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INTRODUCCION

En la naturaleza, una de las cantidades que se conserva en un proceso es la energia. En el
entendimiento del ser humano, este concepto ha formado parte de las actividades diarias y
después de un largo proceso iterativo y constante se ha establecido en la intuicion humana.
Asi, la experiencia y la intuicion advierten a las personas de la interaccion fendmeno-energia:
la recarga de combustible en un automovil, la intensidad con la que brilla una bombilla o la
velocidad que adquiere un objeto al caer son algunos ejemplos de como el concepto energia
estd presente en el entendimiento de las personas sin la necesidad de tener un fundamento

teorico en Fisica [1].

Empero aunque el concepto fisico de energia es adquirido a través de la experiencia, su
definicion formal resulta paraddjicamente algo mas complejo. Probablemente la definicidn
mas extendida de energia sea la de aquella propiedad de los cuerpos capaz de realizar trabajo,
que a través del tiempo puede ser almacenada o transferida a otros objetos, pero jaméas creada
0 destruida. Esta definicion es técnicamente correcta, aunque, aun en nuestros dias la
interpretacion fisica no es del todo clara. En este sentido el significado real de energia hoy en
dia sigue siendo un reto para fisicos y filésofos, sin embargo por fortuna no se precisa un
conocimiento fuera de lo establecido en fisica e ingenieria debido a la naturaleza descriptiva
mas no explicativa del presente trabajo. Entonces solamente cabria afiadir lo discutido por
Feynman acerca del mencionado concepto: no se sabe lo que es energia, solo sabemos que es

un namero que se conserva en la naturaleza a través del tiempo [1].

En la actualidad la economia depende fuertemente del desempefio de la industria energética.
Prueba de ello es la relacion que existe entre las crisis economicas de los ultimos afios vy el
aumento del precio del petroleo, asi como el crecimiento econdmico que han experimentado
paises del medio oriente como consecuencia de explotacion de hidrocarburos. La utilizacion
de combustibles fosiles como principal fuente de energia ha impactado en las esferas del
planeta y son varias las publicaciones que afirman que las emisiones de la quema de
combustibles fosiles son la principal causa de la irrupcion en el balance del efecto invernadero
natural. Este punto representa la principal preocupacion a nivel global en cuanto al ambiente

se refiere, por ello que las naciones se unieron para disefiar politicas ambientales pertinentes a



la situacion a finales de la década de los ochenta y para disminuir la emisiéon de gases de
efecto invernadero (GEI) en la década de los noventa.

El problema de los combustibles fosiles no radica solamente en los impactos negativos hacia
el ambiente, si no en que son finitos. Se estima que en el mundo, de las reservas de
hidrocarburos: 1,000 billones de barriles han sido consumidos y 1,300 billones de barriles son
reservas probadas, lo que representa una produccion de sesenta afios a la tasa actual de
explotacion [2]. Por tanto, la transicion de energias de origen fosil a alternativas es inevitable
debido a motivos econdmicos y de abastecimiento, y en menor medida ambientales. Las
alternativas a las energias de origen fosil principalmente son las energias renovables, que se
definen como aquellas energias que provienen de una fuente virtualmente inagotable. De las
tecnologias en energias renovables la mas promisoria a ser el sustituto de combustibles fosiles
es la fotovoltaica constituyéndose esta una de las justificaciones principales del presente
trabajo.

La energia solar que llega anualmente a la tierra es ~ 5.46 x 10%* J y solamente el 0.01% de
esta energia es necearia para satisfacer las necesidades de consumo de los seres humanos [3],
es por ello que desde la segunda mitad del siglo XX la investigacion en celdas fotovoltaicas ha
marcado la pauta en la innovacion en energias renovables. La consecuencia de esto ha sido el

aumento exponencial en los afios més recientes del consumo de energia renovable en general
[4].

El primer uso practico de celdas solares fue en el area aeroespacial en los afios cincuenta [5].
Luego, rapidamente el uso practico de celdas solares se distribuy6 en actividades econdmicas
y domésticas. A la fecha, se reconocen tres generaciones de celdas: primera generacion,
corresponde a la tecnologia del silicio y actualmente sigue siendo la mas popular en el
mercado; segunda generacion, corresponde a la tecnologia de peliculas delgadas, tecnologia
que promete disminuir significativamente los precios; tercera generacion, corresponde a la

tecnologia de altas eficiencias, esta tecnologia es de un costo econémico mayor a la media.

El presente trabajo se enfoca en el estudio de una celda solar de primera generacion, no
obstante, la mayor parte de la fisica discutida en el marco teorico describe a las tres

generaciones de celdas solares que funcionan bajo el efecto fotovoltaico, salvo algunas



excepciones en el que otros efectos diferentes al fotovoltaico (electroquimicos) producen

corriente, como las celdas solares sensibilizadas por colorante.

En investigacion e ingenieria, existe una necesidad de describir la realidad fehacientemente,
con la finalidad de comprender la naturaleza. La simulacion numérica es una alternativa
computacional que replica la experiencia y arroja resultados que, en muchas ocasiones, no son

evidentes.

Para simular, primero es necesario definir un modelo. Sobre esto, es imperativo aclarar que un
modelo no es mas que una representacion simplificada de caracter cualitativo o cuantitativo de
un sistema de la realidad, por tanto, desde un punto de vista matematico, no es posible obtener
resultados idénticos a los que en la naturaleza suceden. Para ello, habria que recopilar todas las
variables del universo que influyen en él, y evidentemente es una tarea imposible. Lo usual es

tomar en cuenta solo las variables que representan una influencia verdaderamente importante.

Para el caso del presente trabajo se realizaron aproximaciones y suposiciones en la fisica con
la finalidad de obtener una mateméatica mas asequible. En los capitulos del trabajo se
encontrara que las suposiciones que se hacen son: aproximacion de Boltzmann, condicion de
baja inyeccién, regiones cuasi-neutrales infinitas, aproximacion de deplexion, tasa de

generacion uniforme y principio de superposicion de corrientes.

El objetivo del presente trabajo es la descripcion de las propiedades dpticas y eléctricas de una
heterounion asi como la reproduccion del efecto fotovoltaico de una celda solar de silicio. Los
objetivos especificos son simular: zona de deplexion en celda solar (densidad de carga
espacial), densidad de impurezas donadoras y aceptoras en la celda, campo eléctrico y vector
de Poynting en el aire y dentro de la celda, perfil de generacion de portadores (iluminacién),
potencial eléctrico en la celda (iluminacion y no iluminacion), campo eléctrico en la celda
(iluminacion y no iluminacion), densidad de portadores de carga (iluminacién y no
iluminacién), diagrama de bandas de energia (iluminacion y no iluminacion) y curva
caracteristica IV para diferentes configuraciones. Lo anterior se realizara utilizando el paquete
comercial COMSOL.



Todas estas simulaciones representan lo sustantivo del trabajo, sin embargo son precedidas por
simulaciones de decaimiento en el tiempo y la distancia de un semiconductor tipo p (seccion
4.1) , de las propiedades electromagnéticas y opticas de perfil de aire y semiconductor tipo n

(seccion 4.2) y de una union PN (seccion 4.3).

El método utilizado es el método de elemento finito (FEM por sus siglas en ingles). Es una
técnica numérica que resuelve fendmenos fisicos modelados por ecuaciones diferenciales
parciales y un conjunto de condiciones de frontera. Este método surgié en la década de los
50"s con un articulo relacionado con el calculo de estructuras, el éxito del método llamé la
atencion de los matematicos y en 1978 se publico el método desde el punto de vista
matematico [6]. Actualmente el FEM es muy utilizado por medio de paquetes
computacionales en aplicaciones en fisica e ingenieria, debido a que permite hacer particiones

sobre geometrias complicadas.

El estudio de dispositivos optoelectronicos por medio de simulaciones no es un asunto nuevo.
Especificamente en celdas solares, el primer programa computacional que simulaba las
propiedades fisicas de una celda fue desarrollado por Mark S. Lundstrom a partir de su tesis de
doctorado [7]. Luego, le siguieron simulaciones numéricas como las de De Moulin y
Lundstrom y Gray [8] [9]. Mas recientemente, para el presente trabajo se estudiaron los
resultados de [10, 11, 12, 13] ademas de los resultados presentados por Samuele Lilliu en la
COMSOL Conference 2013 en Bangalore, India y la bibliografia adjunta en COMSOL
Multiphysics.

Para la simulacion por medio de FEM se utilizd el paquete computacional COMSOL
Multiphysics, software que permite la solucion de problemas con distintas fisicas, con
acoplamiento o independencia de las variables a resolver. El software se divide en doce
modulos de fisica: AC/DC, Acoustics, Chemical Species Transport, Electrochemestry, Fluid
Flow, Heat Transfer, Optics, Plasma, Radio Frequency, Structural Mechanics,

Semiconductors y Mathematics.

El presente trabajo se estructura en cuatro capitulos: el capitulo | expone la fisica basica para
el estudio de celdas solares, donde el objetivo es introducir los conceptos basicos de teoria de
bandas y teoria electromagnética; el capitulo 11 discute mas a fondo la fisica de los materiales

semiconductores, con herramientas importantes de mecéanica cuantica, mecanica estadistica y
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fendmenos de transporte; el capitulo Il versa sobre los tipos de uniones en dispositivos
semiconductores, con una discusion centrada en la unién PN vy las bases de celdas solares; el
capitulo 1V muestra los principales resultados de la simulacién. El trabajo finaliza con las

conclusiones de las simulaciones y las perspectivas a futuro.



CAPITULO 1. ELEMENTOS DE LA FISICA DEL ESTADO SOLIDO Y
TEORIA ELECTROMAGNETICA

El primer capitulo muestra la teoria basica para el estudio de semiconductores y celdas solares,
bajo el enfoque de la teoria del estado sélido y teoria electromagnética. Los objetivos de la
inclusion de estas teorias son el estudio de la teoria de bandas y el fundamento de la

propagacion de ondas electromagnéticas.

1.1 Clasificacion Eléctrica de los Materiales

Los materiales se clasifican segin la conveniencia del area de estudio y aplicaciones. La
clasificacion puede ser segun sus propiedades mecanicas, quimicas, de estructura o eléctricas,
entre otras. En fisica del estado sélido la clasificacién més utilizada es segun las propiedades

eléctricas: metal o conductor, semiconductor y aislante o no conductor.

Una de las propiedades eléctricas mas utilizada es la conductividad o, seguida de su inversa
multiplicativa la resistividad p, ambas son propiedades intensivas de la materia porque su
valor es independiente de la cantidad de sustancia. Otro pardmetro que describe la capacidad
de conduccion es la densidad de portadores libres n, materiales con alta densidad de
portadores libres son susceptibles a conducir carga en la presencia de fuerzas externas, por lo

que existe una relacion directa entre o y n.

Tabla 1.1. Valores tipicos de conductividad y densidad de portadores libres [14].

Tipo de sélido Conductividad (o) Den. de Port. (n) Ejemplo

Metal >10* >10%7 Au, Cu, Pb, Ag
Semiconductor | 10® — 10* <10%7 Si, Ge, GaAs, InSb
Aislante <10® <<1 SiO,, CaF,

De los tres grandes grupos, los metales son los materiales histéricamente mas utilizados [15].
Son elementos quimicos con una alta densidad de portadores y por ende su conductividad es
alta, ademas de ser capaces de donar; por otro lado los aislantes son materiales con una baja
densidad de portadores (en ocasiones nula) por lo que su resistividad es alta. Generalmente no

donan electrones porque su banda de valencia esta casi llena; el grupo complementario es el de
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los semiconductores. Un semiconductor es un material que presenta propiedades eléctricas
intermedias entre metal y aislante. Los semiconductores poseen una cantidad moderada de
portadores libres, y de aqui, su conductividad es moderada en referencia a metales y aislantes.
La propiedad que ha hecho a los semiconductores sumamente populares es la posibilidad de la

modificacion de su conductividad al introducir impurezas al material (dopaje).

