23), da seguinte forma .

.. . ) e(n,S'l'I] :
~E(stw2) = E(sti2) - kT Ln : _ (3.28)

elp,s)
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32 DENSIDADE DE CARGA DOS D - ESTADOS

As _relaqc“ieé obtidas na segdo 3.1 serdo utilizadas

no calculo das densidades de cargas nos "Dangling Bonds"

D+

(o]

D"

D_

: d.ensidéde de D - Estados _-cérregadbs positivame‘nfe :
densidade de D - Estados neutros

- densidade de D - Estados carregados negativamente

com a condigio

onde

Dtoial

Dtotal _ é a densidade totgl de "Dangling Bond".

A razio entre a .densidade de centros de defeitos

na’ condigsio de ocupacdo .s + 1 Dy ) e a densidade de

c_ent_:roé de defeitos na condiqéo.de ocupaglo s DS } "é dada

por |

. v Cln,s) [ n o+ n*(s+1/2_]' .
- —_— —  (3.29)
'vp Clp,s+1) [ p + p (s+i/2) ]

s+l
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- LR B ) —~ * - * —
- Utilizando as expressies de n e p na relagio

(3.29), obtemos -

s+1 '
5 = (3.30)
5
o o 'Ev - El(s+wr2) ]
v_ Cin,s)n+ v_C{p,s+1) N EXP
n p v
, i kT i
' - [ E{s+1s2) - Ec 1
v C(p,s+l) p + v_ C{n,s) N_ EXP

Os D-estados possuem dois niveis dé_ energia’ de
tbansiq:’io__ nc pseudo-gap, correspondente a ocdpaqéo do nivel

por um ‘ou dois elétrons. No caso de 5 = 0 temos

D, D o
—_——— = - = : (3.31)
Dy - p° o '

. . E, - _Er(l.'/zJ
v Cn0})n + v_C{p,1) N EXP
n _ p v T
| o - E(1/2) - E_
v Clp,1)p '+ v_ C(n0) N EXP '
P - n ¢ kT

= "Kl[ E-'tm )

n



onde
C(n,0) : secgéd de captura de elétrons na transicdo o
D° s D
C(p,l.] Py seégz’io dz-e._captura de lacunas na transic;ap
D — 5 p°
E(1/2) n : nivel de energia _cdrrespondente aos
D-estados Carﬁegados 'negativameﬁte (D ), _

o qual denotamos por = E,_

tm *
. No caso em que s = - ', temos que
. D—l ) . D+ L -
—y T = T = (3.32}
0 D
. | o [ E(-1/2) - E_ ]
~v_C(p,0)p + Vo C(n,-1) Nc' EXP
P oS | kT ]
' ' [ E, - E(wz)]
.Vn'C(_n.—I) n+v_ Clp,0) Nv EXP
. P | 1 KT ]
= ._KZ[ Etp .}.
onde
C(p’,(_)} K seéqﬁo.de captura de lacunas na transigdo

D_O' R _.D+
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Cl{n,-1) : secgdo de captura de elétrons na transigio
. .
b ——s 0°
E(-1/2) : nivel de  energia -correspondente aos
D-estados carregados positivamente ( D+ ),
o qual denctamos por Etp .
Vamos considerar também a seguinte condigio de
- ocupagio para os "Dangling Bonds"
4 )

DT+ DT+ D= Dy, @3

Desse-_m'odo " obtemos trés- equagdes, (3.31) - [3.33}.:'que nos

possibilitam calcular as i.;_'lcogni_tas D", D" e D°. Assim,

temos . que

.+_' ) Kz{ 'E‘.tp'] s
b = - Dtotal .(3'34}
I+ -K_ll Eim )+ Ky Etp_}
_ K1 (. Etm ) .
D = Dtotal - {3.359)
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"_'I-"'éc;amos a hipotese de que a densidade total de

"Dangling Bonds" tenha ﬁma distribuicio Gaussiana

D
to1_;a1 EXP

e/ n R .

(3.36)

para os D-estados carregados 'negativar_nente , €

D | o
total EXP - y (33N

. — 7
gv/w - LB

para os D-estados carregados positivamente, onde
B : desvio padrio da dist_ri'buiqéo Gaussina ;
Ex : energia média da distribuigdo Gaussiana para os
_-D-—'Estados carregados negativamente ;-
CE. ~energia média da distribuiciio Gaussiana para os

D-Estados carregados positivamente .

Definimos uma - energia de correlagio da seguinte

forma

U = E - E -_ (3.38) |
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. R _ 5 )
Os estados carregados ‘D - e D .80, entdo,

reescritos das seguintes formas

| | | 2
D, o -(E-E_)
p* - total J F'(E) EXP[ - ] dE (3.39)
e e B
D, _ -l E-E )
p- = - total [F"( E )_EXP[ 5| dE (3.40)
BV

B

onde

o K E) '
F{(E) = L - (3.41)
S I+ K(ED + Ky(E)

o . K,L E)
F(E) = (3.42)

1+ Kl( E") + .KZ( E)

A densidade de cargas aprisionadas nos "Dangling

Bond" , que ¢ uma par'.cela' da densidade de carga espacial no
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s_em'icondu%br.' ‘amorf o, €& dada por -
b = pt - D7 (34D

que € uma parte . fundamental da equacdo de Poisson, na
descrigiic dos fendmenos .fIsicos' dos materials e dispositivos

semicondutores amorfos.

3.3 TERMO DE RECOMBINAGAQ

" Na- condiq&o_. de ré'gime gstacioﬁérib' a taxa de

.c'apturé. de elétrons e a -taxa de cap£ura dé lacunas has

tfanéicﬁés_ eﬁtre as condic;ﬁes de obup_aqéo s _'_e_ is + 1 , podem

ser escritaé en.n. fungdo . das : deﬁgidade_é de elétrons'_( n. )Ie
.-lacuﬁ'as ‘( pl .e das respecfi_v'as secgles cie cap.tur'as.. _

| -_S_Ubs'tituin'do "Ds+_1' , .obtido Ida._reiacﬁo - (3.24) ,

- na. é.)tpressé_o. da taxa de rec.ombinac';ﬁo ‘deescrita p__of (3.19)

_conté_ndo o -fe_rmo e(n,s+1) ob.temos

0 ' . -nz
p : i

'U(s+_1/'2)' = v_D_ Cln,s) (3.44)
_ ~n s _ .

p + _p*(s+1/2)
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desde cjue n‘ p‘ = n? , isto & , que a lei de acdo de

' massas seja' satisfeita. De 'modo anélogo, podemos obter
U(s+1s2) substituindo !JS , obtido da relagio (3.24) , na
taxa de recombiha?;éo descrita por [(3.19) contende o© termo

.e(p,s). Assim, obtemos -

np - n?
< (3.45)
‘'n + n (s+1r2)

Uls+1r2) = .vp DS+1 C[p?s+1)

" Utilizando as equagbes {3.44) e (3.45), podemos
esc'rever DS' em fungdo de  n , p, das seccbes de capturas,

e da densidade total de D-estados ( D )
total

L % -
p <+l ] C(.p.s+1.) [p. +p ] | .

. ) * ) '_ : e -
v Cln,s) [ n +-n‘. ] + yp C(p{\s+1) [p “' p ]

Y

v [D + D
§

Finalmente, o termo de recombinagfo através dos

D-estados, em regime - estacionario, pode - ser obtido

 substituindo - (3.46) em (3.19) : L
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np - n :
Uls+1/2) = ' i'__ —— . (3.47)

T(n,s)[ p + .p' ] + 't(p,s+1)|: n+n ]

onde os tempos de vida - T sdo exXpresssos das seguintes

maneiras -

1

Vo C[n.s)_ [Ds + D " ]

z(n,s) = (3.48)

T(p,stl) = ' L _ (3.49)

vy C(p,sﬂ} [ D, + D_,, ]

A 'faxa ~ de | r‘ecombinaqéb'_ total através d.{a:.s-
D-estados | .'é céichlﬁaa éabend'é;ée .qu'e esses estados | possue:ﬁ]r
'd'oi.s. ﬁiveis .de_ energia dé' transigdio  no pseudo-gap,
cofrespondenfes é ocupat;iid do nivel .por um elétron ou dois
elét_r_ohs. l.\.llo céso em qué s= 0 , Obtemos a recombinaqéo

através dos "Dangling Bonds" nas transi¢des 0°e— 0D
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Ulirz) = : L . (3.50)
t(n,O][ p -|_-.p*(l/2-)] + t(p,l}[ n + n*(uzl] ;

onde
_ 1
T(n,0) = -
. v C(n,0) [.Do + D ]
' 1
T(p,1) =
v Clp,1) [ p° + D~ ]
No caso em ‘que s = -1 , obtemos a recombina¢ﬁo através

dos "Dangling .Bonds"'nas transi¢des D° ¢«— D*

t(n,*l][ p + 'p*(-uz}] + t(p.O)[ n +r’1*('-"1/2)]
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- onde -

o oT(n,-1) =

| r(p,f)] =

' Desse modo, a taxa de recombinagio total através

dos - "Dangling Bonds" ¢ determinada pela soma das taxas de
. .. : . ) . . ” . 0 : +

recombinagdes que. ocorrem nas transicles D ¢— D e

p° D"

-R[; = . U'{l'/z). S+ Ulas) ' (3.52)

que' .é uma pérceia do pfocesso de récombinac;ﬁo no sérriicondutor.
amoffé._ an'si(.i'e.ra.md-o que ‘a densidade totai de "Dangling Bonds"
~tem ._uma..' distribuigio Gaussiana, - a recombinat;éo total serd
obti_da integrando .a equagio (3.52) no ir_i_tervalo do pseudo-gap

[ E’v_’ E, ]...
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CAPITULO IV

' ANALISE NUMERICA UNIDIMENSIONAL DE DISPOSITIVOS
SEMICONDUTORES  AMORFOS

Neste éapitulo vémos descréver os métodos
numé’r‘icos ut_iliz_ados na discretizagio e liﬁearizagéo do mo_delo
- matematico _paré dispositivos semicondutores amorf os, q;.le é
cc;nstituido por. um sistema de equagles diferenciais néo
lineares écopladas com condiqﬁeé de contorno. Na implementaqﬁo
computacional ﬁtilizamos_é linguagem de.pr‘ogrémaqéo FORTRAN 77
'.p_ar‘a-_micr‘p.—com.putador.'es IBM—PC Cbmpativeis ) poden_do fambém
ser u':ci_lizado o sistema VAX / VMS - 785.

i_nicialmenté_ vaf_nos : aha!isa_r o problema er'nr_
eduilibrio térmodinarﬁico para. uma -estrutura n+—i—p+ de
sili'cio. ai_npffo _hidrogenadb, atraveés (ja. equagdo de Poisson ndo
linear. A _solu:;é'lo de equilibrio fermodinémico sera utilizada.
- como . aj:moxima_céo' inicial ~para  © | problema em regime
estaci_oné_rio; que € cqﬁs_ti_tliido pelas .equac;ﬁes de Poissbn,
continuidade de elétr‘or_iéf‘:_cbnﬁnuidade de lacunas.. -

0 método de diferengas finitas centrais ser4
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_utilizado : na discretizagBo das. equagﬁes diferenéiéi"s; e 0
sisfema algébrico ndo linear obtido serd linearizado pelos
rﬁétodés de Newton, Newton com redugic de norma -e uma
modif icacdo d_6 método de Newtoh proposta por Brown e
Lindéay [l-]. | ” |
No trabalho de Brown e Linasay a modificagdo do
métode de Newton .f.'o'i descrita para o problema em equilibrio
termodiné&mico, isto é, na linearizagdo do sistema algébrico
. ndo linear pro'\feniente da discretizac8o da equagdo de Pqissor1
‘bidimensional para dispositivos semicondutofes_ de silicio
c_r‘istalinq. - | | |
:'Refzeﬂtementé. o livro publicade por Snowden [26]
__ possui um re’sumﬁ e r‘ef.'erénci'a.s'dos inétodos de discretizacdo e
_linearizaqﬁo' do siStema f:om'pleto equagfes de transporte, .que‘
deéc_:re_vem as caracteristicas fisicas e elétricas dos
dispositivos | semiéondutor_‘es_ dé'_ silicio cristalino, utilizados

nas duas Gltimas décadas.