El principal uso de semiconductores se encuentra en dispositivos electronicos. En celdas
solares promueven la transformacion de radiacion solar en corriente eléctrica y es por ello que
el presente trabajo estd centrado en materiales semiconductores. No obstante, esta
introduccién del concepto semiconductor no es completamente precisa. En realidad lo que
distingue a metales, semiconductores y aislantes es la dependencia de su conductividad con la

temperatura [14]:

o = % (1.1)
™ T 14 a(T—T,)
a
0, = ogeT (1.2)

donde a,, y o5 son la conductividad de metal y semiconductor respectivamente, g, es la
conductividad inicial, @ es el coeficiente de expansion, T es la temperatura y T, es la
temperatura inicial. Las ecuaciones (1.1) y (1.2) son de naturaleza empirica pero poseen
garantia de fiabilidad despues de afios de investigacion. En este sentido, semiconductores y
aislantes pertenecen a un mismo grupo y metales a otro. La teoria moderna de la fisica del
estado solido explica el por qué la separacién en dos grupos y ofrece un tratamiento para la

obtencion de las propiedades electronicas de cristales.
1.1.1 Clasificacion de Semiconductores

En semiconductores la clasificacion mas utilizada es segin su nivel de dopaje, que los
subdivide dos tipos: intrinsecos y extrinsecos. Los semiconductores intrinsecos son aquellos
en estado puro y perfectamente cristalizados [16], no poseen ningun tipo de impureza y la
concentracion de portadores libres solo depende de la temperatura segun (1.2). EI nimero de
electrones libres es igual al numero de espacios electronicos disponibles (huecos), que a su vez

es igual a una concentracion denominada intrinseca:

n;(T) = n(T) = p(T) (1.3)



donde n; es la concentracién intrinseca, n es la densidad de electrones y p es la densidad de
huecos. Esto significa que en semiconductores hay dos tipos de portadores libres: electrones y
huecos. Los tres semiconductores intrinsecos mas utilizados son silicio (Si), germanio (Ge) y
arseniuro de galio (GaAs) [17]. Sobre los portadores libres es imperativo comentar lo
siguiente: un hueco es un vacio en la 6rbita de valencia debido a la ausencia de un electron, y
por ende no es una particula per-se. Sin embargo, la experiencia ha establecido que resulta
conveniente tratar la ausencia de un electron como particula, con masa igual a la de los

electrones y carga contraria a la de electron [18].

Los semiconductores extrinsecos son aquellos que han pasado por un proceso de dopaje y en
consecuencia poseen impurezas que incorporan portadores libres, aunque también existe
dependencia de la temperatura en un porcentaje menor [17]. El dopaje puede ser por
introduccién de impurezas que aporten electrones o huecos, surgiendo de aqui dos tipos de

semiconductores extrinsecos: tipo n y tipo p.

La figura 1.1-a muestra un semiconductor tipo n; se forma al incorporar un nimero
determinado atomos que donan electrones libres denominados “impurezas donadoras”Ny. El
cristal de Si posee un numero de coordinacion de cuatro, entonces las impurezas donadoras
son atomos con valencia mayor a cuatro, aunque generalmente se utilizan elementos del grupo
VA. Al completarse la regla del octeto con solo cuatro electrones del atomo donador, el
electron no enlazado queda libre para conducir. Los portadores mayoritarios en un

semiconductor tipo n son los electrones y los portadores minoritarios son los huecos.

La figura 1.1-b muestra un semiconductor tipo p; se forma al incorporar un nimero
determinado de “impurezas aceptoras” N, que en este caso carecen de electrones para
completar la regla del octeto (donan huecos). Para el cristal de Si las impurezas aceptoras son
atomos con valencia menor a cuatro, aunque generalmente se utilizan elementos del grupo
IITA . Para completar la regla del octeto hace falta un electron, en consecuencia existe un
hueco en la banda de valencia disponible para conducir. Los portadores mayoritarios en un

semiconductor tipo p son huecos y los portadores minoritarios son electrones.



Cuando se agregan un numero de impurezas bajo se dice que el material es un semiconductor
no degenerado, y por el contrario, cuando se agregan un nimero de impurezas alto se dice que
el material es un semiconductor degenerado [19]. Para el presente trabajo el interés se

enfocara en semiconductores no degenerados.

Figura 1.1. Cristal de Si en 2D. a) Dopaje con impureza donadora (grupo V) y b) dopaje con
impureza aceptora (grupo IlI).

Otra clasificacion util de semiconductores es seguin su composicién quimica. Semiconductores
del grupo cuatro de la tabla periddica se denominan semiconductores tipo IV y se conocen
como semiconductores elementales. El diamante, grafito, a-Sn, Si, Ge conforman este grupo,
mientras que el Pb no se considera semiconductor. Los semiconductores con composicion

quimica I11-V, 1I-V1 y 1-VI se denominan compuestos.

1.2 Materiales Cristalinos

Los materiales también se clasifican segun su estructura. Aquellos con un arreglo ordenado y
periddico se denominan cristales y por el contrario aquellos que no cumplen con estas
caracteristicas son llamados amorfos. En general las propiedades electronicas de solidos son
expresadas de mejor manera en cristales [20]. Los semiconductores pueden presentarse en
forma cristalina 0 amorfa, aunque la primera representa una inmensa mayoria, en

consecuencia el estudio se enfocara en semiconductores cristalinos.

La periodicidad de cristales se plasma en un conjunto de puntos en el espacio denominado red
[21]. La red no es una estructura en si, sino un objeto matematico en donde se acomodan el
atomo o el conjunto de atomos denominados base. En el caso ideal un cristal es la repeticion

infinita de la base en la red. La posicion de los puntos de red en el espacio se establece por



medio de vectores linealmente independientes a partir de un origen cualquiera. La red es el
conjunto de todos los vectores posicion:

R = nq{dq + npas + nias (14)

donde a4, a, y az son vectores de traslacion fundamentales [22] y R es el vector generador de
red. Los vectores de traslacion fundamentales poseen propiedades de ortogonalidad y forman
una base matematica para el espacio de la red. El volumen creado a partir de estos tres

vectores concurrentes es
Vp =aq-a; X 2 (15)

donde V,, también es llamada celda elemental. Si los vectores de traslacion fundamentales son
primitivos el volumen V, se denomina celda primitiva. No existe una celda de menor volumen

gue una celda primitiva y existen diversas formas de celdas elementales [20,22]. La traslacién
de la celda elemental a todas las posiciones R produce la configuracién espacial del cristal y la
red que se describe por la ecuacion (1.4) se denomina red de Bravais. La tabla 1.2 muestra las

redes de Bravais, los sistemas y las condiciones de cada tipo.

Tabla 1.2. Redes de Bravais [20].

Sistema Condicion
Triclinica Todos los angulos diferentes
Monoclinica a=Y =90°
Ortorombica a=B=Y=90°
Tetragonal a=b,a=F=Y =90°
Cubica a=b=ca=B=Y=90°
Trigonal a= = =90° Y =120°
Hexagonal = =90° Y =120°

1.2.1 Estructura Cristalina Tipica de Semiconductores

La experiencia ha indicado que los materiales semiconductores tienen una tendencia a elegir
redes de Bravais tipo cubicas, sobre todo las fcc. También hay semiconductores que poseen

redes tipo hexagonal, aunque representan una minoria relativa. Es costumbre que algunas
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redes adopten el nombre del material mas representativo de dicha red. La tabla 1.3 muestra las
tres estructuras cristalinas mas comunes y ejemplos de semiconductores que presentan dichas

estructuras.

Tabla 1.3. Materiales con estructura de diamante, blenda de zinc y wurzita.

Estructura Material
Diamante Diamante, Ge, Si, a-Sn
AlAs, AlIP, AlISb, BN, BP, GaAs, GaP, GaSb, InAs, InP,
Blenda de Zinc InSb, CdS, CdSe, CdTe, B-HgS, HgSe, HgTe, ZnS, ZnSe,
ZnTe, y-CuBr, y-CuCl, y-Cul
Wourzita AIN, BN, GaN, InN, CdS, CdSe, ZnO, ZnS, ZnSe, -Agl

1.3 Electron en un Potencial Periddico

Cuando se estudia la dindmica de un electrén en un so6lido, nos enfrentamos a un problema de
muchos cuerpos, ya que existen interaccion electron - electron y electrén-ion, por lo anterior
no es posible hablar de los niveles energéticos de los atomos individuales, sino de los niveles
de energia de todos los atomos [23]. En esta parte de la tesis, se estudiara el comportamiento
de un solo electron inmerso en un potencial periodico espacial. El potencial no se ve alterado

al realizar una traslacion de la forma R = nya; + n,a, + nsaz es decir,
V(r) =V(r+R) (1.6)

La ecuacion (1.6) es la condicion que asegura que todos los potenciales del cristal sean
iguales. Es comun representar la forma de los potenciales de un cristal como funciones deltas
de Dirac o como barreras de potencial rectangulares con periodicidad infinita (Kronig-

Penney). Para el fin del presente, se utilizara la segunda.

La descripcion del estado fisico de un electron es por medio de una funcion de onda, variable

que debe satisfacer la ecuacion de Schrodinger:

2
—zh—Vzlp(r t) +V(r, O)yY(r,t) =ih lp(lt‘ 2 (1.7
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donde ¥ (r, t) es la funcion de onda,V (r, t) es el potencial, m es la masa y h la constante de

Planck reducida. La funcién de onda en cristales es de la forma:

Pr(r) = Up(r)e’™” (1.8)

donde k es el vector de onda y U, (r) se denomina funcion de Bloch. La ecuacion (1.8) se
denomina teorema de Bloch-Floquet [14, 15, 19, 22]. Sustituyendo la funcion de Bloch

periddica se obtiene la propiedad:

Pr(r + R) = Py (e R (1.9)

Esto significa que existe una invariancia en la funcién de onda cuando r — r + R. La funcion

periddica Uy (r) tiene la propiedad anéloga a (1.6):

U (r + R) = Uy (1) (1.10)

V(x)

| TN EEEY
WS

x

lp?

Figura 1.2. a) Potencial periddico en un material periddico. b) Probabilidad de funcion de
onda de un electrdn en la red. El potencial periédico produce una periodicidad espacial de la
funcion de onda de acuerdo al teorema de Bloch.

1.4 Teoria de Bandas

La estructura energética de solidos es la suma de los eigenvalores de energia de los electrones.
Para sistemas con pocos electrones, esto no representa un problema dificil de resolver, sin
embargo para solidos el estudio de electrones individuales no es conveniente, y el mejor
enfoque es el del estudio de un colectivo de electrones. La estructura energética del colectivo
de electrones en solidos se denomina bandas de energia y la teoria que describe las bandas de

energia se denomina teoria de bandas.
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1.4.1 Modelo Kronig-Penney

El modelo considera el seguimiento de un solo electron en una sola dimension, sin embargo el
resultado es generalizable a tres dimensiones. Cada atomo fijo en el cristal produce un

potencial de barrera rectangular de altura V, [24].

Fix)

______ I

Figura 1.3. Representacion de la energia potencial de la base en una red cristalina. La forma
rectangular corresponde a una idealizacion que fija a V,, constante y facilita la solucién de la
ecuacion de Schrodinger.

El espectro de eigenvalores de energia se obtiene al resolver la ecuacion de Schrédinger. La
figura 1.3 muestra el potencial periddico y las regiones en que se divide el problema. La
region I corresponde a 0 < x < a y laregion I a —b < x < 0. La solucion de la ecuacion de
Schrodinger para la parte Iy II es ;(x) = Ae™* + Be % y 1,,(x) = Ce?* + De~%*
donde A, B, C y Dson las amplitudes de la funcion de onda y K y Q son los términos asociados

V2mE J2m(Vo—E)

a la energia de la funcion de onda, definidos como K = — Y Q= -

Los valores de las amplitudes se obtienen con las condiciones de frontera del sistema: ¥ (x) y
% deben ser continuas y suaves en x = 0 y la funcién de onda debe tener la forma de (1.8)
y (1.9) en x = a y x = —b. Las soluciones de la ecuacion de Schrodinger en las dos regiones
son
A+B=C+D
iIK(A—B)=Q(C—-D)
Aeika 4 Be—iKa — (Ce—Qb + DeQb)eik(a+b)

iK(AeK® — Be™iKa) = Q(Ce™@P + De?P)eik(a+D)
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Este sistema de ecuaciones solo tiene solucion si su determinante es igual a cero; luego

resolviendo el sistema y tomando en cuenta los supuestos propuestos en [24] se obtiene

sinKa

coska=P + cosKa

Esta ecuacion solo acepta soluciones entre los extremos 1y -1, lo que restringe los valores de

Ka como se muestra en la figura 1.4.

, sinka
Ka

0

+ cosKa

\

+1

sinKa
Ka

Figura 1.4. Grafica de P + cos Ka contra Ka. Los corchetes indican las regiones donde

existe solucién [14, 15, 19, 21, 24].

La energia y K estan relacionadas y entonces se puede asociar esta relacién con la solucion
grafica de la grafica anterior. La figura 1.4 muestra las energias permitidas y prohibidas del
sistema segun Ka, luego, debido a que K es un término asociado a la energia, es conveniente
“replotear” la grafica fijando Ka en el eje energético como variable dependiente del vector de
ondak (de la funcion de Bloch). La figura 1.5 muestra el esquema de su zona reducida
energia-momento. Las regiones en gris se denominan bandas permitidas y la region en blanco

se denomina banda prohibida o “band gap”.
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a a

Figura 1.5. Esquema de zona reducida que corresponde al diagrama de bandas simplificado
de los materiales, donde el band gap es la diferencia entre la menor energia de conduccion y
la maxima energia de valencia, situacion suficiente para escribir las propiedades eléctricas
de solidos [24].

1.4.2 Diagrama de Bandas

La figura 1.6 muestra los diagrama de bandas de a) Si y b) GaAs. La separacién entre curvas
corresponde a brechas energéticas entre portadores de carga, no obstante, no es necesario
conocer todos los gaps energéticos de los portadores ya que solo los electrones con menor
energia de la banda de conduccién y los huecos con mayor energia de la banda de valencia

dominan el comportamiento electronico de los solidos, esto es:
E,=E.—E, (1.11)

De acuerdo con (1.1) y (1.2) la conductividad de los materiales depende de la temperatura, por
ende el band gap de los materiales también. Experimentalmente se ha encontrado que

aT? (1.12)
T+

E, = E,(0) —

Donde E,(0) es la energia del band gap al cero absoluto y a y f son parametros
experimentales [25]. La figura 1.7 muestra el diagrama de bandas simplificado de acuerdo a
(1.11). La diferencia entre E,q.io Y E. se llama afinidad electrdnica y y es la energia necesaria
para despender un electron de la banda de conduccién hacia el vacio. La linea discontinua es

un nivel energético imaginario denominado nivel de Fermi, y se define como la energia para la
oy , . 1
cual la probabilidad de encontrar el electron en ese nivel vale > [19, 22, 25], entonces, la

interpretacion del nivel de Fermi corresponde al valor medio de energia de los portadores de

carga en un material [26]. En el cero absoluto (0 K) corresponde a la parte superior del
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conjunto de niveles de energia de electrones. La diferencia entre el nivel de vacio y la energia

de Fermi se denomina funcién de trabajo @.

Las bandas en el diagrama de bandas simplificados son: Banda de valencia: Lugar energeético
donde se encuentran los electrones de valencia. También se denomina banda menor
parcialmente llena ya que por lo general es la que posee mayor cantidad de electrones. La
conduccion es llevada a cabo por huecos y su nivel energético mayor es E,; Banda de
conduccion: Lugar energético donde se encuentran los electrones de conduccion. También se
denomina banda mayor parcialmente vacia ya que por lo general es la que posee menor
cantidad de electrones. La conduccién es llevada a cabo por electrones y su nivel energético
menor es E.; Banda prohibida (band gap): Diferencia energética entre E.y E, que es la
energia necesaria para que un electron conduzca. Se denomina prohibida porque no existe
conduccidn en esta region. La magnitud del band gap determina la clasificacion eléctrica de la

materia.

-4 ) |
L [y r [100} X L [y T [lo0] X
Wave vector Wave vector

Figura 1.6. Diagrama de bandas de energias de a) Si (band gap indirecto) y b) GaAs (band
gap directo). Los signos “+” indican concentracion de huecos y “-” indican concentracion de
electrones [20].

Evacio

ax qe

} Banda de
E Conduccién

Ef Banda Gap
Banda de
Valencia

Figura 1.7. Diagrama de bandas de energia simplificado.
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La figura 1.8 muestra la estructura de bandas tipica de metales, semiconductores y
aislantes. Se asumira que un material con ausencia de band gap es un conductor, con band gap
entre 0 y 4 eV es un semiconductor, y con band gap mayor a cuatro eV es un aislante. El nivel
de Fermi varia segun la concentracion de portadores en cada caso; en metales se situa en la
superficie, en aislantes se encuentra aproximadamente en la mitad del band gap y en
semiconductores existen tres posibles casos segun el tipo: en intrinsecos se encuentra muy
cercano a la mitad del band gap, en tipo n se encuentra muy cercano a E. y en tipo p se

encuentra muy cercano a E,, [20].

I

Aislante Semiconductor Metal

Figura 1.8. Diagrama de bandas de energia de aislante, semiconductor y metal. El color gris
representa la poblacion de electrones y hace evidente las definiciones “parcialmente llena” y
“parcialmente vacia”.

1.4.3 Masa Efectiva

La teoria de bandas impone que las particulas en los sélidos se encuentran sujetas a fuerzas
externas de naturaleza periddica. La consecuencia mas importante de la presencia del
potencial periddico en cristales es el cambio de las propiedades del electron; existe una
magnitud fisica que contiene todos los cambios debido a efecto de las interacciones particula-
potencial denominado masa efectiva m*. El concepto de masa efectiva es una poderosa
abstraccion, ya que representa toda la informacion de la estructura de bandas, cerca del tope de

la banda de valencia o cerca del fondo de la banda de conduccién [14].

El movimiento de un electron se describe segun su funcion de onda. La velocidad de grupo,

que es la velocidad con la que las variaciones de la amplitud de onda se propagan en el medio:

Vg = kak (113)

17



donde wy es la velocidad angular. Luego, la fuerza del electron segin la hipotesis de De

Broglie es

E o —h dk (1.14)
ext dt

donde el origen de la fuerza es externo (potencial periodico). El lado derecho de la ecuacion

anterior se refiere a un cambio en el momento del cristal provocado por fuerzas externas; la
presencia de fuerzas externas cambia las caracteristicas del electron. De la segunda ley de

Newton se observa que

. >de(;,
ma=m —
dt

Sustituyendo (1.13) en esta ecuacion se obtiene

1 1d%E (1.15)
m*  h? dk?
definido como masa efectiva. El uso de la masa efectiva solo tiene justificacion en el caso del
electron ligado, ya que en el caso del electron libre la masa efectiva coincide con la masa
inercial y se cumple m* = m. En el caso mas general o cuando existe anisotropia, la masa
efectiva precisa una representacion tensorial. La interpretacion fisica de la masa efectiva es la

que justifica el uso del concepto hueco en la banda de valencia.

1.5 Teoria Electromagnética

La carga g es una propiedad fundamental de la materia y al igual que la masa o el volumen
esta presente en toda particula [27]; con respecto a éstas, presenta dos grandes diferencias:
puede ser de signo negativo y solo se presenta en cantidades discretas (carga elemental). En un
principio denominada “masa eléctrica”, la carga es la causa de los campos en teoria

electromagnética.
1.5.1. Ecuaciones Fundamentales

Coulomb es quien comienza el desarrollo formal de la electricidad y el magnetismo al publicar
en 1785 [28], la primera de las ecuaciones fundamentales, la ley de Coulomb:
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_ 14 (ry —12) (1.16)
4me |r1 - r2|3

donde F es fuerza entre las dos cargas, r; y r, son vectores de posicién, q; y g, son las cargas
de las particulas y ¢ es la permitividad eléctrica del medio. A Coulomb le siguieron Ampere y
Faraday con investigaciones del campo eléctrico y magnético por separado. Subsecuentemente
Maxwell y Hertz condensaron todo el conocimiento de la teoria electromagnética en un
conjunto de ecuaciones conocidas como “Ecuaciones de Maxwell”. En teoria clasica de
campos estas ecuaciones son las que gobiernan la interaccion electromagnética, que en su

forma diferencial estas ecuaciones son:

V-D=p (117 —a)

V-B=0 (117 = b)

oD (117 = ¢)
VxH=]+—
X ]+(’)t

0B —

vxp=_28 (117 —4d)
ot

donde E es el campo eléctrico, D es el desplazamiento eléctrico, H es el campo magnético, B
es el campo de induccidon magnética, J es la densidad de corriente y p es la densidad de carga.

Los campos se relacionan por medio de las llamadas ecuaciones constitutivas [28]:

D = ¢E (1.18 —a)
(1.18 —b)

donde u es la permeabilidad magnética. Se hace la suposicion de que los campos estan en un

medio lineal, homogéneo, isotropico y no dispersivo.

Implicitamente las ecuaciones de Maxwell cumplen con leyes de conservacion de la carga,
energia y momento lineal [27, 28]. La figura 1.9 muestra un volumen de control diferencial
IV delimitado por una superficie de control cerrada S. La carga que cambia dentro del volumen

es la misma que la que atraviesa la superficie cerrada:
dq dp
L= | LZdv=—- -d
dt f at *Y i’“’ >
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Haciendo uso del teorema de Gauss la ecuacion de balance es
f [ap +V ] dv = 0
ot pvjav =
v

luego, definiendo
J= pv (1.19)
y debido a que la igualdad es igual a cero

dp B (1.20)
S tVI=0

La ecuacion (1.19) es la densidad de corriente que aparece en la Ley de Ampere-Maxwell y la
ecuacion (1.20) se llama ecuacion de continuidad porque expresa la ley de conservacion de la

carga eléctrica.

B>

Figura 1.9. Volumen de control diferencial usado para resolver las ecuaciones de balance,
donde es recomendable elegir geometrias de alta simetria. La ecuacién de continuidad en el
medio continuo se obtiene bajo el enfoque Euleriano.