4.1'MODELO MATEMATICO
As equagﬁes basicas qué descrevem ©0S Processos

fisicos e elétricos nos dispositivos semicondutores’ amorfos,

sistema completc de equagBes diferenciais, unidimensionais e
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normalizadas de acordo com a tabela 1.1, s8o as seguintes

Equagao de Polsson

- d%u

‘,“ "'"'"_"'_'2'_ = P{X:U,¢n-¢

) (4.1)
- dx ) tot P

- Equagao de Continuidade de Elétrons em Régime Estacionér[o

. dl
n

% = R(X,U,Q"n,ﬁbp? - (:."v(x}. _ :(4,2)

E'qua'c;glc:i de Continuidade de Lacunas ém Regime Estacionario

dl o _
% = Gix) . | R_(X’U’¢r_1’¢p) S 43

'EQUAgEESSDE TRANSPORTE -

Densidade de Corrente de Elétrons

.Jn(X} = = M-n n(x) ~dx i (4.4)

- Densidade de Corrente de Lacunas -

_ PR _d¢p o
.Jp();{) = -qu.P_p_{x)T—_ ' (4.5} __
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e as’ 'Relaz;aes de Boltzmann

n(x) = EXP(Ux) - ¢ (x) ) (4.6)

plx) = EXP($.(0) - Ux) ) 4T

.As__ equagBes . (4.1)-(4.7)  bem ‘como as #griéveis
estdo def in’i&as no capitulo 1. As equaéées diferenciais estfic
forn‘_iuladas. nas Seguintés .variévéis : potencial ele’;rpstético
(U ciuas_e'nivel .de Fermi ‘de '._elé.tr'oﬁs ( ¢;1 ) e no quase
nivel de F‘er;hi de lacunas ( ¢p | ). A densidade de el.étr_‘ons na
banda de éonduqéo (n)ea dénsidadé de ‘lzicunas na banda de
-valéncia [ p ).sﬁo deferminédés pelas relages de Boltzmann .

Eétamo’s interessados - na simulag¢do dé..estru'turas_.
'n+—i¥p+ s a_ssi..m' vamos prec'i.saf de .condiqﬁes de contorno que
serao impostés nés interfaces = n'-metal e pf—mefal ,
rgpres‘en_tadas pela n@utralidade_ de carga, j4 que as in'terf aces
'semicondutor;-metal forman um contato ahmico_. As condigbes de
conterno efn equilibrie termodindmico ou em polarizagic estio

descritas no capitule L
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4.2 EQUILIBRIO TERMODINAMICO

,A. sitﬁulac;éid ‘de ‘uma estrutura n'-i-p’  em
equitibrio termodinamico & r_‘ealizada_ atrav‘és. da equagdo de
Poisson, que é uma -equaqﬁb diferencial nfo-linear de segunda
ordem, sujeita a cbndiqﬁ.é.s de contorno. Na situagBio de
equilibrio - termodinimico tern.os ‘que a corrente .de elétrons e a
corrente .. de 'laéunas se anulam separadamente e os guase
‘niveis de Fermi coincidem com o nivel de Férmi .( ¢ ), que é
constante em foda a estrutura, Vamos considerar :qb = 0 como
sendo o refefencial para o ' potencial eletrostaticd. Nes_t_és

condigdes, a equa(;é'.d de Poisson é escrita da seguinte forma

tot

- ) _ :
- 9y _ e (x,U) ' (4.8)
2 .
dx tot . :
.onde . p, ., €& a densidade total de carga espacial no

semicondutor amorfo hidrogenado , descrita no capitulo I.
As condi¢Bes de contorno para a equagdoc (4.8), que
"_répresenta o - equilfbrio termodinimico, sfo ir‘npostas '

‘considerando contatc ohmico

0)

”
]

Interface n+'—me¢al (

_ (4.9)
eq

=
0
o
||
cC
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Interface _p+—metal { x=L )
Ux=L) = U (4.10}
eq )
os potenciais qu e U:q s3o determinados pela e_quat;éo
. [ =] - .

_(i_.21)', descrita no capitulo I

.Va.t:'nos ﬁtii.izar .um esquema de diferencas finitas
céntrais,.patfa '1.11.na. partigdo qualquer do dominio [ O, L ] na
discretizagic da equagiio de Poisson n&8o-linear (4.8). Um
- esguema de diferen(;.as finitas com trés pontos, para ﬁma rec_le.

nio uniforme, ¢é tradicionalmente utilizada para. aproximar a .

2

segunda derivada com uma ordem de convergéncia de h1

. (_. Carnahan [3] e Mitchell [16] )

AU = ¢« U - LU + & U (4.11)
"1 1 -1 [ T T S .
onde-
a« = S (4.12}
1 hl_l( hl_l. +h )
+ 2 .
0 = (4.13)
i hjf hl. + h.1~1 )
o _ | 2. :
@ = B ‘ (.4.1{4)

Utilizande a 'aproximaq.i"io (4.11) na equagdo (4.8} ,

ternos_" a seguinte _discfetizacio para a equagdo de Poisson
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p”'(xl,Ul) _ (4.15)
tot

i
>
c .
n

para i = 1,2,..... ,m , sendo X e o5 contatos

X _

o {m+1)
semicondutor-metal onde impomos as condi¢Bes de contorno de
Dirichlet.Desse modo, temos um sistema algébrico nio-linear

proveniente da discretizaqﬁo da equacdo de Poisson
FU) = 0 . o (4.16) -

as componente da fungio F : R™ ——— 3 R™ 'sdo descritas

por

fl(Ui-i’Ul’Um) = AIU. + ptf,fl'ull [4.17)_

onde
U=(,..U)Te RO
. 1 m _

F = (fl',...,f ]T E. IRm

m

'_ Utilizamos o método de Newton para linearizar o

'si_stem_a algébrico (4.16). Assim, temos que

Uttt = -RUY)  @as)



Ukt = Uk o+ au®tt © o (4.19)

para k = 0.1,2,..... , U° sendo uma aproximagdo inicial, J
€0 Jaébbiano Ae F, que & u.ma matriz tridiagonal. D.essg r_nodo,
a. cada itér‘ar;éo de Newton temos que resoiver um sistema lipear‘
tridiagonal.

| ) 0 métbdo de Newton , é'plicaab ao. sistema algébrico
-nﬁo~iinear pro{reﬁiente da discreﬁzac;ﬁd do equagio de Poisson
para uma estrutura n+—i_—p+_ de semicondutor amorfo
hidrogenado , & muito sensivel com respeito a. apfoximéc;ﬁo
inicial . Assim , vamos ‘também utilizar o método de Newton: com:
controle de pé.ss§ ( Ortega (18] )
k

vt 2 U

v o AUFT  {4.20)
_ k+l . _ -

para k = 0,'1,2,... , uma apr'oxima(;a‘io inicial UO', onde AUk+1- é
a solucdo do sistema “linear (4.18) e akﬂe (0,11 escolhido
convenientemente, a cada iteracio, de modo que

' k+l
)

R U = FLU%) 42

.'O método pfoposto .pcl_nr ..Br_own e Lin.dsay [1] tem um
coﬁtrole de passo. mais rigoroso do que o método de_ Newton com
Cr..)n.tl.‘ole de ‘passo , com o Qb\iei‘ivo dé nfio exigir muito da
' -apr_o:x.imac;ﬁo :_inicial . No método proposfo por -Browri':"a corregio

em cada iteragic ¢ dada p_br
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Uttt = Ut e ecattty (4.22)

para "k = 0,1,2,.... , com U’ uma aproximacgio inicial , onde
MJ‘“rl & a solugio do sistema linear (4.18) e a funcio @ |

de controle de passo , ¢ descrita da seguinte forma :

(4.23)
k+1 kel | - '
AU oo AT s
' ket el ke (M8 1Akl _
8l AaUT ) =4sgn( AU Y AU |, 1< au | <37
sgn AU dia( | auf™ | ), | AUl | = 37

" A fungfio @ determina um controle de passo ndo-linear em cada
'bomponente,'com -0 objetivo _d'e_ manter a (k+1]_-ésima aproximaqéo

mais proxima possivel da regifio de convergéncia.

4.3 ANALISE UNIDIMENSIONAL DE CELULAS SOLARES -

A simulagfio de uma célula solar, de um diodo, de

) . . - .. - . . +‘ H +
semicondutor amorfo hidrogenado com uma estrutura n -i-p &
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rédliiada‘ " através - do 'sf'isi:ema ~de  equagles dif e'r-'en'c_iais .
(4.1)-(4.3} , sujéitas_ a condicBes’ dé contorno_'de. Dirichlet.
Térn_os a .s'imu_lac;.ﬁ'o .de um d.iodo' { corrente de escuro ) no caso
eh que G{x) .=. o, ..lsto &, né.or ff;mos a geraglo de p'argg
éléfrons-lacunas.'pela absorgdo de fétons .

As cond_l;;_ées de Qor;torno_ s#o impostas considérando )
qué a'.inte'rf:ace semiéoﬁdutof-metal f.orma um contato Shmico .

isto & , neutralidade de carga e equilibrio termodinamico :

. Int_erfacé _ n+—meta_l (x=0)

’. (4.24)

o0 % = .0_}_ =4 (4.25)

'¢pl( x=o.._1 = ¢ o - -(4.26)_
..I,_.l?'e';-face p%-_-_.r.ne'!_:az '(.-x =L )

ux=1) =t 4 Uext )

p(x=L) = ¢ " U, (4.28)
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- o L . . e
os  potenciais - U e U sdo determinados pela equagdo
. © eq eq R

(r21n , u_, ¢ é tensio externa aplicada e ¢ ¢ o nivel de
_Férmi do .equiiibrio termodinamico . No caso da ‘célula solar
. qgéndo Uext =0 temos '.a.' ;:ondi(;éo de curtc.:-circuitol( Jsc )8
e para o diodo recairﬁos ._na situagio de equi!ibrib
'te'rn.)odinam_ico. | |

'Va..mos utilizar um eéqﬁema de dif erenz’éas finitas ,
‘para urna pa-rt.i(;éio qualquer do dominio [ 0o, L ], na
diséretiz_aqéo | do _sisfema de equages diferenciais (4.1)-(4.3).
A eqqa-c;é.;)_ _ae P_oiséoh | & discretizada. pﬁr um esquema_ de _
-diferenga’s 'f.initaS' .c_en.tx;a.i-.-;.-’ .(4.iIJ.. As _equaq_ﬁeé dé-
continuidade .de ‘elétrons e lacunas -s%-io discfeti'zad.a.s por um
.. -ésquem'a de dif‘ érenqas finitas, com ;llma' ordem- de'.c_o'nvérgé.r_l'cia.
de h? , qué utiliza o ponté-'m'édio da par't.i(;io .