Por otro lado, la fuerza de que recibe una particula cargada en presencia de un campo

electromagnético es
F=qg(E+vXxB) (1.21)

donde F es la fuerza de la particula y v es la velocidad de la particula en el medio. A esta
fuerza se le denomina fuerza de Lorentz. Las ecuaciones (1.16), (1.17), (1.20) y (1.21) son las
ecuaciones fundamentales de la teoria electromagnética, a partir de estas ecuaciones se
obtienen relaciones importantes para la electrostatica y la electrodinamica que describen la

fisica de semiconductores.
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Por la ley de Coulomb sabemos que la fuerza entre las cargas es de naturaleza central,
entonces el campo eléctrico es un sistema conservativo y por consecuencia es derivable de un

potencial escalar. De (117-a) se obtiene el campo eléctrico en su forma integral, luego con la

identidad lrl;rz = —V( ! ) [28] el campo eléctrico diferencial es

ri—1,|3 [ry—r3|
E=-Vgp (1.22)

donde ¢ es el potencial eléctrico. Aplicando el operador divergencia a esta Ultima ecuacién y

sustituyendo (117-a) se obtiene

vzp =P (1.23)

denominada ecuacion de Poisson. Es una ecuacion importante en electrodinamica y describe la
relacién entre el potencial en un punto y la fuente que lo produce. Cuando p = 0 la ecuacion

de Poisson es

Vip =0 (1.24)
La ecuacion (1.24) se denomina ecuacion de Laplace y describe los fenomenos electrostaticos.
1.5.2. Cargas en Movimiento

De particular interes es la descripcion de sistemas fisicos donde las cargas se encuentran en

movimiento. El conjunto de cargas en movimiento se denomina corriente electrica:
d 1.25
-9 [y 125)
dt  Jg

donde I es la intensidad de corriente electrica y el segundo termino de la ecuacion esta en su
representacion integral, la cual brinda informacion acerca de la veolocidad del conjunto de
particulas. A partir de la ecuacion de continuidad se puede obtener una relacion de la densidad
de corriente y el campo electrico. En un campo el movimiento de cargas se describe igualando

la segunda ley de Newton con la ley de Coulomb:

v = uE (1.26)
donde v es la velocidad de deriva, E es el campo electrico y u = % se denomina movilidad

[15]. Sustituyendo esta ecuacion en (1.19) se obtiene
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J = nquE = oE (1.27)

donde o = nqu se define como la conductividad del medio [21, 22]. La ecuacion (1.27) se
conoce como la Ley de Ohm. Es una ecuacion lineal y al igual que (1.18) es una ecuacion
consitutiva. Para fines practicos, las suposiciones de 1.5.1 aplican tambien para la ley de Ohm,

de otra forma ¢ precisaria una representacion tensorial.

Debido a que la carga puede ser de positiva 0 negativa, el vector velocidad de la ecuacion
(1.26) puede tener dos direcciones (opuestas). Sin embargo esto no significa la existencia de
dos densidades de corrientes con distinta direccion. La densidad de corriente fluye en

direccion del campo electrico y de manera mas general la conductividad del medio es

o = q(nu, + puy) (1.28)

donde u,y p, son la movilidad de cargas negativas y positivas respectivamente. La ley de

Ohm queda entonces queda expresada como

] = nquyE + pquyE (1.27)
La ecuacion (1.27) se llama densidad de corriente de deriva [29].
1.5.3. Condiciones de Frontera

Las ecuaciones diferenciales son los instrumentos matematicos que describen la interaccion
electromagnética. Empero, estas ecuaciones carecen de significado cuando no existen
condiciones que restrinjan su comportamiento. Los elementos que incorporan un significado
fisico a las ecuaciones diferenciales son las condiciones de frontera y condiciones iniciales [6].
Las condiciones de frontera para el electromagnetismo se obtienen a partir de las ecuaciones
de Maxwell y los teoremas de Gauss y Stokes. La figura 1.10 muestra la “caja de pildoras” y
el “lazo amperiano” utilizados por el teorema de Gauss y Stokes respectivamente. En el caso

limite de la interface entre dos medios la altura h — 0.
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Figura 1.10. Objetos matematicos (caja de pildora y lazo amperiano) utilizados por los
teoremas de Gauss y Stokes. Los objetos son orientados de tal forma en que 7 sea normal a la
superficie y f sea tangencial a esta [28].

Dl Hl :

Con el teorema de Gauss, la Ley de Gauss en su forma integral es

jED'dS=j-pdv (1.29 —a)

S v

'K’SB-ds=O (1.30 — a)

S

descomponiendo en sus integrales de superficie

S1 Sy S3
fB-dSl+fB~d52+£iT%fB.d33:0 (1.30 — b)
S1 Sy S3

donde S,y S, son las superficies de las tapas de la “caja de pildoras” y S5 es la superficie del
cuerpo. Resolviendo queda

Dy, —Di, =0 (1.31)

By = Bin (1.32)
Las ecuaciones (1.31) y (1.32) son las condiciones de frontera debido a la Ley de Gauss.
Luego con el teorema de Stokes, la Ley de Ampere-Maxwell y la Ley de Faraday en su forma

integral son
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?gH-dlzsf[]+aa—]t)]-ds (133 - a)

0B —
ng-dlz—f—-ds (1.34—a)
1 ot
S

descomponiendo en sus integrales de linea

fH-d11+lime-d12—fH-dl3—lime.d14=lili (1.33-b)
h—-0 h—0 h—0
Iy 1, 3 I,

h—0 h—0
l1 lz 13 l4

donde [, y l5 son las lineas inferior y superior del “lazo amperiano” y 1, y I, son las lineas

derecha e izquierda (altura). Resolviendo
H2t - Hlt = K (1.35)
Eze = Eqe (1.36)
Las ecuaciones (1.35) y (1.36) son las condiciones de frontera debido a la Ley de Ampere-
Maxwell y la Ley de Faraday. Las ecuaciones (1.31), (1.32), (1.35) y (1.36) dan un significado

fisico a la matematica de la teoria electromagnética y se utilizan en problemas descritos por las

ecuaciones fundamentales.
1.5.4 Energia, Campo y Ondas Electromagnéticas

Como se menciono, la ecuacion (1.20) indica la conservacion de carga local. Siguiendo el
principio de conservacion de carga y energia se obtiene la energia electrostatica asociada al
campo eléctrico, que es [28]

£ 1.37
W, = EfEZdV (1.37)

y de igual forma, el trabajo requerido para obtener corrientes eléctricas, asociado al campo

magnético es

(1.38)

y de aqui, la densidad de energia es
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(1.39)

Estas ecuaciones son relevantes porque indican que el campo electromagnético almacena
energia, y la cantidad de ésta depende de la magnitud de los campos y los coeficientes de
permitividad eléctrica y permeabilidad magnética. Por tanto, y como propiedad cléasica de los

campos, la energia se transporta a medida en que se avanza en un medio material.

La fuerza electromagnética sobre una corriente eléctrica se calcula mediante la ecuacién
(1.21), entonces el trabajo realizado sobre una carga q es F - dr = qE - vdt, luego, el trabajo

en el tiempo es

aw
dt

_ j E-JdV (1.40)

sustituyendo (1.17-c) en (1.40) el integrando es igual a

E-J=E (1V><B aE)
J= U gat

Aplicando la relacion V- (ExB) = B- (VX E) —E- (Vx B) y usando la ley de Faraday se

tiene
0B
E-(VxB)z—B-E—V-(ExB)
2
como B 0B _ 1057 se obtiene entonces
ot 2 0t
E-J= 1a<1B2+ EZ) 1v (E X B)
J= 20t \u ¢ U

entonces queda
dW—fE dV—H 19 <1BZ+ EZ) 1v (ExB)]dV
dt J B 20t \u ¢ U

finalmente, se obtiene el teorema de Poynting

daw d

1
Ez—%fudV—;f(ExB)ds
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El primer término del lado derecho representa la energia total, mientras que el segundo
término del lado derecho es el cambio de energia que se transporta hacia afuera del volumen

V. A esto Ultimo se le conoce como vector de Poynting [28]:

1
S — ‘EE < B (1.41)

El vector de Poynting es esencial en el estudio de propagacion de ondas electromagnéticas y
energia para celdas solares ya que es usado como indicador de la cantidad de energia que llega
al dispositivo como radiacion incidente y a partir de éste se obtienen relaciones de la energia
absorbida y reflejada en el dispositivo (transmitancia y reflectancia) desde un enfoque clésico.

Por otro lado en el estudio de propagacion de ondas electromagnéticas se resuelve la ecuacion
de onda, la cual es una ecuacion diferencial parcial de segundo orden lineal en la posicion y en
el tiempo. Las condiciones de frontera que se desarrollaron en la presente seccién son
consideradas para resolver la propagacion de las ondas electromagnéticas en el espacio y

distintos medios. La ecuacion de onda es

02E (1.42)
VZE — E,UF =0

la solucion a la ecuacidn diferencial es de la forma conocida como onda plana

E(r, t) = Ejelkr-t) (1.43 — a)
B(r,t) = Bye'(kr—«0 (1.43 — b)
de donde se satisface la triada E x B = k. Como ejemplo particular pero muy util se describira

la propagacion de la luz a través de dos medios semiinfinitos considerando que las ondas son

monocromaticas.
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Figura 1.11. Onda incidente k sobre el plano de incidencia de dos medios materiales
diferentes dando origen a una onda refractada k' y una onda reflejada k"'.

De las ecuaciones (143) y de acuerdo a los desarrollos en [28], el campo eléctrico y magnético

incidente se puede expresar como

E = Ege'(kr-o0 (1.44 — a)
B—EkxE (1.44 — b)
Kl

el campo electromagnético transmitido es de la forma

E' = E(r)ei(k’-r—wt) (145 —a)
B = /‘u’g’ K X E' (145 - b)
K

y el campo electromagnético reflejado es

E" = Ejei(K"rwt) (1.46 — a)
BII \J ‘Ll”S” kl/ E/I (146 - b)
= X
k"]

Es importante definir que k = /jucw donde k = k'’; ademas, k' = \/u's'w. Cuando la onda
lectromagnética esta linealmente polarizada y el campo eléctrico son perpendicular al plano de
incidencia se dice que el campo esta en la situacion transversal eléctrica, y tiene la siguiente

relacién entre los campos. Utilizando las ecuaciones (1.43-1.46) y las condiciones de frontera
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se obtienen las siguientes relaciones entre el haz transmitido y reflejado con respecto al

incidente
_{, B 2ncos0; (1.47 — a)
==
®  ncosH; + l%\/n’z — n?sen?0;
v ncos8; — & n'Z —nZsen?p, (1.47 - b)
Eo _ W
E,

ncos6; + I%,/n'z — n?sen?6;

De igual forma cuando la onda electromagnética esta linealmente polarizada y el campo

eléctrico es paralelo al plano de incidencia se dice que el campo esta en la situacion transversal

magnética y se obtiene

Eq

E_O_

E)
E,

2nn'cos6; (147 —¢)
ﬁn’zcos&- + ny/n'? — n?sen?0;
ﬁn’zcos&- —nyn'2 — n2sen?6; (1.47 — d)
a

l7n’26059i + nyn'? — n?sen?0;

Los resultados (1.47) se conocen como relaciones de Fresnel [28] y, otorgan informacion

acerca del campo incidente, campo refractado y campo reflejado bajo polarizacién

cualesquiera.
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CAPITULO 2. FISICA DE SEMICONDUCTORES

En esta seccion se desarrolla los conceptos basicos en semiconductores que describen los
fendmenos de transporte que ocurren en dicho material. Se comienza definiendo la densidad
de estados, luego se discute la concentracion de portadores en equilibrio y fuera de equilibrio,
la dependencia de la temperatura y los mecanismos de transporte. Se concluye con las
ecuaciones del modelo deriva- difusion el cual es empleado en las simulaciones del presente

trabajo.

2.1 Densidad de Estados

Para describir el comportamiento de los semiconductores, se introduce el concepto de
concentracion de portadores en un semiconductor, esto es, el nimero de estados disponibles
para cada configuracion de energia. Aunque es una cantidad discreta, amerita un trato de
variable intensiva debido al elevado nimero de portadores en materiales semiconductores,
convirtiendo la variable de interés en una densidad de estados. Se hace la suposicion de que
las particulas estan confinadas en el material siguiendo el modelo de un pozo cuéntico infinito
[31].

La soluciéon mas general de la ecuacion de Schrddinger dentro del pozo unidimensional de

ancho L es una funcién de senos y cosenos; al tomar en cuenta las condiciones de frontera del
problema se obtiene espectro discreto del vector de onda k, ="L—”, realizando el mismo

procedimiento para k,, y k, [32]. La figura 2.1 muestra el espacio k de las particulas, donde

los vectores en el pozo no aceptan cantidades negativas y la combinacion de sus posiciones
solamente genera una octava parte de una esfera, en consecuencia el octante en el espacio k
representa el volumen de momentos donde se sitla el nimero de estados disponibles del

problema.
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Figura 2.1. Octante positivo del espacio de momentos de los estados del material [31].

Por lo tanto el numero total de estados por unidad de volumen de momentos es

V=@ () 5) ()

donde el factor dos es debido al spin de los electrones. De aqui, el nUmero de estados por

unidad de energia es

dN dNdk L dk

dE ~ dkdE n? dE
La energia de los portadores es igual a la de una particula libre; incluyendo la derivada de
k con respecto a la energia y al dividir el término izquierdo de la ecuacion anterior entre el
volumen del pozo queda

8mV2 3
e m*VE (2.1)

g(E) =

donde g(E) se define como la densidad de estados. Con base a lo anterior, es posible describir
una densidad de estados para los portadores en la banda de conduccion y otra para la banda de

valencia. Entonces,

8mV2 3

9e(E) =— mi2JE — E, (22-a)
8mv2 3

9v(E) = —5— my’\JE, — E (2.2 -Db)

donde g,y g, son las densidades de estados en la banda de conduccion para electrones y en la

banda de valencia para huecos respectivamente [31, 32, 33, 34, 35].
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2.2 Concentracion de Portadores en Equilibrio

Una de las caracteristicas méas sobresalientes de los materiales semiconductores es que la
concentracion de portadores libre es variable, por ello es necesario cuantificar la cantidad
presente de estos en semiconductores. Para electrones la concentracion de portadores en la

banda de conduccién es

tope B¢

n= [ gmf@EE 2.3)

Ec

donde f(E) es la distribucion Fermi-Dirac definida como [32]

fE) =

1+ (Bt 24)

donde Er es el nivel de Fermi y kg es la constante de Boltzmann. La ecuacion (2.4)
representa la probabilidad de ocupacion de fermiones para cada nivel de energia. La figura 2.2
ilustra la funcién Fermi-Dirac y su dependencia con la energia para varias temperaturas. En el
caso de que la energia sea muy superior a la energia del cero absoluto (caso temperatura
ambiente) la funcion de Fermi tiende a cero, por lo que el limite superior de integracion

aumenta hasta infinito. Luego, la ecuacion (2.3) se puede escribir como

[0e]

n= | gy @ 25)

EC
Anélogamente, la concentracion de huecos en un semiconductor es

Ey

p= f 9o(E)1 — F(E)IdE 2.6)

— 00
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Figura 2.2. Distribucion de probabilidad Fermi-Dirac con distinta configuracion segun la
temperatura: 0 K (negro), >0 K (rojo y azul) y >>0 K (verde).

Entonces, la integracion de la ecuacion (2.5) muestra que la concentracion de portadores es

n= C\/z_ (EF E) @2.7)

tomando N, = 2 [ZmrllfszT]z Y

Ec [ kBT dE (2.8)
E EC )

1+e Tor) KB

donde N, es la densidad efectiva de estados en la banda de conduccion y Fi es una integral de
2

1 . . . . .
orden 3 denominada integral de Fermi. Para semiconductores no degenerados esta integral

puede sustituirse por una distribucion Maxwell-Boltzmann, que simplifica las ecuaciones de
densidad de portadores. La figura 2.3 muestra las condiciones de no degeneracion para
semiconductores, definiendo que existe degeneracion cuando E. — Ep < 3kgT y Er — Ey <

3kgT [24]. Para semiconductores no degenerados podemos escribir que [16, 19, 21, 24, 29,
31, 36]:

(EF - EC) 5 LA (EF—EC)

F1 kyT = 79 kgT (2.9)

z
Ilamada aproximacién de Boltzmann. Cuando la energia es mucho mayor a la energia de

Fermi, la distribucion Fermi-Dirac se aproxima a una distribuciéon Maxwell-Boltzmann, en
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consecuencia cuando El>1>r? f(E) - fug(E) también es llamada aproximacion de Boltzmann
F

[36]. El presente trabajo solo tratara semiconductores no degenerados haciendo valida la
aproximacion de Boltzmann en todos los casos, ademas de que la temperatura serd 300 K.

Sustituyendo (2.9) en (2.7) se obtiene la concentracion de electrones en un semiconductor no

degenerado:
(EF_EC)
ng = N.e* kT (210 — a)
Anéalogamente la concentracion de huecos es
Ey—Efp
py = Nyel k) (2.10 — b)
3
. . . 2mrmykpT]2
donde la densidad efectiva de estados en la banda de valencia es N, = 2 [’m;—hz’;]z
E. !
NO DEGENERACION
Epmgmmmmmmmm e m e ——— = —
I
DEGENERACION
EF_________________IL_
NO DEGENERACION
Ey I

Figura 2.3. Diagrama de bandas de energia con los limites de degeneracién. Un nimero
elevado de portadores de carga hace las E se acerquen a E. 0 E,,.

2.2.1 Concentracion de Portadores en Semiconductores Intrinsecos

La concentracion de portadores intrinseca se obtiene sustituyendo las ecuaciones de energia de

Fermi intrinseca por la energia de Fermi de (2.10-a) y (2.10-b):

e — o555 2.11 — a)
po = Nye FaT) (211 =b)

como la concentracién de electrones y huecos es igual a la concentracion intrinseca se

establece la igualdad:
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—Eg_ 2.12
ni = Nolye 7aT) @12
se sigue entonces que el producto de portadores mayoritarios con portadores minoritarios es

constante segun:
pn = n} (2.13)

La ecuacién (2.13) se conoce como ley de accion de masas, ecuacion muy poderosa que en
equilibrio termodinamico permite hallar rapidamente la concentracion de electrones o huecos
en semiconductores no degenerados, o viceversa; para el caso degenerado, la ecuacion (2.13)

es una desigualdad.

La concentracién de portadores puede expresarse como un término independiente de la
densidad de efectiva de estados, tomandose como referencia la energia de Fermi intrinseca. Se
despejan las densidades efectivas de estados (2.11-a) y (2.11-b) y se sustituyen en (2.10-a) y
(2.10-b) resultando en

ng = nie(E’I;;fi) (2'14 N a)

- nie(%) (2.14 — b)

donde la concentracion de portadores es la concentracion intrinseca que crece segln la

aproximacion de Boltzmann.
2.2.2 Concentracion de Portadores en Semiconductores Extrinsecos

La conduccion en las bandas solo es llevada a cabo cuando las impurezas se encuentran en
estado ionizado. Cuando el sistema adquiere energia suficiente, los portadores de carga de las
impurezas pasan a sus respectivas bandas. La energia necesaria para desprender a un portador

de carga de una impureza se denomina energia de ionizacion.

Las impurezas se denominan superficiales si su energia de ionizacion es menor a kgT, y
profundas si su energia de ionizacion es mayor [25, 29, 31]. Se puede entender a las impurezas
como sistemas hidrogenoides [37]. Ademas, las energias que se calculan mediante el modelo
de Bohr concuerda razonablemente con energias de ionizacion obtenidas experimentalmente
[25].
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Los semiconductores extrinsecos poseen una carga neutra a pesar de haber sido dopados

debido al balance entre cagas fijas y mdviles, es decir
p+N; —n—N; =0 (2.15)

donde N;j y N; son el nimero total de impurezas donadoras y aceptoras ionizadas

respectivamente, definidas como

Nt = Ny (2.16 — a)
d — (EF—Ed)
1+ 2e\ kBT
N- = N, (2.16 — b)
‘ (7
1+ 4e\ kBT

Los coeficientes del factor exponencial 2 y 4 que aparecen en (2.16-a) y (2.16-b) corresponden
al grado de degeneracion de electrones y huecos en sus respectivas bandas [31]. En un
semiconductor tipo n no existen impurezas aceptoras, en un semiconductor tipo p no existen
impurezas donadoras y en ambos la concentracion de portadores minoritarios es

aproximadamente cero; esto junto con (2.10), (2.15) y (2.16) proporcionan las equivalencias:

Ep—E; —
N Chr) _ LEF—EGZ (217 — a)
1+ 2¢har?)
E,—E —
N, oG5 _ N—C;:"—Ep (2.17 — b)
1+ 4T

de donde se obtienen la energia de Fermi para semiconductores tipo n'y p de forma numeérica.
2.2.2.1 Regimen de Temperatura en Semiconductores Extrinsecos

Existen rangos de temperatura en los cuales se puede clasificar el comportamiento de los
materiales [25]. Cuando la energia térmica no es suficiente para ionizar las impurezas, la
mayoria de los portadores de carga quedan unidos a los a&tomos donadores o aceptores. Esto
ocurre a temperaturas bajas, y el rango en el que ocurre se denomina régimen de deionizacién

0 de congelamiento (freeze out) [22, 25, 36]. Temperaturas mayores al cero absoluto hacen
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que el régimen de deionizacién disminuya drasticamente, mas aun, temperaturas elevadas
(temperatura ambiente que por convencién es 300 K) hacen que los denominadores de (2.16) y

(2.17) tiendan a la unidad, por lo que la ecuacion (2.15) queda
p+N;,—n—N,=0 (2.18)

de esta ecuacion surgen varias expresiones segun la temperatura y tipo de semiconductor. Por
ejemplo, siguiendo el mismo razonamiento que el realizado para obtener la energia de Fermi

de manera grafica, un semiconductor tipo n presenta la igualdad
n=N, (2.19)

que significa que la densidad de portadores solo depende del grado de dopaje en el material,
excluyendo aportaciones de otras densidades. El rango de temperatura en el cual la
concentracion de electrones es igual a la concentracion de impurezas donadoras se llama
régimen de saturacién. A temperaturas mayores el régimen de saturacion se pierde y la

concentracion de huecos puede seguir despreciandose, la ecuacién (2.19) se vuelve entonces
n=Ng+p (2.20)

La densidad de portadores p se toma en cuenta por la creacion de huecos en la banda de
valencia debido al aumento de temperatura. La caracteristica de semiconductor no degenerado
hace posible sustituir p de la ley de accion de masas, lo que resulta en una ecuacién algebraica

de segundo grado cuya solucién es

. " (2.21)
d
n :ENd + T+Tli2

donde la densidad de portadores depende tanto de la impureza donadora como de la
concentracion intrinseca. Esta aproximacion se encuentra dentro del régimen de saturacion y
sigue el mismo razonamiento que la aproximacion de ionizacion total, solo que en esta se toma
en cuenta la aportacion de huecos; posee un alto grado de precision por tomar en cuenta todas
las densidades de portadores, y en consecuencia sera la aproximacion utilizada en el presente
trabajo para la concentracion de portadores. A temperaturas ain mayores la ecuacién (2.21) se

vuelve
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N 2.22
nzni+7d ( )

El rango de temperatura en el cual el término de concentracion intrinseca es el término
dominante en la concentracion de portadores se denomina régimen intrinseco. Las
concentraciones para semiconductores tipo p se obtienen de la misma manera que las
ecuaciones anteriores. La figura 2.4 muestra la densidad de electrones contra la temperatura y
el lugar en la grafica que le corresponde a cada régimen. En el régimen de saturacion la
concentracion de portadores practicamente solo depende del nivel de dopado y no de la
temperatura. Es importante mencionar que la funcién en el régimen de saturacion es
practicamente constante entre los 100 K y los 500 K, que en grados Celsius corresponde al
rango entre —173.15°C y 226.8°C.