Desse modo, te'n_l:o.s a seguinte discretiiac;f—io para a

equagio de continuidade de elétrons

tel/z J 1-1/2

yirvz -
= . = R -G (4.30)
X - X i .
t+1/2 1—1/:2_' )

A densidade de corrente - de elétrons, Jn , &
calculada no ponto médio da partigdo, _utilizando um esquema de
diferenigas finitas centrais na discretizacio da equagio de

_transporte (4.4). Assim temos que
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. . n_+n ¢ - ¢
J1+1/2 = :+1. .1 - n 'n (4.31)
n n 2 X - X .
. . i+1 1
1 1-1 .
n +n ¢ - @ L
J1—1/2 = o | i-1 n n (4:32)
n “n 2 :\:l X, :

' a densidade de elétrons na banda de conducdo ( n } ¢ dada pela
relagio de Boltzmann (4.6}, De modo 'a_na'l_ogo, temos a

“discretizacéo _"_da equacio de continuidade de lacunas * :. -

i N

i+1/2 1-1/2 _ B o
P P = G -RrR' . (4.33)
X - x i i
1+1/2 Ti-1/2 ,
‘A densidade de corrente de lacunas, Jp , &

calculada no ponto médio da particio, utilizando um esquema’ de
diferengas f initas centrais - na discr‘e_'tizaqﬁo _ ﬂa equa(;é'\ol de

transporte (4.5). Assim temos que

' - 1+1 ! _
o P p. ¢ - .¢ . '
R PP\ L S SR -/ P (4.34)
P 'p . 2 X g X _
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p, + P T o
] = -~ 5 1-1 P 'xp : (4.35)

a densidade de lacunas na banda de valéncia é dada pela
relagsio de Boltzmann SO
A equaqéo de Po:sson € discretizada utlllzando 0

esquema (4. 11) assim obtemos '

Cod ' _ '
- AlU = ptifi'_u r¢nb¢p} . (4'36)

A discretizagiio da equago de continuidade de
“elétrons dada por (4.30) nos fornece m equagBes , que vamos.

‘denotar da seguinte forma
ne G-t e 1 1 1 RS R VS S
fle U .¢n,.U v by U ) = 0 (437
a dlscretlza(;ao da equagdo de contmuldade de lacunas dada por
(4.33) nos f arnece mais .m equagﬁes , denotadas por

LU g el Ut gl Ut gy - 0 as

de modo analogo, a di_écretiz_ac;&o da equagio de Poisson nos -

fornece mais m equagdes , denotadas por
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'f‘i’('_U“1 : ¢:l , ¢ ) = o (4.39)
para. i = 1,2,3,.._.’.m ; com X . e X _ - 0s contatos
) . . [+ m+l . .

semicbndutor—met'al onde .impomos as condigdes de contorno de
Dirichlet .

| Desse mod.o_t_emos_:l.im sistemé algébrico néo—l'ineér .
_ formado .pe_la_.s equaqﬁeé. (.4.37];(4...’39)_; com 3m incégnitas e

" 3m equagBes

F(X) = 0 ©(4.40)
onde .

X (ol U e, ™ U™, )T e R (44D
U R A e
Fe(f™, 9,6, o, , %, P e R san
1 1 1 m o m . m .

As equacBes e as varidveis foram eﬁuiﬁeréd_as de
' modo que  a matriz :Jacobiana p'oé.sua' a menor banda possivel.

Obtemos uma soluqao aproxlmada para o sistema
algébp'ico' .n-éo_’imear (4.4_0] pelos métodos de Newton, Newton .
com c_onffoie dé' passo ¢ 'Brown e Lindsay,__ descritos né.
secdo 4.3 . A escolha do método estd Intimamente Trelacionada

com a qualidade da aproximag&o inicial. .
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4.4 ASPECTOS COMPUTACIONAIS

O esquema de diferengas finitas foi utilizade na
disc_r‘et_iza(;ﬁb do problema em equilibrio termodindmico e no
sistema completo de equagBes de transporte, motivado pelo fato
do probléma sef‘ unidimensional e as condig3des d.e contorno do
tipo Dirichlet. O uso do método de relementos finifcos' ndo sefia_
ju_s.tif icavel, porque o tipo de nfo linearidade do - probiema
aumentaria a sua compiexidade corhputacional;

O problema apresenta interfaces n-i e p-i,
com n' e’ pf.‘: as regides altamente dopadas e. i a regido
intrinseca, ond;a_ solugdo tem uma variagfio muito grande :
Nestas interfaces utilizamos uma malha. mais fefinada com © . .
ob_j'etivo cie_ .n.lelhorar .a. convérgéncia e zobtermos a ?récisﬁo
desejada . As regides a serem refinadas e o numero de pontos
em cada regifo, | séio._ det_erfmir_lz.tdas através de um arquivo de
.dados. | |

A .linearizéﬁﬁﬁ _'&o sistema algébrico n#o-linear,
proveniente da diséfetizaqéo .da equagdo de Poisson, produz um
sistema élgébrico linear cuja matriz é tridiagonal. A
resolugfio do. sistema, em cada iteracdo, ._é feita por
decomposigio LU sem pivoteaménto. 0 fato de usarmos. uma _
decom?bsiq&o LU - sem pivotear.nehto._tjﬁo afetou a convergéncia
do método de Newton. | |

Consideramos uma fungfio linear, satisfazendo as
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cdndiqﬁes de contorne, como .apr.'oxi.ma_tq'&o inicial 'pai‘é o
.potencial eletrostético no equilibrio _termbdinar_nico.. '
Obtemos uma sohl(;éq para ¢ 'sist.ema aigébr‘icd ndo

{linear (4'.4(.)), proveniente da dis(:r_‘etizac;ﬁd cio sistetma.
Cbmﬁleto de equagBes de transporte, pelos lmétodos de _N.ewton.
Newton com controle d.e passo’_ e pelo método proposto por Brow.n
and Lindsay. ‘A eficiéncia de cada um desses métodos depende da
apr_o’ximaq&o iﬁiciai. No caso em. que tivermos uma boa
aproximacio inic_ial o método de Newtcn com contrble de passo ¢
o Imais eficiente. Em geral nﬁo'temos L'l'{n:a aproxima.t;&o- inicial; :
razoavel e p‘éra esses problemas o método de Brown—Lint;ls;éy se
I_iloétrou b_ast'anté eficiente . |

| A ]iheax_‘izaqﬁo do sistema '..'(4.40). _'-pr-odtlxz.' um.
s.istema li_I.l'eEI..I‘. cuja matriz é de baﬁda 9. A largura da banda;_
dépende .da' e.nu.i_;lgraqﬁo. da's variaveis discr:etas. A ¢nﬁm’éraqﬁo
dada. por (4.41). foi a que fofneéeu a ﬁlenor banda _possivél.'
De_éenvolvemos uma rofina para a decompos:iqﬁo LU  sem :
pi\;btéaménto_ . ai‘inéz;nando sdm'ente a diagonai. princi.pal, as
diagonais inferiores e as diagonais __sﬁperiores. .As'..sim temos um
'pmcgdimento .ef iciente do ponj;o. de vista de _meno'r'" esf‘orqo
.con.lputacionai e pouca reserva de meméria .

| " No -caloulo das densidades de elétrons aprisionados

) e de lacunas

nos estados de  caudas  tipo aceitador n,

apri'sion'ada_.s nos estados de caudas tipo doador -'I('"'pt ) temos .

gue utilizar um método de integragdo numérica , que' deve ter
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uma boa precisio com o menor esforgo computacional possivel.
Vamos considerar uma aproximagéo para a densidade
de elétrons . aprisionados nos estados tipo aceitador ( n, )

descrita Iﬁof‘ (2.22) , da segui'nte forma

E . . E

_ . c c _
n(x) = J f,(E) g,(E) dE - = J £ (E) g,(E) d; {4.43)
E %

v

_ onde g, 'é_densidé.c‘:le “de .esta.dos tipo aceitador 'dé.da pof

(2.23). Fazendo a mudanga de varivel

E - E

* .
E = LA—

A
obtemos
co: . .
. _ ‘ * * *
on % E-g fA[ EC'-' EA E )exp( - E | } dE {4.44)
_ 0 . , ,

De modo analogo, consideramos_uma aproximacao para
a densidade de lacunas aprisionadas nos estados de caudas tipo )

doacio_r' [_pt ) descrita por (2.24), da seguinte forma :
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‘E
v .

R

P, = J (1-18)) gE) dE

E
c.

. U .
2 J (1-1(E))g(E) dE  (4.45)
E

. ¥

~ onde - g, ¢ a densidade de estados tipo doador dada por

(2.25). Fazendo a mudanga de varié.vel

obtemos

0 .

T ED & ax J (1 -_-_fD( ED E + Ev.-) } exp{ -E JQE (4.46)
. 0 o :

As integrais (4.4'4} e (4.46} ° podem ser

escritas da seguinte forma geral

(03] : ’ —

. (0, )} = J glZ) .'exp( -Z)dz (4.47)
_ o _ _ |
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Podemos obter uma o¢tima aproximagdo para a
integral K 0, w ) “com pouco esforgo computacional,
utilizando " uma regra de quadratura de .  Gauss-Laguerre

{ Carnahan [3] )

k-
Z ArglZ) (4.48)

i=1

R

(0, w)

onde os. Zi s80 0s zeros do polindmio de .I..aguerré.de grau k
e os Ai | s3o0 os pesos da regra de quadratura. Esta rggra é
mais eficiente que a quadrétur'*a 'de. V_Gaus_s-Legendr‘e par.‘a'
aproximé.f :;1 ihtegrai K Ev, Ec ). 0 terrﬁo de'.recombir.lat;io
a.travé_'.s dos estados de caudas gxppngﬂcia.is.'[.'._Rt;il ) também é
'dés'critd_ por uma ihtégr_al' da forma (4.47). - Utilizamos ._10
pontos de inte'gréq&o no QUadrafuré de Gauss—Laguerre'. |

As densi_dadeé : dé _ D-estados  carregados
positivafnente ( D’ ) e . .de : D-eétados " carregados
hegativamen_te (D ) sa’io.'descr‘itas por 'integ'r'ais- que de um

modo geral sio escritas da seguinte forma

D(_Ev ! Ec ) =
. E :
- Diotal © -(E-EV] .
= J F(E) exp[ 5 ] dE . (4.49)
sV e B o
_ v
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" Consideremos * uma apf‘oximacﬁo' para -DiEV’E.C) da

.Seguinte forma -

Dtotal

BV'n: . -0

1l
) .
- 2
[
@ o
8
=]
| —— |
™
&)

considerando a mudanga de variavel

N
i

obtemos

=2
t
m
IR

1

53]
J G(Z) expl ~ Z°) dz

U =00

]

100

-(E-E)
: ]dE

(4.50)

(4.51) -



Calculamos uma aproximagdo para a integral D(-w,m)
utilizando uma regra de quadratura de - Gauss-Hermite

{ Car*nahan[.Sl ). Assi_m, temos que

- k -
ID(-w, ) = Z A G(Z ) O (4.52)

i=1-

onde os .Z.i sfo os zerbs de polinémiq de Hermite de grau k e
os Ai éﬁo 0s pesos da regra de quadratura. A regra de
._Gauss_—Hefﬁite, neste caso, é_ mais. eficig_ante ciue a regra de
'_ Gauss-Legendre aplicada na 'qproximaqﬁo da integral D{EC;EVJ. ) 7 -'
termo ._de recombinacio através dos "Da.ngling Bonds" - (. RD }
famb_érﬁ pode ser 'descrito por uma_integr'al da forma (4.50}
 fazendo uma mu.d'an.(;a de vériavel conveniente. Utilizamos | 10
pontoé_ dé ihtegraqéo na quad_r'_at_ur'a de Gal'lss—Her_'mi.te..
| Neste -Icapitulo_ _'_désc:revemd's os esqﬁerﬁas de
dif’ erénqas finitas ﬁtilizadds para . . di.scfe_tizar .o_ -problémé; em
equii’[br__io t.e'r'mod_in'&.mi_co e em régirﬁe éstacionafio. A andlise
_ uni.dirﬁénsiﬁﬁal,_ isto_- é, @odelb .u:nidimex.lsio_nal, representa de
maneira ade_quéda ésfruturéé onde'. a .regiﬁo ativa esté.'er_xtr'e os
contato.s. ahmicos péralelos, € su'a'-"espessura ¢ muite Ihenor_ .que
o diametrqzdo dispositivo { Snowden [26] ).
‘A necessidade de considerar uma malha  mais
-_'refinada ~has interfaces n'-i € P.+-i, __oride - temos ﬁma |
' variaqéd mais '.rapi'da das soiur;ﬁeé, é ?par'a gaf'anti.r. qﬁé a

condigdo
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o  2kT : :
s -0 0 — ' (4.53)

.'se‘ja satiﬁfe{ta . No c'aso. em que a condiglio (4.53) ndo se
cumpré poderﬁoé_ obt_er_ valores negat'ivdé' para a densidade de
elétrons | n ) e para a dénsidade ae lacunas .( p.) , visto
que dependem exponencialmehtg’ “do botencial elétrico (U). A
condigio (4.5_3) estd demonstrada no tf‘abalﬁo de. Scharfetter e
_Gumr_nel' [23] .. | |
0 ‘método de Brgwn-Lind'Say f‘bi_ propds;to para © |
pr‘obierﬁa_ em .:..Qc.ll.l.illbl‘.i.o ‘t'érinpdiﬁénii_c.:'d, _aﬂali;s; numérica da
' equacio de Poisson - néo-line’ér. No ' nosso trabéiho utilizamos o
método de Brown-Lindsay para o problerﬁa .em regiﬁle.
és:féciq'néri'o, anialise nUméfiCa “de _célulé_ts sol.ar.es de silicio
~ amorfo h:ildrogehédo, e obtiver_hbé _eicelgntes resultados de -
(’:pnv.er'géncia | para varias aprbkimat;ﬁes i_ni-;:iais; :
| 0 ﬁlétodo df" dif erehqéé f.inita_s centrais se ‘'mostrou
:mui'tb' _ eficienfe .para :apli'cac;'ﬁés na simulagic de dispositivoé
'se.mi.(';dr_ldut_qres: amorf os_; Ijo ponto de vista _c'ombutaciona!_. é um
método que possui pouca cbmp;exidade, corhparado 'por. exemplo -
‘com 0 método de elemetos f initos .
| | _Os métodos de Newfon' e Newfcn com reducdo de norma .
'q'.ue pdésﬁem .conver‘géﬁcia qdadrética' ( Ortega {181 ), se
moé'tb'aﬁli: baéta:r'lt'e sénsiveis com relacio 3 ._aproximat;ﬁb inicial.

ASéim_' o método prbposto por Brown e Lindsay foi uma
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alternativa conveniente, _0 -calculo da matriz ‘Jacobiana para a
- fungdo F definida por {4.37)-(4.39) & muito dificil‘ e de um
grande custo qdmputaciohél. Este fato poderia s.ugerir' a
aplicacdo de algum método da familia Quase-Newton. Porém
teriamos uma. diminui¢do, - da . tHo reduzida,. regiﬁo de
con\;ergéncia. Isto .poderia c.iifi.cu}tar a escolha da aproxjma¢ﬁo
inicial ou até mesmo n3o obtermos comfergéfncia.‘ | |

Os elementos da matriz Jacdi)i;sma séo Calculé&os de
f‘omﬁa discreta por dif‘ereﬁqas finitas, o cfue'tcbrna aihdé maior
o esf o.rco computacioné] . Podemos dizer que todo custo
computacional, na .sillnuiat;ﬁo _de" dispositivos ~semicondutores
amorfos, estd no célculo dé ‘matrlz Ja;:obiana e nos méf_odc_; de
quadraﬁiras.

A impleméntaqéo 'computacional é compativel com
micbo—éofnpﬁtador IBM-PC e com sistemas VAX 4 -.VMS_ — 785.
Utilizamﬁs a lir_xg’uagem de_ 'j)rogramaqﬁb _ FOETRAN 77 _
estruturada. O tempo de CPU para o béﬁ.i_culo de um ponto da
curva caracteristica I x V- de uma célula solar, bara um
mic'ro—cbmputador‘ IBM-PC / 'XT_ com co~processador 'r_natema';ico
8087, & em média de 270 sec. Este teﬁlbo correspoﬁde,_ em
géra_l; a uma média de 6 'iteraéﬁes de Newton onde exigimos _

que o erro absoluto e o r'ésidﬁo_ sejam inferiores a 1074,
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CAPITULO Vv

ANALISE UNIDIMENSIONAL DE CELULAS SOLARES DE
SILICIO AMORFO HIDROGENADO

_ Alguns dés’ parametrqs fisicos que descrevem os
materiais semicondutores amorfos hidrogenados nfo sio bem
conhecidos.. Por exemplo, a 'mobili.dade dos portadores de
cargas, a densidade de es’tados localizados no pseudo—gap, as
secgbes de. capturas para os port_adores de cargas nos estados
das caudas e nos "Dangling Boﬁds", sdo todos determinados
experimentalmente com um certo grau de incerteza.

G objetivo do desenvolvimento de simuladores
numéricos é.a facilidade de escolha dos parametros fisicos e a
analis.e do comportamentce do material Semicondutor a-5i:H ou de
um determinado dispositivo ( Diodo , célula solar ,7 etc ) em
f unc;e':-io. dessa escolha.

Nossa preocupagdo nio é de. fazer uma investigagdo
exaustiva dos valores_ desses parimetros fisicos,. mas sitnm com

algﬁmas simulagSes de fotocondutividade e da analise dos

104



principais’ pafémetros que caracterizam as células 'solares,
compfovar a validade dos modelos fisicos e matematicos
desenvolvides nos capitulos I , II e HI, Além disso
verificar a qualidade e a eficiéncia da andlise numérica do

. modelo matemé&tico, bem como da implementagdo computacional.

5.1 FOTOCONDUTIVIDADE

'Os ‘semicondutores . amorfos, particularmente o
siticio amorfo hidrogenado, passaf‘am a ter recentemente varias
aplicagbes f‘étoelétricas devido a sua gf'ande sensibilidade a
luz. -As propriedades de f otoco_ndutividade,. mudanga da
condutividade do semicondutor pela absorgio de luz, dependem
essencialmente da densidade de estados localizados no
p..seudd—gap, e dos mecanismos de recombinagio dos portadores de
carga f‘otogefados neste material. A taxa de recombinagio é a
soma de trés componentes distintas, a saber : recombinagdo

. através dos estados de caudas ( R ), recombinacfc através

tail
dos "Dangling Bonds" ( RD ) e reconibinaqﬁo através de estados
discretos devidos A& ionizacdo de impurezas doadoras ou
aceitadoras  ( RSRH ). Os mecanismos de recombinagdo no

semicondutor amorfo estdo descritos nos capftulos 1, 1I"e I

Os parametros fisicos que caracterizam os
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mecanismos de recombinagfio nfio sdo.conhecidos com precisdo,
estdo sempre dentro de um detgf‘minado intervale. O modeio que
descrgve a- recofnbinaqﬁo- no sémicondutor amorfo é muito
sensivel a. parametros fisicos, tals como secgbes de capturas
dos portadores de carga para os estados localizados tipo
doador e tipo ace-_itador .

Vamos utiliiaf o estudo da fotocondutividade em
fung8o da intensidade de iluminagdo, e consequehtememte (o]
~processo. .de recombinagio em fungdo da intensidade der
iluminagdo, para uma analise inicial do compc_)rtamento de uma
célula. de silicio aniorfp _hi-df‘ogenado ( ;':!.;-Si:H ) etﬁ fungdo dos
parametros fisicos do material, princ.ipalmente das secqéeé de
cap.turas dos poftadores dé carga para oS estados das caudas -e

“Dangling Bonds". -

5.1.1' MODELO PARA A CONDUTIVIDADE DE ESCURO

A anélise.da .t_:.ogd_utividade_do semicondutor amorfp
hidrogenado homogéneo é'. f:jé'ita nas condigGes de équillbrio
termodinamico e neu.tralidade' de carga . O modelo métemético
adotado para a déns_idad_e_ de 'carga espacial foi descrito nos
capitulos I , II. e II . Considerando a. condicBo de

equilibrio termodinémico temos que :
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: +
p(Eo}=.p(EFo)+pT[EFo)+D(EFo) (5.1)

onde EFo &0 nivel de Fermi no equilibrio termodinimico,
O primeiro ‘termo da densidade de carga espacial, &

devido as cargas méveis e as cargas fixas produzidas por

impurezas ;
i ol EFo ) =4q { po( EFO ) - no( EFo'_] + ND } (5.2)

onde

p(E ) = N EXP| | (5.3)
T

€ a densidade de lacunas na banda de valéncia no equilibrio

termedindmico ;

n(E; ) = N_EXP (5.4)

é a densidade. de elétrons na banda de condugdo no equilibrio

termodinamico ;

N = N - N | ~ (5.5)
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é a densidade de cargas fixas provenientes da ionizagio de_
atomos de impurezas .

o) seéundo termo da densidade de c'arga espacial, é
a densidade de carga devido aos elétrons e lacunas
aprisionados nos estados _das .caudas exponenciais, descrita no

capitulo 1II ;

pLE. ) = g { Pl Ep, ) ~ n(E. ) } - (5.6)
onde
.
C _ . .
p‘t(EFol=JgD(EJ[1-f;(E])dE {(5.7)
- _
v

& a densidade de lacunas aprisionadas nos estados das cauda
‘tipo deador localizado préximo da banda de_ valéncia ;
E
c

n(E, ) = JEA(E)fA(E}dE (58

E
v
¢ a densidade de elétrons aprisionados nos estados das cauda
tipo aceitador localizado préximos da banda de condugo.
~ Finalmente o terceiro termo da densidade de carga

espacial tem origem nas cargas aprisionadas nos D-estados,
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descrito o capitulo 1L

I+

D(EFOJ

+ —-—
q{D(EFO) --.D(EFOJ} - (5.9)

onde D+.. é a densidade de "Dangling Bonds" carregados
positivamente € D ¢ a densidade de D—esté.dos carregé&os
negativamente .

A densidade total de carga espacial é descrita em
fur}qéo do . nivel de Fermi do semic_ondtitor_ amorfo homogéneo no
equilibrio tei‘modinﬁmico. | |

 Vamos determinar a p'osi(;'.éo dé nivel ".r:l'e Ferrﬁi do
semicondutor hidrogena{do homo_gén_eo nas condiges de
neutralidade de carga e equilibrio termodinamico * . Assim;

temos que resolver a seguinte equagdo algébrica ndo linear

p (Eg ) = 0 (5.10)
tot . :

Determinamos a éoluqﬁo da equagdo (5.10) pelo
método iterativo de Newton . Obtida a posigio do nivet de

Fermi, a condutividade do semicondutor homogéneo ¢ definida da

séguinte maneira
e -~ 4 [ Fn no( EFO_)' * pp pb[ Ero ) ] (5-10)
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onde “p' e B sdo as mobilidades das lacunas e elétrons nos
estados estendidos das bandas de valéncia e condugio,

respectivamente.

5.1.2 MODELO PARA A FOTOCONDUTIVIDADE

No estudo dos dispositivos semicondutores. afnor‘t‘os'
hidrogenados ¢ importante a andlise da f otocondutividade e t.:l_a
recombinac;éid em fungfc da intensidade de iluminziqﬁo . Os
modelos matemdaticos - adotados - .para a densidade de- .carga
espacial € para o térmo- de .r'ecombinac;ﬁo s#o descritos nos
capitules _II e HI.