500 TE
L1000 300 200 100 75 50
10Ty T T T

Régimen Intrinseco Si
Np=10"cm™

1016

Régimen de Saturacion

Régimen de
Congelamiento

T T T T T T T

=

Densidad de electrones n (cur®)
=

1013 L | 1 L 1

1000/T (K™)

Figura 2.4. Densidad de electrones en funcion de la temperatura de un material de Si tipo n
con N; = 1 x 10*>¢cm™3. La adicion de impurezas hace que el cambio de densidad sea
minimo especialmente en el rango de saturacidn, en contra parte al Si intrinseco que es

altamente sensible a cambios de temperatura [36].

2.3 Concentracion de Portadores Fuera de Equilibrio

La situacion fuera de equilibrio sucede cuando cualquier agente externo perturba el sistema.
En el caso de semiconductores para celdas solares el interés se enfoca en el desequilibrio

causado por la luz incidente.

Como se observo en la seccidn anterior, las propiedades de los semiconductores se analizaron

mediante las concentraciones de los portadores y el band gap. Pero, es de esperarse que la
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concentracion y en la situacion fuera de equilibrio no sean las mismas que en la situacion de
equilibrio; la distribucion de electrones y huecos inmediatamente después de perder la
situacion de equilibrio cambia [38]. Por conveniencia, la energia de Fermi se separa en dos
cantidades denominadas cuasi-energias de Fermi, una para electrones E, y otra para huecos
Erp.

La concentracion de portadores de sistemas fuera de equilibrio se obtiene sustituyendo las
energias de Fermi por las cuasi-energias de Fermi en sistemas en equilibrio. Entonces la

ecuacion (2.10) queda

n = Nel ) (2.23 - a)
Ey—E _
p = N,el ) (2.23 = b)

donde el subindice cero se omite ya que la situacién es fuera del equilibrio. A partir de estas

relaciones se obtiene la ley de accion de masas fuera del equilibrio:

pn = nl-ze(EFZ;pr) = poTig e(EFZ;pr) (2.24)

de aqui se puede obtener

pn (2.25—-a)
EFTl - EFp = kBTln <?>

i

n —
EFn - EFp = kBTln< p > (225 b)

PoNo

La diferencia entre las cuasi-energias de Fermi representa una medida de conversion de la
energia solar a energia eléctrica. La corriente originada debido al efecto fotovoltaico se

establece entonces como funcién del cambio de las cuasi-energias de Fermi. A partir de las

ecuaciones (1.27) y (1.28) y del hecho que E = % , la densidad de corriente dependiente de las

cuasi-energias de Fermi para electrones y huecos se expresa como

Jn = nupVEp, (226 —a)
Jo = PUpVER, (2.26 — b)
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de aqui, se observa que si Er, = Ep, y ademas constante, entonces no existe corriente y el

factor de Boltzmann de la ecuacion (2.24) se vuelve uno, regresando a la situacion de

equilibrio.

Ey

Figura 2.5. Cuasi-energias de Fermi Eg,, y Er,, en el estado fuera de equilibrio. La diferencia
de las cuasi-energias es el incremento de energia debido a la diferencia de potencial en el
sistema.

2.4 Mecanismos de Transporte de Portadores

La transferencia de carga en semiconductores se basa en el estudio sistematico de la ley de
conservacion de la carga y energia en situaciones fuera de equilibrio, denominado fendmenos
de transporte. En materiales semiconductores es de interés el transporte de carga, aunque en

general el estudio de transporte se generaliza para todas las leyes de conservacion.
2.4.1 Ecuacién de Continuidad y Ecuacién de Poisson

Los fendmenos que generan y consumen carga (generacion y recombinacion que se explicaran
en la seccién 2.5) no estan exentos del cumplimiento de leyes de conservacion: existe una
continuidad espacial y temporal de la concentracion de portadores, donde la variacion

temporal de las densidades de los portadores es

ooy oy o o oo
ot Otlgeriva Otlgiusisn Otlg  Otlg

dp 0dp Jdp dp dp

9t Otlgeripa = Ot difusién atly * atlg (227 = b)

donde la parte derecha corresponde a las causas: deriva, difusién, recombinacion y generacion

de portadores [26, 31]. Los dos primeros téerminos corresponden a la corriente total y los dos
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ultimos términos a la aniquilacién y generacion de portadores, que también se pueden escribir

simplemente como R y G y al combinarlas con la ecuacién general de continuidad (1.20) se

obtiene
on 1 2.28—a
EZEV']n_i_Gn_Rn ( )
op 1 (2.28 — b)
E: _EV'IP-I_GP_RP

Las relaciones (2.28) corresponden a la continuidad de electrones y huecos respectivamente.

Estas ecuaciones se denominan ecuaciones de continuidad de carga fundamentales.

Por otro lado, la relacion entre el agente externo y la densidad de carga en un material es
altamente relevante. En el caso de semiconductores, el agente externo es el campo eléctrico y
la densidad de carga esta dada por (2.15). Estas se relacionan por medio de la ecuacién de

Poisson, que en semiconductores es

q _
V2g0=—;(p+Nj—n—Na) (2.29)

2.4.2 Deriva

El movimiento de carga debido a un campo eléctrico se realiza siguiendo la direccion del
campo; sin embargo la transferencia de carga no sigue un camino perfectamente lineal si no
que presenta un camino irregular debido a fendmenos de scattering en el material. La figura
2.6 muestra el movimiento de carga en ausencia y presencia de un campo eléctrico. La
dindmica de las particulas en ausencia de una fuerza externa tiene una explicacion térmica-

estadistica: en equilibrio, a cualquier temperatura arriba del cero absoluto, las particulas
. T 3 - . .. .
poseen una energia cinética E, = ngT consecuencia del teorema de equiparticion. Al igualar

con la energia cinética clasica, se obtiene la velocidad térmica de las particulas:

- (2.30)

m

UT:
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Figura 2.6. Esquema del movimiento de portadores de carga en a) ausencia de campo
eléctrico y b) en presencia de campo eléctrico. EI campo eléctrico de la ley de Ohm establece
la direccion de la densidad de corriente, por tanto cuando E = 0 la direccion es
completamente azarosa.

El valor de la ecuacion (1.26) se establece como un valor medio y se sustituye en (1.27). La
ecuacion de densidad de corriente entonces es la ley de Ohm, con la diferencia que el termino
velocidad corresponde a un valor medio macroscopico. Reescribiendo, la densidad de

corriente de deriva es

Jaeriva = q(pnn + :upp)E (1.27)

La figura 2.7 muestra la representacion de la ecuacién (1.27) en el diagrama de bandas. El
campo eléctrico en el semiconductor produce un desnivel en las bandas de valencia y

conduccidn, lo que propicia un movimiento de electrones y huecos en sus respectivas bandas.

positivo)

Figura 2.7. Esquema del movimiento de portadores en un semiconductor. a) La diferencia de
potencial en los extremos da lugar a un desnivel de las bandas de energia. b) Movimiento de
electrones en la banda de conduccion por la accion de la caida de potencial [16].

Se ha establecido que la corriente de deriva depende del campo eléctrico, densidad de
portadores y de un pardmetro denominado movilidad. Esta Gltima es una propiedad
importante y depende de fendmenos de scattering [21, 25, 39]. Cualquier mecanismo que

disturbe la periodicidad de la red del cristal produce scattering y los mecanismos mas comunes
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son debido a fonones, impurezas ionizadas, colision portador-portador y efectos superficiales
[36, 39, 40, 41, 42]. A partir de estos se han elaborado modelos diversos que describen la
movilidad de portadores. Los modelos para cada tipo de interaccion son fenomenologicos. La

regla de Matthiessen establece que [36]

1 1 2.31

1
u .ufonones Himpurezas

El pardmetro u que se definio en la seccion 1.5.2 se puede escribir también como

_ats __ 9r (232)
# m*  3kTm*

donde A representa el camino medio de los portadores de carga.
2.4.3 Difusion

Siempre que exista un gradiente en la concentracién de portadores habrd un proceso de
difusion en el cual las particulas de las regiones de mayor concentracion se transferiran a las
regiones de menor concentracion, indicando esto con un signo negativo, sin embargo la
corriente conducida sera en direccién contraria debido al signo de la carga de los portadores
[16]. La propiedad més relevante de este mecanismo de transporte es que produce corriente
aun cuando los agentes externos son nulas. El flujo de portadores esta gobernado por la ley de

Fick que para electrones y huecos es

Jo = qD,,Vn (233 —-a)
Jp = —qD,Vp (2.33—-b)

donde D, y D, son los coeficientes de difusion que dependen directamente de la temperatura

del medio. El coeficiente de difusidn y la movilidad se relacionan por medio de las relaciones
de Einstein [15, 16, 19, 22, 24, 31, 38].

Dy ksT (2.34 — a)
T
Dy _ksT (2.34 — b)
M q

donde el término del lado derecho corresponde al voltaje debido a la temperatura.
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2.4.4 Emision Termoidnica

La morfologia de los diagramas de bandas es un factor limitante en el transporte de portadores.
La transferencia de portadores por encima de una barrera de potencial se denomina emision
termoidnica, y solo depende de la energia térmica de las particulas y de la altura de la barrera
de potencial. La figura 2.8 muestra el diagrama de bandas de un proceso tipico de emision
termoidnica. La existencia de la barrera precisa que la corriente de deriva y difusion dentro de
la barrera sea despreciable [26]. Los portadores con mayor energia térmica que logran pasar la

barrera de potencial conforman la corriente termoidnica, definida como

= (2.35)

donde ¢p es altura de la barrera de potencial y A* es la constante efectiva de Richardson

definida como 4* = ‘mth;kz [24, 36].

* .
K e, ..o *ee
E, oost ‘. !"0".' LN

Ep
Semiconductor Barrera Metal

Figura 2.8. Proceso de emision termoiodnica para una configuracion de diagrama de banda.

2.4.5 Efecto Tunel

El efecto tlnel o tunelamiento cuantico es el proceso por el cual una particula de tamafio
subatémico penetra una barrera de potencial que en el caso clasico no puede traspasar, pero la
funcién de onda da lugar a una probabilidad finita de traspasar la barrera de potencial [3, 15,
16, 20, 21, 36, 43]. La figura 2.9 muestra el diagrama de bandas y el efecto tunel en una
barrera de potencial. La teoria general del tunelamiento cuéntico requiere la solucion de la
ecuacion de Schrodinger, que aporta informacion acerca de la probabilidad de transmision,

gue a su vez determina la corriente de tunelamiento:

gm’

/- (2.36)
™ 2m2h3

f FN,T, (1 = Fy) Ny dE
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donde F;, F;;, N;, Ny son las distribuciones Fermi-Dirac y las densidades de estados de las

regiones I y I1. [36] ofrece una descripcion mas detallada de esta ecuacion.

AN

X X,

Figura 2.9. Comportamiento de la funcion de onda de un electron en presencia de una
barrera de potencial y el efecto tunel. La barrera de potencial modifica los parametros de la
onda.

2.5 Fendmenos de Creacion y Aniquilacion de Carga

Cuando un material se encuentra en la situacion fuera de equilibrio, la ecuacion (2.13) no se
cumple, y la igualdad se sustituye por una desigualdad. Debido a la tendencia de los sistemas
de recuperar el estado de equilibrio, existen procesos que hacen que, después de un tiempo, el
sistema cumpla la ley de accion de masas. Estos procesos son la recombinacién cuando pn >
n? y la generacion cuando pn < n? [36]. La recombinacion y la generacion son mecanismos
de transporte al igual que los vistos en la seccion 2.4, sin embargo se abordan de manera

separada debido a que estos aniquilan y generan portadores de carga.
2.5.1 Recombinacién

La recombinacién es un proceso en el cual electrones y huecos se aniquilan entre si [14, 15,
16, 22]. Existen diversos tipos de recombinacion y se clasifican segun el proceso o energia
liberada. Lo que determina el tipo de recombinacién es el tipo de band. Algunos tipos de
recombinacion son radiativo, no radiativo, auger, recombinacion banda a banda y
recombinacion de trampa. Para el presente trabajo se utilizo la recombinacion de trampa ya

gue es la méas usual en Si.
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La recombinacion de trampa ocurre cuando un electron de la banda de conduccién cae a una
trampa dentro del band gap. Las trampas son impurezas de fabricacion, puntos de defectos
inherentes de los materiales o0 &tomos ionizados en el semiconductor [24, 29, 31]. Una vez que
el electron se liga a una trampa, este cae a un hueco de la banda de valencia, completando asi
el proceso de recombinacion. Es un proceso de dos pasos e involucra la presencia de una
impureza de material, razébn por la cual se asume que la mayoria de materiales
semiconductores de band gap indirecto para celdas solares lo poseen, es un proceso no
radiativo, por lo que emite energia en forma de fonones y generalmente las trampas en el band
gap son superficiales. También se conoce como proceso de recombinacion de Shockley-Read-
Hall (SRH). La tasa de transicion neta esta dada por [21, 22, 38, 39]:

pn — n? (2.37)
Tp (Tl + ni) + Tn(p + pi)

Repy =

donde n; y p; son parametros relacionados con los niveles de energia de las trampas
localizadas en la mitad del band gap. COMSOL Multiphysics toma en cuenta esta razén y en
consecuencia maneja por default la ecuacién (2.37) para la solucion de problemas de fisica de
semiconductores, razon por la cual se utilizara mas adelante; no obstante, existen diferentes
representaciones de Rsgry que se pueden encontrar en la bibliografia [5, 10, 14, 19, 24, 25, 31,
36, 38, 39].

2.5.2 Propiedades Opticas y Generacion

En celdas solares el exceso de portadores de carga es consecuencia de la excitacién dptica, es
por ello que es importante establecer la relacion entre las propiedades Opticas de
semiconductores y la capacidad de generacion de carga. Se ha mencionado que gran parte de
la informacion de un sélido la proporciona su band gap, analogamente gran parte de la
informacién de las propiedades opticas de los materiales la proporciona el indice de refraccion
complejo definido como

n=n—ik (2.38)

donde la parte real n determina la velocidad de propagacién en el medio y la parte imaginaria
k determina la capacidad de absorcidn. Estos coeficientes se conocen como constantes dpticas,

aunque en realidad esto no es cierto ya que dependen de la energia de los fotones incidentes y
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en consecuencia de sus longitudes de onda. La parte imaginaria k también conocida como

coeficiente de extincidn se relaciona con el coeficiente de absorcion segun [25, 26, 36]

. 4tk (2.39)
2

ésta ecuacion describe cuanta energia incidente puede ser absorbida por el material, que se

observa depende del cociente entre el coeficiente de extincion y la longitud de onda. Luego, la

absorcion oOptica se relaciona con la energia de radiacion que transporta el vector de Poynting,

que en una dimension esta relacion es
S(x) = S(0)e~*x (2.40)

conocida como Ley de Beer-Lambert en su forma de propagacion electromagnética. Cuando la
luz pasa a través de un semiconductor la absorcién de luz y la generacion de portadores de
carga debido a la excitacion optica ocurre; lo esencial de este proceso fisico es que el vector de
Poynting (o sus derivaciones eléctricas o energéticas) decae conforme se avanza en el material
dando lugar a un incremento de carga, de acuerdo a [36]

o« _1dS(x) (2.41)
6= 50 ) = hoax - Y

donde J,, es la foto-corriente en el semiconductor. La solucion de esta ecuacion diferencial es
la ecuacion (2.40). Es posible obtener los coeficientes de Fresnel (seccion 1.5.4) a partir de
esta ecuacion. Luego, la generacion de carga total de una celda solar se obtiene a partir de la

ecuacion anterior e integrando desde el espectro de longitud de onda del material, esto es

A2 (2.42)
= f Sx,Na (Ve **dA
Ay
Para estudios monocromaticos la diferencia en los limites de esta integral es minima, y se
requiere de la introduccion de una delta de Dirac. La relacion entre la generacion y el efecto
fotovoltaico se discute en el capitulo 3.
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2.5.3 Inyeccion de Portadores

Los procesos de generacion de portadores aumentan los valores de n y p con respecto a los
valores en equilibrio. En el caso de celdas solares el termino generacion es debido a la
excitacion optica. También se crea exceso de portadores sobre el valor de equilibrio cuando se
ponen en contacto semiconductores tipo p y n. Todo proceso que origina un exceso de
portadores sobre los valores de equilibrio se denomina procesos de inyeccién [16]. El exceso

de portadores se representa como

A =n-n, (243 —a)
Ap =p —po (2.43 = b)

correspondientes a la generacion de electrones y huecos respectivamente. En el proceso de
incidencia de luz en celdas solares la tasa de generacion de electrones y huecos es idéntica
segun An = Ap. Los procesos de inyeccion son muy comunes en dispositivos
semiconductores y pueden ser de dos tipos: de alta inyeccion o baja inyeccion. La alta
inyeccion significa que el exceso de portadores modifica profundamente a portadores
mayoritarios y minoritarios, y la baja inyeccion significa que la concentracion de portadores
mayoritarios practicamente no se altera mientras que la de portadores minoritarios si se

modifica significativamente [17, 21, 25]. La condicion de baja inyeccion es

En tipo n:
An < ny, Ap > pg (244 —a)
En tipo p:

An > ny Ap < po (2.44 - b)

en el caso de semiconductores para celdas solares, se establece que solo existen procesos de

baja inyeccion.
2.5.3.1 Tiempo de Vida de Portadores Minoritarios

Una vez creados los portadores en exceso y establecido el desequilibrio, el sistema hara lo
posible para regresar a la situacion de equilibrio, por lo que eventualmente los portadores en
exceso se aniquilaran. El tiempo que tardan los portadores minoritarios en exceso en

aniquilarse se denomina tiempo de vida 7, ,; es un valor medio de todo el colectivo de
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particulas, por lo que no todas las particulas desaparecen con la misma velocidad, pero el
tiempo de vida medio es el valor més representativo del sistema [16]. En un proceso se

recombinacion-generacion la tasa de transicion neta es

o An (245 — a)
at R-G - Tn
op|  _ Lp (2.45 — b)
Otlp_c Tp

Los valores de los tiempos de vida varian bastante segin el material, tipo de semiconductor,
nivel de dopaje y tipo de scattering. Al sustituir (2.43) en (2.45) y al resolver la ecuacion
diferencial para electrones se obtiene

t
An = Ange 7 (2.46)

donde An, es el exceso de portadores en el instante t = 0. La solucion para huecos es idéntica
a (2.46).

2.5.4 Longitud de Difusién de Portadores Minoritarios

Al igual que el cambio en el tiempo los portadores minoritarios cambian de posicion en el
espacio. La magnitud que establece el camino medio que recorre una particula antes de

aniquilarse se denomina longitud de difusion media y se define como [15, 16, 22, 24]

Ln,p =4/ Dn,prn,p (2.47)

Luego, siguiendo el mismo procedimiento que el realizado en el tiempo de vida de portadores

minoritarios la ecuacion de decaimiento de portadores con respecto a la posicion es

-2 2.48
An = Ange np (2.48)

donde An, es el exceso de portadores en la posicién x = 0,y se observa que esta ecuacion es

de la misma forma que (2.46). La solucidn para huecos es idéntica a (2.48).
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2.6 Modelo Deriva-Difusién

En resumen la deriva, difusion, emision termoidnica, tunelamiento, recombinaciéon y
generacion son los mecanismo de transporte en semiconductores; empero, no todos ocurren
con igual frecuencia ni aportan cantidades equitativas de corriente, e inclusive algunos
mecanismos delimitan su uso a unos cuantos dispositivos [39] por tanto un modelo de
transporte es Gtil para describir la conduccién en semiconductores de manera practica y

precisa.

De los mecanismos de transporte, la emision termoionica y el tunelamiento son secundarios,
por lo que pueden omitirse en la mayoria de los casos. La ecuacidn que describe la conduccion
es la suma de los mecanismos de deriva (1.27) y difusion (2.33):

Jo = quunE + gD, Vn (249 —a)

Jp = quppE — qD,Vp (2.49 - b)

denominado modelo deriva difusién. La corriente total en un semiconductor es

J=Jh+ ]p (2.50)

El modelo, que representa la corriente total simplificada, requiere ademas las siguientes
suposiciones: ionizacion total, semiconductor no-degenerado, estado estacionario y

temperatura constante.

Ahora, con el modelo deriva-difusion se obtienen las ecuaciones de continuidad para estas

corrientes. Sustituyendo (2.49) en (2.28) tiene:

on n,—n oE on 0%n (251 —a)
p p — ™o p p
—Pog,— 2P — +uE—L+D
ot n T, T Mphn ox T Hn 0x  On dx?
apn Pn — Pno oE apn azpn (2'51 - b)
oG, - Ty — — pyE =24 Dy —2
ot P T Pnbp Gy ~ Ho® Ty P gx2

Estas ecuaciones resumen el principio de continuidad de la carga, la primera ley de Fick, la ley
de Gauss y la ley de Ohm dependientes del tiempo, por esto son las principales herramientas
para la solucion de problemas en semiconductores [36]. Los subindices para las
concentraciones indican en qué tipo de semiconductor se encuentra. Esté claro que, para el

aﬂ:o

. . on
caso no dependiente del tiempo: a_xp =
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CAPITULO 3. UNION PN Y CELDA SOLAR

Los semiconductores se vuelven Utiles de manera superlativa cuando se encuentran en
contacto con cualesquier material de la clasificacion eléctrica, formando las uniones metal-
semiconductor (MS), semiconductor-semiconductor (PN) y aislante-semiconductor. Para la
fisica de celdas solares estas uniones son de importancia primera, en especial la union PN. En
este capitulo se desarrolla la teoria concerniente a uniones y celdas solares, con énfasis en la
teoria de unién PN desarrollada por Shockley (1949) [15, 22, 39].

3.1 Efecto Fotovoltaico

En dispositivos fotovoltaicos la entrega de energia es consecuencia de la conversion luz a
electricidad por medio de un fendmeno denominado efecto fotovoltaico. Descubierto por
Becquerel en 1839, en un principio se le veia un futuro exclusivo en actividades

aeroespaciales [39].