. Consideremos um materiai semicondutor amorfo.
hidrpgenado .hompg.ériéo . Para uma luz .unif‘qrmemente_ .absorvida,
.sem a presenga de cambo_ -elétrico intéf‘_no e sob a condigdo ae'
' regime estacionirio. Nestas condiqc‘ies o se'micondutor se mantém
neutro e a_ taxa de geracgdo de pares elétrons-lacunas ( G ) &
igual a taxa de recombinaqﬁqz total { Rtot )'—

| A densidade de .carga espacial ¢ descrita em fungio
do quase nivel. de F'ermi para elétrons ( E? ] e do quase nivel
de Fermi para lg.cunas { E}g ), pois seus _termos dependem da. .
densidade de elétrons. na banda de éonduqﬁo { n(E‘.;] ) e da

densidade de lacunas na banda de valéncia { D(E]g) ¥

o



0l

p (EF.

P =
EP) =
tot

- (gt P n .p - g P
=p(Ep, EQ) + p(Eg,EL) + D(EL,EL)  (512)

De modc analogo, a recombinagdo total € descrita da seguinte

forma

Rot! Ep» Ep ) =
= Ryl Ep o Bp ) + RCEL L ER) + Ry (Ep, EQ) 0 (5.13)

‘Vamos determinar a posigdo do quase'niirei dé Férmi
para elétrqns ( E?. ) e a posigdo do quase nivel de Fermi para
lacunas ( Eg ). para um semicdndu_tor' amorfo hidrogenacio
' homogéneo ilum..ihado com uma luz uniformemente absorﬁda, nas
coﬁdiqﬁes de neutralidade de 'éaréa e regime estacionério.
Assim, temos .que. resblver o seguint'e sistema’ de .eQuaqﬁes

algébricas ndo lineares

r,, . n P . . .

P _(_EF » Eg) = 0 (5.14)
‘{ - tot

R (ER,EP) -G = o0 (5.15)

b, tot F’F
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Determinamos uma solugéo pafa o sistema algébfico

ndo linear (5.14)-(5.15) pelo método iterativo de Newton.
| Obtidas as posi¢Ses dos quase.n[veis de Fermi_ dos
elétrons e lacunas para o semicondutoé;'.. amorfo homogéneo, a

fotocondutividade é definida da seguinte maneira

o*phr-q[un{n_»no}+pp{p-.po}]'. {5.16)

onde

n Eg ) = N_ EXP 3 < (5.17)
. kT
é densidade de elétrons na banda de condugfo ;
. E - EP .
p _ v F
pl Eg ) = N EXP (5.18)
_ kT '

¢ a densidade de lacunas na banda de valéncia i N € p sdo

. ¢l [+] :
as - densidades de elétrons e lacunas no  equilibrio
ter‘modin_amic'o, respectivamente, que s3o determinadas . pela

' equagio (5.10).
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5.1.3 FOTOCONDUTIVIDADE vs INTENSIDADE DE ILUMINAGAQ

A Ia.nélise da fotocondﬁtividéde, em fungio da taxa
de geragfio de pares elétrons-lacunas ( G ), de um material"
semicdndu;cof de _silicio amorfo hidrogenado ~ (a-Si:H)
intrinseco serd utilizada para o ajuste das secgles de
captufas dos porfadores de car‘ga' para os estados das caudas ¢
_.“D_aﬁgling Bﬁnds". A fotocondutividade depende, ndo somente da
intensidade de iluminagfo, mas também da densidade de estados
qué atuam  como centros * recombinantes. Os mecanismos. de
recombinaééo, através. .d_os _estados daé .caudas (Rtau) e através
dos D-estados.( Rn ), dependem também. das caracteristicas dos
estados localizados no pseudo-gap, e secgles de capturas. A
sen_sibi_lidade do modelo cqm' relagio a -éstes parametros f isicos.
vai nos pﬁssibilitar a escolha ‘dos mesmos de maneira
apropr‘iada' .

E um fato e_xpér-imental que ‘a dependénc_ia da
fofécond’titividade { o'ph ) com a taxg de geragdo de pares
“elétrons-lacunas { G ) -'pode ser expressa da seguinte forma

¥

%o =BG (5.19)

onde o parametro y € | 0.5 , 1.0 I. depende do mecanismo
' de"récombine_l(;iio. Se o valor de y estiver préximo de 1.0 o

processo de recombinagic é monomolecular, e para ¥y proéximo
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de 0.5 .o processo de recombinagBo ¢ bimolecular., Esta
classificagéo é ﬁtilizada por Rose [22] e por Taylor e
Simmons [32].. 0 paréjhetro ¥ contém informag3o do processo de
recombinaqéib predominante, . isto €, se o processo de
recombinagdo é dominado pelos estados das caudas ou pelos
"Dangling Bonds".

A .resoluc;éo das- equagles da fotocondutividade
fornece também as componentes da densidade de carga espacial
.em fungio da taxa de geraqéio, isto &, densidade de elétrons na
banda de condugdo ( n ), densidade de lacunas na banda de
valéncia Cp) d-ensidade de e.létror.:s. aprisionados nos estados
das 'caudé tipo aceitador ( n - ), densidade | .d-e lacunas

t

aprisionadas nos estados das '.pauda tipo doador Py ),
densidade de D-estados carregados positivamente ( D )
densidade de D-estados carregados negativé.mente'( D ).

Utilizando a simulaqéo da fotocondutividade para
um semicondutor de silicio amorfo hidrogenado homogéneo,
analisamos o comportamento dos mecanismos de recombinagéo
.através dos estados das caudas e através dos "Dangling Bonds"
em funcdo da densidade de- "Dangling Bonds” e das secgBes de
capturas dd's p_ortadéres de 'carga. nas transiqﬁés p° — D
e | DO'(———;;—w—) D+.

As figuras S.i - 5.3 mostram a taxa de
recombinagdo em fungdo da intehsiciade de -iluminac¢fo, com os

parametros fisicos que caracterizam os processos de
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recombinaﬁc}'ﬁé':l'r_ios estados das caudas e nos D-estados ﬂti’lii:;\dos _
por- Park et al [19], que sio dados nas tabelas 5.1 e 5.2
Podemos observar uma predominancia da recombinaqio através dos
estados das caudas pafa D, ., = 50x 10" ecm™ e para

16 -3 ' - :
otal | = 50 x 10 cm + para taxa de  geragio menor que
aLa, .

10° cm™sec?. A influéncia dos D-estados no processo de

=5.0x 10" om™.
tal - .

reqombinat’;éq é notado somente para Dto
_ Podémos concluir,. com os resultadbs obtidés, que
0s def eitos introduzidos no meio do pseudo-gap ( D-estados )
teriam  influéncia nas caracteristicas - elétricas  do material
.semicondutor- amorfo somente . para dénsidades_ préxirlnas-l a
- 10"7cm™.  Para ;.lma dénsidade - de “"dangling bonds" de
5.0x10°cm™ -predomina a recombinagdio através dos estados das
caudas, me.smo para baixa taxa de geracdo, G & 101_6 cmwase{c_l;
Essés f a;os' sdo .c;:)nseql.xénqias dé pouca eficiéncia de captura
dos . "Dangling Bonds" devido que as-: secq6e5. de capturas dos
portadores de carga nas transiqb‘eé D°——— D e
D.0 — D+. sdo menores que as secgdes de capturas dos
portadores de carga nos 'fespectivﬁs estados das caudas
éxpon‘enciaié. |
As células solares de a-Si:H. em condigbes
normais de operagio, {luminada t':c;m o espectro solar AM 1.0
gi'obai.. | possui na regido ativa ('_semicondutor a~Si:H
intrinseco ) uma taxa de geragio de pares elétrons-lacunas na

22 21

faixa de L5 x 10°° - 2.0 x 10° cm sec” ( no sentido da
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iluminacdo ), como ilustra a f igura 5.4. Nestas condicBes de
ilumina(;’éo_ e consiaerando os parametros escolhidos por Park
et al [19}, pode ocorrer que 08 parametros qué caracterizam o
desempenho das células solares sofreré uma iﬁf‘luéncia somente
dos estadﬁs das caudas eXpon_enciais, ndo sendo afetados pelos
"Dangling Bonds". Esta situagfio poderid levar a conclusﬁés
falsas da influéncia da densidade de "Dangling Bonds" na

regido ativa sobre a eficiéncia de converso da célula solar.
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DESCRICAO ' VALOR [cm?]

seccdo de captura para elétrons nos ' 1.0 x 10_17

estados de cauda tipo aceitador

secgho de captura para lacunas nos 1.0 x 10*14-

estados de caudas tipo aceitador

secgdo de captura para elétrons nos 1.0 x 10-14

estados de caudas tipo doador

secgdo de captura para lacunas nos 1.0 x 10'17

estados de caudas tipo doador

TABELA 5.1 Secgdes de Capturas dos portadores para os
- Estados das Caudas determinadas por Park [19]

_através das equagSes de Fotocondutividade.
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DESCRIGAO _ VALOR [cm’]

. secgho de capturé para elétrons no 2.6 x 10“16 '
processo de transigdo D — p°
. . -16
secgdo de captura para lacunas no o 1.6 x 10
processo de'tr_‘ansiqéb : D° .—.-—-> .D+
o gl - -17
secgdo de captura para elétrons no 54 % 10
: processo de transigdo p° D_—
L . _ -16
sec¢do de captura para lacunas no . 40x10
processo de transicio p — D°

TABELA 5.2 Secgbes de Capturas dos Portadores para ©0s
Dangling Bonds determinadas por Park [19]

“através das equagBes de Fotocondutividade.
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RECOMBINACAQ #,CM3~SEC

24

23 - '_ o | | | | s
224 - O
21 | . 0

204 0 A
19 - - o
18 - n Al
17 - A

16 1

16

— T T . T T T
16 _ 1 7 18 19 20 21 22 23
TAXA DE  GERACAQ [ #,CM3 SEC ]

FIGURA 5.1 Taxa de recombinéqéo através dos estados de

caudas ‘e D-estados em fungio da intensidade

de iluminagdo com D = 5.0 x 10° em™.
) total

O Rtall ' ' 4 RD

( escalas logaritmicas )
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RECOMBINACAQ #CM3-SEC

24

FIGURA 5.2

23 A gl
' [
22 0
a A A
21 4
O A4
H A
20 E A
19
=
18 - A D
A
17 4 A D
6 A 0
156 -
i
. 14 ¥ ! 1 I 1 r
16 17 18 19 20 21 22 23
TAXA DE GERACAQO [ #,CM3 SEC ]
Taxa de rebombinaqéo através dos estados de

em funcdo da intensidade

= 5.0 x 108 cm™,

AR

caudas e D-estados

de ‘iluminagiio com D
total

OR

tall
( escalas logaritmicas )
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RECOMBI NACAQ *CM3-SEC

16 A

22 : : - é
21 4 . A
20 - | A g
18 A Fal

17 1 A - 0

16 -

14 o

13 - : :
16 20 24
[ #/CM3 SEC ]

1 ¥ }
17 18 19
TAXA DE GERACAO

22

FIGURA 5.3 Taxa de recombinagio através dos estados de

;de caudas e D-esados em fungdo da intensidade.

; : : _ 17 -3
de iluminag3o c.om Dtotal = 5.0 X 100 cm ",

OR

tall -

'ARD

( escalas logaritmicas )
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[ */CM3-SEC ] X 1.E20

FIGURA 5.4 Taxa de geracdo de pares elétrons-lacunas

para uma célula solar de a-Si:H iluminada

com o espectro solar AM 1.0 global.
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As figuras 5.5 - 57 mostram a taxa de
reconﬁbinaqﬁo ‘em funcéo _da intensidade de iluminacfo, com as
secqﬁes de capturas dos portadore_sr de .carga nas tra'nsic_ﬁes
DD e D°c——D" determinadas experimentalmente
" por Street [28] dadas na tabela 5.4. As secgdes de capturas

dos portadores de cargas nos estados das caudas foram

escolhidas de modo que v o, = 1079 em®-sec” e a relagéo

C=o_/ o, = 100, dadas na tabela 5.3. Para baixa taxa de

- geragdoc e com Dmtal = 1015. - 1016 cm™ o mecanismo de

recombinagio é dominado pélos "Dangling Bonds", e para alta

taxa de geragdo com D,“m‘l = lOlscm":3 a recombinagio

através dos estados das caudas & predominante. ‘Para a
densidade de "Dangling Bonds" D_ =5 x 10° e alta
‘taxa de geracio a recombinacio total sofre influéncia tanto
_dos "Dangling Bonds“ como dos estados de caudas exponenciais.’

Com as secgBes de capfuras dos pértadores de carga
para os '.‘Da.'ngling Bonds" determinados por.' Stree_t [28] e., da
forma como esco_lhe'm_os as secqées de capturas dos portadores de
cargé izara os .estadcr.sl das caudas exponenciais, ._podemos
conciuif que ©os parametros que caracterizam o desempenho de
uma célula. solar .de a-Si:H ideal { Dtotal = 1015' -cm_s')
sofrera Linig maior influéncia dos estados das caudas. l5ara
densidades de- "Dangling Bonds"_ ‘na regifo ativa superior a
15 -3

10 cm » podemos concluir que tais- -par&metros serdo

afetados tanto pelos estados das caudas como pélos "Déngling’
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Bonds”. A forma como 0s parametros f Isicoé que caracterizam o0s
mecanismos.de recoﬁbinaqﬁo através dos estados localizados no
pseudo-gap f.o_ram es_colﬁidoé neste tfabalho, nos parecem mais
razoaveis do que a escolha feita por Park et al [19]. Faremos
_ ﬁovas comparagdes entre estes dois conjuntos de parametros,
pela ocasifo do estudo do_ desempenho  das cél_u]as sol.ar-es"., em
fungéio da de'n;c;ida_;.de de "angling Bonds" na _fegiéo af,iva.

A figura 5.8 mostra o comportamento da
f o_tocondutividéde de um semicondutor de silicio amorfo
.hidrog_enado' homogéneo em f unt;'a’t_o da taxa de geragdo (G ) para
D,y = 107 .'e '. 1()1_6 cm's.. A figura 5.9 mostra a
densidade de. "Dangling Bonds" neutros e carregados no a-Si:H
em fungio da taxa .de geracgdo. . Poderﬁos observar que ..a
_condutividéde .do _mater"_ial semidb’ndutor amor;fo é bastante
sensivel a4 luz, '_sendo aumenf_ada de até seis { 6 ) ordens de
grandeza para uma taxa de geragfo de pares elétron-lacuna na
faixa de _1021 - 1022 cm;asec-l_ { que & a faixa de opei“a(;éd

de uma célula solar ). Tal fato justifica a crescente’

aplicagdo dos semicondutores - amorfos na CORVersio

fotovoltaica. Para uma densidade de "Dangling Bonds" de 1015

cm™ obtemos um valor para o parametro v de 0.7 para G e

21 23
[

10 , 10* 1, o que indica uma recombinacio através dos

estados das caudas, com uma leve influéncia dos "Danglirig_

Bonds” ( Figura 5.5 ).
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DESCRIGAO

VALOR [cmzl

estados de caudas tipo doador

secgdo de captura para elétrons nos . 1.0 x 10_17
estados de cauda tipo aceitador
S o _ ' -15

seccBo de captura para lacunas nos 1.O x 10
.estados de caudas tipo . aceitador

" ~15
seccdo de captura para elétrons nos 1.0 x 10
- estados de caudas tipo doador
S ' I -17
secgdo de captura para lacunas nos Lo x 10 :

TABELA 5.3 SecgBes de Capturas dos Portadoreé para os

Estados das Caudas escolhidaé de modo que

: -10 3 -1
vV o = 10 cm -sec

N N
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DESCRICAO : S VALOR [¢m?]

~ secgdo de captura para elétrohs no 1.3 x 10_14_
proéesso .de transicdo - pt — p°
. . - : -15
secgdo de captura para lacunas no 8.0 x 10
proéesso de transigdo _ p° — p*
. : ' -15
secgdo de captura para elétrons no - 2.7 x 10
processo de transigdo 0° —— D
: o : T 14
.secgdo de captura para lacunas no 2.0 x 10
pf‘ocesso de transicéo D —— p°

TABELA 5.4 SeccBes de Capturas dos Portadores para oS
Dangling Bonds determinadas de maneira

experimental por Street [28] .
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RECOMBINACAGC #.-CM3-SEC

148

o4
23
22
21 -
20 -
19 -
18
17 4 A
16 4

15 |

(2

13 ¥

16 17

FIGURA 5.5

T
18

T
19

T T —
20 21 22 23

TAXA DE GERACAO [ #,CM3-SEC]

Taxa de recombinacio através dos estados de

, caudas e D-estados em fungdc da intensidade

de iluminagfio com Dt
. O

O R

tail
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RECOMBINACAO #,CM3-SEC

24
23
20
21
20

19

18

17

16
15
14

13

a | A% O

>3

-y . _. . . ) . A

_ | AA O
- | ' A
- A -'EI.
A o

- | 0

a I i ! . T 1 L
16 17 18 19 20 21 22 23
TAXA DE GERACAO [ #.CM3-SEC]

FIGURA 5.6 Taxa de recombinagiio através dos estados de
, caudas e D-estados em f ungdo da intensidade
' 15 -3

de iluminagio com D =50x 10" cm ",
_ total

E] Rtall V _ A RD

( escalas logaritmicas )
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RECOMBINACAQ #-CM3-SEC

24
23
22 -
21 -
20 -
19 -
18 A

17

16 &
16 4

144

i}

o

13
16

FIGURA 5.7

I 1 | T T T
17 18 19 R0 21 22
TAXA DE GERACAO [ #+,CM3 SEC ]

23

Taxa de recombinag@o através dos estados .de

. de caudas e D-estados em funcéo da intensidade

16 -3

de iluminagio com D = 1,0 x 1077 em 7,

total

aOr ARD

tail

{ escalas logaritmicas )
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CONDUTIVIDADE 1.0HM-CM

h Y.
o

1 F 1 1 I - I
17 18 19 28 21 22
"TAXA DE GERACAO [ #,CM3 SEC ]

23

FIGURA 5.8 Fotocondutividade em fungio da taxa de geragao
para um semicondutor a-Si:H intrinseco

15 -3
A_Dtotal = 107 cm.

16 -3

- XD = 10" cm
) total

{ escalas logaritmicas )
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DENSIDADE [ CM-3 ]

16.8

I T+ o+ 4
_ ++ -+ 4 .
: + + o 0o
a + 4 -+
14.5 - : )
0
o
0 o
14.0 4
i B xx X
X
X
12.5 4 X
%
X v X X
13-0 T 1 [1 I ] 1 I
- 16 17 18 19 20 21 22 23
TAXA DE GERACAO [ #,CM3- SEC]
+ Densidade de D-estados neutros

FIGURA 5.9

X Densidade de D-estados carr‘egédos positivamente
0 Densidade de D-estados carregados negativamente

‘em fungdo da intensidade de iluminaqéo para uma
| 15 -3

." densidade total D = J0 cm

total

{ escalas logaritmicas )
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5.2 ANALISE UNIDIMENSIONAL DE CELULAS SOLARES = - Si :

Vamos analisar o desempenho _de células solares de
a—Si:l—l com un.na estrutura _n+--1~~p+ conslderando um_ modelo
. simples de "Band Gap", is.to é, os trés materiais qué
constituem a estrutui‘a pin  possuem o mesmo "Band Gap" Eg =
1.7 eV. As células solares de a-Si:H, assim feitas possuem uma
baixa eficiéncia de copvers@io devido as perdas no processo de
recbnibina_c;éo ﬁ_a regiéo p+ _ por onde a estrutura . pin | é
iluminada. Uma maneira de diminuir essas perdas é construir
materiais tipo p+ de, silicio_ amorfo com uma determinada
porcentagem de carbonb. Ess_eslniateriais tipo p+ ..plossuem. um
"band gap" de aproximadamente 2.0 eV, Neste trabalho
utilizamos o espectfo sdlar .'AM 1.6 global. Consideramos uma .
camada refletora depositadé gtras do material n+, "c:om um
coeficiente de ref leténcia igual a 0.9.

| Anélisaremcs a eficiéncia de converssio ( % % ),
fator de curva ( FF '), densidade de cor‘r_ente de curto circuito
(1J ],. tensdo ‘de circuito aberto (. 'Voc ) e ‘eficiéncia de

sC
colegdo em fungio da densidade de "Dangling Bonds" ( Dtotal )
do material ihtrinseco ( regifo ativa ), bem como em funcio da
caracterizagfio dos . mecanié'mos de recombinacdo através dos

- estados das caudas.é D-estados, Alguns. parmetros utilizados

na simulagio sfio dados na tabela 5.5.
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TABELA

133

Parametros Unidade n i P
E , ev 1.7 1.7 1.7
g .
N, . N, | em™ 2.E20 2,E20  2.E20
B 7 cmZ/V-sec 20. 20. 20.
up cmZ/V-sec 6. 6. 6,
g em™ ey’ 8.E21 8 E21  8.E21
Amax Dmax
"L _ Angstroms 150. 4000.  150.
E, | meV 27. 27. 27.
E  meV 43.3 43.3  43.3
E, ey 0.85 0.85  0.85
E, ey - -0.85 -0.85  -0.85
E, eV 0.26 0.26 0.26
E, ev -0.14 -0.14  -0.14
U=|E_-E_| ev 0.4 0.4 0.4
x Ty . _
N cm > 0. 0. L.EI9
: em™ LEIS 0. 0.
- cm™ LEI9 - - LEI5 LEI9
total
5.5 Parametros Fisicos para Células Solares a-Si:H



Na  andlise da  fotocondutivldade uﬂllzamos
inicial.mente os parametros fisicos, que caracter.izam 08
processos de recombinagio nos estados das caudas. e nos
"Dangling Bonds", determinados por Park et al [19]. Podemos
observar que a influéncia dos “Dangling Bonds" no processo de
recombinagic é notada. somente para Dtotal =z 5.0 x 1017 em”™>,
- Vamos utilizar esses mesmos par&metros na simulagfo da
caracteristica 1 x V de células solares onde a estrutura
pin ¢ iluminada pelé regido p+ com o espéctro solar AM .I.O
global . |

Simulamos _ trés células solares contendo diferentes

densidades de "Dangiing Bonds" na regido intrinseca ( regifo

atva ) : com D = 5.0 x 10° em™@ . 5.0 x 10 em

tal
e 50 x 1017' cm > » ¢ mantendo fixos os demais parametros

-3

fisicos.  As caracteristicas 1 x V  estdo representadas na
figura $.10. Podemos observar que contrariamente ao esperado a

corrente, aumenta quando passamos de D - = 5.0 x 1015 cm >

total
para 5.0 x 1016 em™. A fotocorrente diminui s6 para uma

densidade de "Déngling Bonds" de 5.0 x 107 em™ Este
comportamento nio & observado expefimentalmente. pois sabemos
que aﬁmentaﬁdo a densidade dé defeitos no meio do  pseudo-gap
temos um material menos. eficiente, |

Podemos observar um comportamento analoge nos

parametros que caracterizam o desempenho das-células solares.

Na tabela 5.6 mostramos'alguns parametros da célula em fungdo
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da densidade de "Dangling Bonds" na regido ativa, A tensdo
de circuito aberto ( V ) diminui quando aumentamos D ,
S oc total
como era de se esperar, devido a diminuigdo da barreira de
potencial na regifio intrinseca. A eficiéncia de conversdoc tem
um comportamento n#fo verificado experimentalmente, pois

aumentando a densidade de "Dangling Bonds" de 5.0 x 1()15

para 5.0 x 1016 c:r‘n_-3 observamocs um aumento na eficiéncia de
conversio de 9.38 % para 9.52 %. A eficiéncia de conversdo

temn um comportamento decrescente como fungldo de Dt g * Como
. . OLA,

era de se esperar , somente quando a densidade de "Dangling
Bonds" passa de 5.0 X 1016 _para - .5.0 X 1017 em™

O comportamento dé.céluia solar fora do esperado
foi originado pela escolﬁa nfo adequada dos parametros fisicos
que caracterizarﬁ os mecanismos de recombinagio através dos

estados das caudas exponenciais e através dos "Dangling

Bonds" .
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FIGURA 5.10 Caracteristicas | x V de Células solares de
silicio amorfo hidrogenado em funcio da
densidade de "Dangling Bonds" , utilizando os

parametros de Park et al [19] .

[ -
0D = 5.0 x 10° cm®
total .
D = 5.0 x 10® cm™
total : _
= 5.0 x 107 cm™®
total o
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| SIMULAGAO DE CELULAS SOLARES |

SiLiclo  AMORFO HIDROGENADO

total

5x10®  5x10®  5x107 o

Pa;‘é.metro.

Jge IMA/CM2] 698 17.68. 15.38
Voo MV 832 8235 7912
Er. Conv. [%] 9.38 | o 952 _ 7.46
EF. CoL. [7] | 84.93 88.41 789
.FIILL FACToR | 072 on 0.66

TABELA 5.6
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Realizamos novas sirhulaqﬁes _Icon'siderando as
secgbes de capturas dos portadores de cargas nas transicdes
p° e 5D e D° e— D" determinadas por Street
[28]. As secgdes de capturas dos portédores de cargas nos
estados das caudas foram escolhidos de modo que Vv O =10-10
em® sec? e a rrelac;z"m C =o /o, = iOO.

Na andlise da fotocondutividade obéervamos que

15

para uma densidade Dtotal = 10° cm® com alta intensidade

de iluminagic a recombinacgdo através dos estados das caudas é
16 -3

predominande {Fig'.5.5), e com | Dtotal = 10 cm a
't.*ecombinaqéd. tem _pﬁrce[as iguais dos dois mecanismos
(Fig.S.?)'. Para baixa inte'nsidade. de .iluminaqéo a recombinacgio
atra;‘\rés dos "Dangling Bonds" & sempre predominante, como era
de se esperar. Este comportamentb da fotocondutividade em
funcdo da denéidade de "Dangling Bonds" mostra uma escolha
.mai.s adequada par‘a. os parametros .f isicos que caracterizam os
mecanismos de recombinaqéo no semicondutor - de sillcio amorfo
hidrogénado.

Com eétes parametros obitemos as caracteristicas
IxV em fungdo da densidade de "Dangling Bonds" da régiﬁq
ativa, iiustrados na figura 5.11. Podemos observar que jé
fotocorrente em fungdo de Dwtal ¢ decrescente, corﬁo
acantece éxper'irnent.almente .

Temos um comportamento analogo para os principais

parametros que caracterizam o desempenho das células solares
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de siliclo” amorto hldrogenado, come llustram as tabelas 5.7 -
5.9. Obtemos uma eficiéncla de conversdio de 9.5 7% para uma
5 .

densidade D = 10 _cm'g_ , que & considera uma Stima

célula solar a-SI:H com uma estrutura simples de "Band Gap".
16

Para uma densidade D,,, = 10 “em™ temos uma
elficiéncia de cbnverséio de 8.2 % , como era de se esperar pois
temos uma regifoc ativa menos eficiente. .F‘ar‘a uma céluia com
mai.s ceﬂtros de defeitos na regiio intrinseca o "Fill Faétor"
també;ﬁ se degrada_, como ilustram as tébelas 57 - 5.9.

Com | os _resultacios' ‘obtidos na '-simulacﬁo da
.f otocondutividade de materiais. .semicondutor.es de a-Si:H
homogéneos {_ Figuras 5.2-5.7 ) e da simulagdo dos pafar'netros
que caracterizém. o desempenho das .células solares ( Tabelas
5..6 - 5.8 )., podemos concluir que o0s parametros determinados
por Street [28] e a -for'mr_-.\ como calculamos as - Secqﬁe,s. de
capturas dos portadores de carga para os estados .de c_audgs sdo

mais realisticos que o conjunto de pardmetros fisicos, que

caracterizam os estados localizados, escothido por Park [19).
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FIGURA 5.11 Caracteristlens | x V  de Gélulag golares do
silicio amorfo hidrogenado em funcio da
densidade de "Dangling Bonds"_ » utilizando oé_

parametros de Street [28] .
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SIMULAGKO DE CELULAS SOLARES
SILicio  AMORFO  HIDROGENADO

2

CORRENTE DE CURTO CIRCUITO [ mA / cm” ] 18.47
TENSAO DE CIRCUITO ABERTO [mV ] 830.79
CORRENTE DE MAXIM_A. POTENCIA [ mA / .cimz.l _14,37
TENSAO DE MAXIMA POTENCIA [ mV ] 714.00
MAXIMA POTENCIA [ mW / cm® | | 10.26
EFICIENCIA DE COLECAO | 7% ] | 82.31
EFICIENCIA DE CONVERSAO [ %] o 9.50
FILL FACTOR o

TABELA 5.7 Parametros de. caractemza(;ﬁo de células solares
de silicioc amorfo hldrogenado, para uma densidade .
de Dangling Bonds de 10 cm ™ e utilizando as
secgbes de capturas dos - portadores determinadas

por Street {28].
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SIMULACAO DE CELULAS SOLARES

SiLiclo  AMORFO  HIDROGENADO

CORRENTE DE CURTO CIRCUITO | mA / em® | 16.40
TENSKO DE CIRCUITO ABERTO [mV ] 808.23
CORRENTE DE MAXIMA POTENCIA [mA /em®]  13.29
T_ENSKO DE MAXIMA POTENCIA A[ mV ] 663.00
MAXIMA POTENCIA { mW / cm® | - 8..81
EFICIENCIA DE COLECXO [__‘2] ' . 182.00
EFICIENCIA DE CONVERSAO | %) . 8.16
FILL FACTOR 0.67

TABELA 5. 8 Parémetros de caractemzaqao de células sclares
de 5111010 amorfo hidrogenado, para uma densidade
de Dangling Bonds de 10® em™ e utilizando as
secgbes de capturas dos portadores determinadas

por Street [28].
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SIMULAGAO DE CELULAS SOLARES

SiLicio - AMORFO HIDROGENADO

CORRENTE DE CURTO CIRCUITO [ mA / cm? | - 14.56
TENSAG DE CIRCUITO ABERTO [mV ] 760.91
CORRENTE DE MAXIMA POTENCIA [ mA /cm® 1 1045
TENSKO DE MAXIMA POTENCIA [ mV ] - 552.50
MAXIMA POTENCIA [ mW / em? | o 5.78
EFICIENCIA DE  COLECAO | 7 ] 7280
EFICIENCIA DE 'CONVERSAO [ %] 5.35
FILL FACTOR 0.52

TABELA 5.9 Parametros de caracterizaciio de células solares
de silicio amorfo hidrogenado, para uma densidade
de Dangling Bénds de 5 x 10'® em™ e utilizando
as secc;.ﬁes de capturas dos portadores determinadas

por  Street [28].
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A 'Simﬁlaqéio numérica ¢ uma ferramenta de grande
importancia péra o entendimento dos mécanismos fisicos que
governam O 'comportament'o dos dispositivos semicondutores
amorfos, -em particular as cétélas solares de silicio amorfo
hidrogenado ( a—Si:H ) A anglise detalhada dos processos
fisicos que det_enﬁinam o desempenho das células solares pode
ser feita através da solugdo numérica  do sistema completo
equagBes -de transporte, isto é,. pofencial eletrostatico, quase
- nivel de Fermi dos elétrqns 'e .quase' nivel de Fermi .das.
lacunas, A parti'r da solugdo numérica obtemos o perfil do
campo elétrico , da densidade de carga espacial, densidade de
corrente de. elétrons e 'd_e lacunés ) recombihacio total e suas
parcelas, isto é, r.ecombinac;ao através _doé estados de caudas‘ e
recombi'nac;ﬁo_. através dos "Dangling ﬁorids". A solugdo numérica
também nos fornece a densidade de portadores de cargas livres,
_.densidade de elétrons aprisionados nos estados de caudas tipo_
aceitador, densidade de lacunas aprisionadas nos estados de
‘caudas tip’io doador, denéidade de "dangling Bonds" carregados
positivamente e carregados négativamente.

.O simulador numérico. desenvolvido neste trabalho, para
a analise de dispositivos semicondutores de silicio amorfo
hidrogenado, se mostrou bastarite eficienter na avaliacio dos
- parametros fisicos que caracterizam um perfeito desempenho de
células sélar_es a-Si:H. Os r_esuitados das secgbes 5.2 e 5.3

mostram que uma escolha ndo adequada, por exemplo das secgles
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de capturas dos centros recomblnantes, podem fornecer um
comportamento ndo observado ekperimentalmente .nas células
solares.

.Os‘resultados das tabelas 5.7 - 5.9 e figura 5.1,
obtidas em .funr;ao da densidade de "Dangling Bonds" da regido
intrinseca das células, mostram que a densidade de estados no
pseudo-gap modif icé o campo elétrico _de.maneira significativa.
O campo elétricé tem uma influéncia direta no d-esempenhc- das
células sqlares' de a-Si:H, pois a corrente f.otai é devida
basicamente a componente da corrente de deriva.

A resolugio das equagSes da fotocondutividade, bem
comgo O caiéulo das caracteristicas 1 x V das células
solares, foram realizadas de duas maneiras diferentes. O
cdlculo da recombinagfio e das densidades dos portadores de
cargas aprisiqnados nos- estados de caudas exponenciais, foram
feitos com é sem os nfveis de demarcagfio. Obtivemos os mesmos
resultados nas duas situagBes. Assim, podemos concluir que os
niveis de demar‘ca;ﬁo fornecem uma bpa aproximagdo para o
mecanismo de recombinag¢do e para a estatistica de ocupagio do_é
estados das caudas exponenciais. Resultados diferentes foram
obtidog por“. Park et al [19] e Gray {ll], isto porque
co'nsider_ar‘am qué os éstados das caudas exponenciais tém inicio
a 0.07 eV abaixo e acima das bandas de condugic e valéncia,
r.espectivamente, ‘e nas faixas dé ‘energia .,,--['Ec-0.07,EcI e

{EV,EV+(_).O7} sdo consideradas constantes.
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CONCLUSOES E  RECOMENDAGOES

Nosso trabalho tem por objetivos | gerais a
gimulagéo numérica de dispositivos semicondutores de silicio
amorfo -(cristalino), tais como : diodo, transistor bip’olar".
MOSFET = e células solares. Matematicamente tais dispositivos
semicondutores sfo perfeitamente descritos pelo sistema
completo ..de equacles de tfansporte, a saber : equagdes para
densidadeé de corrente de elétrons_ e lacunas, equacles de
continuidade de 'elétréns e lacunas e a equagiio de Poisson. O
estudo das propriedades _flsica.s dos .. .materiais- e dos
d.ispositivos semiédndutores a-Si:H ( c¢-5i ), bem como da
énélise numérica especifica para cada um dos mbdelds, 530
partes integrandes dos nossos estudos.

. Aﬁtes de darmos iniciq ‘ao trabalho de tese, isto
é, o estudo dos modelos que caracterizam os. estados
localizadqs no. pseudo-gap e o desenvolvimento-.de um modelo

matematico adequado para  materiais e  dispositivos
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semicondutores amorfos, analisamos v-érios dispositivos de
silicio cristalino ( diodos e células solares ) atravéé de
simulagBes numéricas. Primeiramente estudamdé é teoria dos
modelos  Shockley | paré Junges : n+—p { diodos ).
Simultaneamente f izemcé' a .simulaqéo numérica de estruturas
n+—p de silicio _cristalino através do S_istema completo de
equagBes de transporte.. .A-nalisamos a caracteristicé I xV em
pblarizaq_éio direta, separ_‘ando os mecanismos dé recom_binaqﬁo.
difusio e resisténcia em série. Os resultados das sirhulac;ﬁes
foram comparados com os 'resultadosrdos modelos Shockley.

0 sistema . de equac;ﬁés ‘diferenciais n#o-lineares
acopladas foi discretizado pelo método dos eiementos. finitos .e
o sistema algébrico linearizado pelo método de Newton. A cada
iferaqﬁo do método de | Newton temos que .resolver um sistema
linear tridiagonal por blocos. Desenvolvemos um procedimento
de decomposicde L-U com pivoteamento parcial péra matrizes
tridiagona_is por blocos, com o menor esfor¢go computacional e
pouca reserva. de meméria. As Integrais que s8o necessarias
para o método dos elementos finitos foram calculadas por
régr‘as de quadraturas ;:le Gauss-Legendre.

Em uma segﬁnda etapa, estudamos os modelos para
células solares c-Si com ur'na. estrutura n+—p. A anélise
numérica foi a mesma ufilizada para a simulagdo de diodos,
" descrita acima. Os parametros que déterminam o desempenﬁo das

células solares, isto &, corrente de curto: circuito ( Jsé ),
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tensdo de circuito aberto ( voc. ), fator de curva ( FF ),
poténci'a méxima Prﬁax ) e a eficiéncia de conversio ( 7 ),
.féram analisados em fungdo do pérf'i] das densidades de
impurezas ionizadas e dos tempos de yida dos portadores de
carga. A estrutura n+-p foi iluminada pelo lado do material
n' com o espectro solar AM 1.0 direto.

Finalmente, iniciando o trabalho de tese, o estudﬁ
das propriedades fisicas basicas dos materiais e dispositivos
semicdndutores de silicio amorfo hidrogenado foi iniciado péié
andlise dos modelos propostos por Swartz [29], Crandall (4] e
Hack et al [12). Desse modo, podemos observar a evolugiio dos
modelos utilizados para a simulagio numérica de disposi.tix.io.s
semicéndﬁtores de silicio émor.f 4] hidrogenado, e as
consequéncias das simplificagtes.

Neste trabalflo, desenvolvemos um  simulador
numérico para analisar dispositivcs. semicondutores de a-Si:H,
-em particu}ar as células soclares, utilizando modelos fisicos
' que c'dnsideram todps os efeitos devidos aos estados das caudas
e aos "Dangling Bonds". Consideramos células sclares com uma
estrutura, n+—i—p+ e um modelo simples- de "band gap". A
simulagdo numérica consiste na resolucio das equacgBes de
continuidade de elétrons e lacunas e na equacgdo de Poisson. O
modelo de fotocondutividade e o problema no equilibrio
;cermodipamicb- também fazem parte das simulagBes, bem como a

_ané'iise da _car'acteristica I x V de escuro .[ dicdo a-Si:H ).
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Varios modelos para a densidade de estados no
pseudo-gap, tais como MOTT-CFO [36] ¢ DAVIS-MOTT-CFO [37],
f oram estudados e comparados resolvendo as equacBes de
fotocondutividade e analisando o desempenho das células
solares de a-Si:H. Para obtermos uma eficiéncia de conversdo
para as células solares de a-8i:H, com os modelos MOTT-CFO e
DAVIS—M‘O'IT—CFQ, dentro dos = 9 - 10 % esperados, precisamos
utilizar .parametr‘os f isicrjs que caracterizam a estatistica de
ocupaga‘ib e o processe de recombinagfo através dos estados das
caudas e dos "ﬁéﬁgling Bonds" fora dos valores déterminados
experimeﬁtaltnente por Tiedje ef a.i {331 e Street [28].

A andlise do desempenho de células solares. de
a-Si:H em funcio de dgt_er’minados parametros é uma maneira de
verificar a wvalidade do rﬂode}o adotado. O estudo da
fotocondutividade em funcgio da intensidade de iluminaqﬁio e da
densidade de "Dangling Bonds" ¢ um ﬁrocedimento rapido e
eficiente _para. compreender o© process¢ de recombinagio no
semicondutor amorfo. O rﬂodelo de fotocondutividade foi
utilizadd para  determinar os parametros fisicos que
caracterizam os estados das caudas e "Dangling Bonds".

0 sistema de equacBes diferenciais n#io-lineares
acopladas foi -discretizﬁdo pelo _método das diferengas finitas
céntr‘ais e o sistema 'algébrico linearizado pelos métodos de
Newton, Newton com controle de passo e uma modificagio do

método de Newton proposta por Brown and Lindsay {1, A
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complexidade do modelc ma_temético. devido aos estados de
caudas e "Dangling Bonds”, torna o método de Newton muito
-sensivel com reiaqéo 4 aproximaco inicial.

Os parametros que determinam o desempenho das células
solares, isto &, corrente de curto Cil"Cl.litO. ( Jsc ), tensfo de
circuito aberto ( Voo ), fator de curva ( FF ), poténcia
mégima ( _Pma.x ) e a eficiéncia de conversdo ( n ), foram
analisadoé em f un'qéto da densidade de "Dangling Bonds" na
regifio ativa ( material intrinseco ) e -dos parametfos que
caracterizam os estados localizados no pseudo-gap. A estrutura
n+-i‘—p+- foi 'iluminadé pelo lado do material 'p+ com ., o
espectro solar AM 1.0 global. Consideramos uma camada
ref lefora depositada atrds do material n+ com um coeficiente
de refleténcia igual a 0.9 .,

Com ¢ modeloc proposto para caracterizar as -
_ densidadeé de estados lécalizados no pseudo-gap e com os
métodos numéricos utilizados = para ‘obtermos uma solugio
aproximada para o sistema completo de equacgdes de transporte,

. podemos considerar os seguintes trabalhos de pesquisa futuros:

l.- Com o intuito de obtermos células solares de
semicondutores amorfos hidrogenados com maior eficiéncia de
conversdo, isto é, minimizando as perdas de -energia, devemos

partir para os seguinte trabalhos :
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-1.1  Modelar células. solares com  estruturas
_In+---i-p+ usando semicondutores de "band gap" varidvel. Para
este fim serd@o utilizadas ligas de silicio ( ou germénio ) e
carbono, e ligas de silicio e germénio ( 1.1 - L8 eV ). A
modelagem de dispositivos usando ligas supde a incorporacio de
dois tipos de. "Dangling Bonds" diferentes provenientes de cada

tipo de elementc em questio.

1.2° Construir células soiar.eé com multiwjuﬁt;ﬁes de
modo que cada célula,. que possui "band gap" e espessuras -
diferentes, absorva fétons de diferentes regides do espectro
solar. A otimizag3o destes dispositives implica né ofimiza(;ﬁo
simultanea de espessuras, “band gaps” e 'q.ualit-iade dos

materiais,

2, Simular  dispositivos - bidimensionais de
.semic_ondutores afnobf os , por exemplo MOSFET ( Transis_tbres de
efeito de campo de tipo metal-6xido-semicondutor ). O sistema
cie equa(;ﬁés diferenciais diséretizado por diferem;aé finitaé '
centrai.s ( método dos cinco pontos ) e a ' linear-izac;éo do

sistema algébrico por um método de Newton-Inexato.
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3. Dependendo do grau .de spfisticaf;ao dese jado,
podemos simular os dispositivos semicondutores de siliclo
cristalino éonsiderando estados de caudas no "band gap"
produzidos, por eﬁ{emplo, por dopagem. Para isso poderﬁps
utilizar o modele propostc, o mecanismo de recombinac;éo e a

estatistica de ocupagdo descritos no capitulo II.

4. Do ponte de vista da implementagio computacional,
os futuros trabalhos devem ser realizados em computadores com

processamento vetorial, por"exemplo IBM 3090.

5. Do ponto de vista dos métodos numéricos, podemos
pensar na utilizagdo de algum método tipo quase-Newton para a
linearizacio do sistema algébrico proveniente da discretizagio

das equagdes diferenciais.
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LISTA DE SIMBOLOS
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FF

LISTA DE SIMBOLOS

Fator 'c_ie normalizagio do coeficiente de difusido

Densidade .

Densic_iade
Densidade
Densidade

Densidade

de

de

de

‘de

Dangling
Dangling

Dangling

Bonds carregados positivamente
Bonds neutros

Bonds carregados negativamente

carga aprisionada nos Dangling Bonds’

total de Daﬁgling Bonds

‘Energia caracteristica dos estados de caudas aceitadores

Energia caracteristica dos estados de caudas doadores

Energia na borda da banda de condugio

Energia na borda da banda de valéncia

Energia média

da distribuicdo Gaussiana para os

Dangling Bonds carregados negativamente

Energia média

Dangling Bonds

da distribuigdo Gaussiana para os

carregados positivamente

Fungde de ocupagdo dos elétrons para os estados

das caudas tipo aceitador

Fungdo de ocupat;ﬁo dos elétrons para os estados

das caudas tipo doador

Fator de curva ( "Fill Factbr" .)'
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Densidade de estados na borda da banda de conduqéd

€Amax

&Pmax Densidade de estados na borda da banda de valéncia

G Taxa de geracgio optica

Jn Densidade de corrente de elétrons

Jp Densidade de corrente de. lacunas

Jec Densidade de corrente de curto circuito

k Constante de Boitzmann

LD _ Comprimento de Debye -

n . Densidade _de elétrons na banda de conduc,;ao

P Densidade de lacunas - na banda de valéncia

Nc Densidade efetiva de estados na borda da banda de condugéo

Nv Densidade effetiva de estados na borda da banda de valéncia

. ni | Densidade intrinseca de portadores

n - Densidade de elétrons aprisionados nos estados
das caudas tipo aceitadbr

P, Densidade de lacupas '.aprisionadas nos estados
das caudas tipe ‘doador

N; : D.en.l'sidade de atomos ionizédos de impurezas aceitadora

N; _Densida_\de de atomos ionizados de impurezas dﬁadora

Piail Densidade de . carga | aprisjonadas nos estados
das caudas exponenciais

q . 'Médulo da carga do elétron

RD . Taxa de recombinagio total através dos Dangling Bond

- Taxa de recombinagfo através de centros discretos
Rtaii Taxa de recombinagdo através dos estados das caudas
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Rto + Taxa de recombinagio total no semicondutor amorfo

Condig3o de ocupagdo dos Dangling Bonds

S

T Temperatura absoluta

Ur  Potencial térmico

u- Energia de correlagdo

v Velocidade térmica do elétron

vp : Velocidade Térmica da lacuna

Voc 'I‘ens_éio de circuito aberto

B Desvio padrido da distribuigio Gaussiana
a ' 'Cogficiente de albsbrqéo

A Comprimento de onda

qbn Quase nivel de Fermi dos elétrons |

¢p Quase nivel de Fermi das lacunaé

Piot Densidade total de carga espacial

o Secgdo de captura de elétrons

o-p : Secgdo de captura de !acuné.s

&drk Condutividade_d_e Escuro

¢ Fotocondutividade

'pn Mobilidade dos elétr_ons nos estados estendidos

ub Mobilidade das lacunas nos estados estgndidos

| -Ef iciéncia de conversio

g " Eficiéncia de colec&io

PIN p+ - intrinseco - n+

a-Si:H Silicio amorfo hidrogenado )

c-5i "~ Silicio cristaline
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