La luz presenta propiedades de radiacion electromagnética y particula. La energia que se
transfiere por medio de radiacion la transporta el vector de Poynting y la transferencia como
particula es a través de fotones. Un foton posee una energia que al incidir en un material
semiconductor colisiona con los electrones de la banda de valencia, surgiendo de aqui tres
casos: si la energia del fotén es mayor que el band gap, entonces el electron impactado de la
banda de valencia salta a la banda de conduccidn; si el fotdn posee energia menor al band gap,
el electron impactado permanece en la banda de valencia, y la energia de la colision se
transmite en la red cristalina en forma de calor mediante un proceso llamado termalizacion
[26]; y si el fotdn posee mucha mayor energia que el band gap, el electrén impactado de la
banda de valencia salta a la banda de conduccion, y el resto de la energia es liberada en la red

cristalina en forma de calor.

La accion por la cual un foton impacta a un electrén de la banda de valencia, rompe el enlace y
libera el electron a la banda de conduccién se llama efecto fotovoltaico, provoca la creacion
del par electron-hueco (PEH) como se muestra en la figura 3.1 y es la causa de la diferencia de

potencial y corriente eléctrica (fotocorriente) en celdas solares.
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Figura 3.1. Representacion del efecto fotovoltaico por medio del diagrama de bandas de

energia. Solo energias de los fotones mayores al band gap provocan un salto de electrones de
la banda de valencia a la banda de conduccion.

3.2 Unién PN

Una union PN es la unién o juntura de un semiconductor tipo p y un semiconductor tipo n
donde exactamente en la region de contacto se crea una zona denominada de deplexion, de
agotamiento, de transicion o de carga espacial la cual es la causa de las propiedades fisicas que
hacen tan especial esta union. Es comun que los ingenieros electrénicos Ilamen a esta unién

diodo semiconductor o simplemente diodo.
3.2.1 Zona de Deplexion

La figura 3.2 muestra la union de los semiconductores tipo p y n. La enorme diferencia de
portadores mayoritarios y minoritarios de p y n provoca una corriente de difusion al instante
de contacto, denominada corriente transitoria [18], su tiempo de vida es corto y su magnitud es
despreciable. Los portadores mayoritarios en n (electrones) se difunden hacia p y los
portadores mayoritarios en p (huecos) se difunden hacia n, en donde pasan de estar en una
region donde son mayoritarios a una region donde son minoritarios, causando asi
recombinacion de portadores. El resultado de las corrientes de transicion y la recombinacion
en las zonas proximas a la interface es una zona empobrecida de portadores libres, conocida

como zona de deplexion.

La recombinacion cerca de la interface establece iones positivos en la parte n de la zona de
deplexion y iones negativos en la parte p. La diferencia de carga entre aniones y cationes crea
una diferencia de potencial denominada potencial de contacto, y, segun la ecuacion (1.22),

también existe un campo eléctrico de contacto [19, 21, 31, 38, 39]. La corriente transitoria
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existe hasta que la corriente debido al campo eléctrico de contacto la anula y es entonces
cuando se llega al estado de equilibrio. Las regiones fuera de la zona de deplexion en la unién

PN se denominan regiones cuasi-neutrales debido a que la neutralidad de carga es conservada.

©'9'95(00000 ¢ ©-5
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Figura 3.2. Union PN. La juntura de dos semiconductores de signo contrario crea una zona
carente de carga movil.

La figura 3.3 es una representacion de la zona de deplexion. ElI cambio de pendiente en el

diagrama de bandas es debido al campo eléctrico de contacto, en virtud de E = %, que por lo

general es un cambio gradual y suave [24, 26]; empero, realizar calculos bajo esta
representacion resulta realmente complejo, por ello es conveniente suponer que la densidad de
carga esté totalmente determinada por los iones de la zona de deplexion (N;enny N, en p)y
que ademas la concentracion cambia de manera abrupta de las zonas cuasi-neutrales a la
region de agotamiento. Estas suposiciones constituyen la aproximacion de deplexion. La
figura 3.4 muestra la aproximacion de deplexion. La densidad de carga en la zona de

deplexion es la suma de p,, ¥ p,, definidas como
Pn = qNy (B1-a)
Pp = —qNg (3.1-D)

donde la (3.1-a) vale para el dominio 0 < x < W, y (3.1-b) vale para —W, < x < 0. El campo
eléctrico de contacto en la zona de deplexion se obtiene integrando la ecuacion de Poisson

(2.29) y suponiendo que el Unico aporte la densidad de portadores es debido a p, Y py:
Ez_giNd(wn_X) (3.2—-a)
S

E= -gizva(wp +x) (3.2—b)
S
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donde los dominios estan dentro del mismo rango que las ecuaciones de densidad de carga. En

x = 0 el campo eléctrico es continuo y se requiere que se satisfaga la condicion [39]:
N W, = NgW, (3.3)

En las regiones cuasi-neutrales el material es eléctricamente neutro, entonces el campo

eléctrico es cero. La figura 3.4-c muestra el perfil del campo eléctrico de contacto en la unién
PN.

Regién de Transicién

Ladop Altamente Ladon
Empobrecido de Carga

Woo o ¥

Figura 3.4. Union PN bajo la aproximacion de deplexion. a) Esquema union PN. b) Densidad
de carga espacial. ¢) Campo eléctrico. d) Potencial eléctrico [19].

3.2.2 Unién PN en Equilibrio

En equilibrio la concentracion de portadores en las regiones cuasi-neutrales es igual a la

concentracion en semiconductores tipo p y n. La figura 3.5 muestra esta situacion,
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destacandose que en la zona de deplexion la concentracién de portadores mayoritarios decae

rapidamente.

n=ng=Ny |

P =Pgo = Np

In(n)

In(p)

n=ny = n%/Ny

P =Pno = N%/Np

Figura 3.5. Perfil de concentracion de carga movil en union PN en equilibrio. El lado
izquierdo corresponde a ny el derecho a p [26].

En la unién PN el modelo utilizado para describir el flujo de portadores de carga es el modelo
deriva-difusion discutido anteriormente. Las ecuaciones de este modelo indican que existen
cuatro tipos de corrientes dominantes: deriva de electrones y huecos y difusion de electrones y

huecos.

Las dos primeras corrientes son un flujo de portadores de un lugar donde son minoritarios
hacia un lugar donde son mayoritarios (electrones en p hacia n y huecos en n hacia p). De
manera opuesta, las corrientes de difusion son un flujo de portadores de un lugar donde son
mayoritarios hacia un lugar donde son minoritarios (electrones en n hacia p y huecos en p

hacia n). En equilibrio se cumple:

=0 (3.4 — a)
=0 (3.4 — b)

lnderiva + ]ndifusi()n
lpderival + ]pdifusi()n
También se muestra una propiedad interesante en la union PN en equilibrio: el nivel de Fermi
permanece constante. En las regiones cuasi-neutrales la diferencia entre el nivel de Fermi y la
banda respectiva es idéntica a la situacion donde los semiconductores tipo p y n no estan en

contacto. En la zona de deplexidn la concentracion es contante por tanto la energia de Fermi

sigue siendo constante y es la causa del doblamiento de bandas.
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I.Difusion Iy Deriva

Figura 3.6. Corrientes en una union PN. Las corrientes de deriva y difusion poseen
direcciones contrarias [24].

3.2.2.1 Potencial de Contacto

La diferencia entre la banda de conduccion del lado p y del lado n es la diferencia de energias
entre los dos semiconductores (es igual a la diferencia de la banda de valencia p y n), definida

como
Ey =qVy (3.5)

donde V, es el potencial de contacto. Es un parametro importante para el estudio de uniones y
celdas solares porque establece el potencial a ser modificado para el paso de corriente [24, 36].
Para encontrar V, se debe hallar primero E, segun (3.5). Una forma es obtener la diferencia
entre los la densidad de huecos en la banda de conduccion en p y n que se obtienen a partir de

la ecuacidn (2.10), que resulta en

(E)p — (Ey)n = kT In (5-”) (3.6)

n

donde los subindices n y p indican el tipo de semiconductor donde se halla dicho valor. Luego,
a partir de esta ecuacion junto con (2.13) y (2.19) se obtiene el potencial de contacto, también
Ilamado potencial de difusion:

kgT N, N4 (3.7)
Vo=——In >
q n;

Esta ecuacion indica que el potencial es un voltaje térmico que depende del dopaje, con el cual
es posible obtener pardmetros importantes como el ancho, la capacitancia y el campo eléctrico

de contacto maximo de la zona de deplexion [39]:
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W, = 235(1+1>V
7 1 q \N, NG/ ° (3.8)

qNaW,  qN, W, (3.9)
|Emax| = =
ES gs
c, =55 (3.10)

Las referencias [15, 16, 19, 22, 25, 36, 39] ofrecen un andlisis mas detallado para hallar estos

y otros valores.
3.2.3 Unidén PN Polarizada

Al igual que los semiconductores solo son utiles cuando forman uniones, habria que afadir
que las uniones solo tienen utilidad cuando estan polarizadas: diodo polarizado en directa y en
inversa. Para facilitar los calculos, y seguir un modelo ya establecido, se seguird el modelo del
diodo ideal: 1) zona de deplexion abrupta, 2) aproximacién de Boltzmann para portadores, 3)
procesos de baja inyeccion, y, 4) corriente constante dentro de la zona de deplexién [36]. La
densidad de portadores y de corriente depende de las cuasi-energias de Fermi, tanto en

polarizacion directa como en inversa
3.2.3.1 Polarizacion Directa

La polarizacion directa es la situacién donde se aplica un potencial positivo al material tipo p y
un potencial negativo al material tipo n, y en consecuencia el potencial de la zona de

deplexion se ve reducido como
V=V,-V, (3.11)

donde V es el potencial modificado en la zona de deplexion y V, es el potencial aplicado. Esta
reduccidn del potencial en la zona de deplexién provoca que aumente el paso de portadores de
una region a otra, haciendo que la unién se comporte como un interruptor cerrado. También es
posible visualizar que el potencial positivo repele a los huecos de p y los acelera hacian y el
potencial negativo repele los electrones de n y los acelera hacia p.

La figura 3.7 muestra el perfil del potencial de la zona de deplexion en polarizacion directa. El

campo eléctrico de la region de carga espacial es menos capaz de contrarrestar el flujo de
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portadores debido a que la barrera de potencial disminuyo. A mayor potencial aplicado, menor
sera el grosor de la zona de deplexion. La figura 3.8 muestra la diferencia de las cuasi-energias

de Fermi de la union en polarizacion directa:

qV = Epn — Epy (3.12)
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Figura 3.7. Union PN en polarizacién directa. La barrera de potencial se reduce provocando
que el diodo se comporte como un interruptor cerrado.

Figura 3.8. Cuasi-energias de Fermi en polarizacion directa [36].

3.2.3.2 Polarizacion Inversa

La polarizacién inversa es la situacién donde se aplica un potencial negativo al material tipo p
y un potencial positivo al material tipo n, entonces el potencial aplicado es negativo y por
tanto la operacion de la ecuacion (3.11) se vuelve aditiva. Esto produce un aumento de la zona
de deplexion y en consecuencia disminuye el paso de portadores de una region a otra haciendo
gue la unién se comporte como un interruptor abierto. También es posible visualizar que el
potencial negativo atrae a los huecos de p y los acelera hacia afuera de la union por el circuito

externo y el potencial positivo atrae a los electrones de n y los acelera hacia afuera de la unién.
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La figura 3.9 muestra el perfil del potencial de la zona de deplexion en polarizacion inversa. El
campo eléctrico de la region de carga espacial tiene ahora mayor capacidad de contrarrestar el
flujo de portadores debido a que la barrera de potencial crecié. A mayor potencial aplicado,
mayor sera el grosor de la zona de deplexion. La figura 3.10 muestra la diferencia de las cuasi-

energias de Fermi de la union en polarizacion inversa.
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Figura 3.9. Unién PN en polarizacion inversa. La barrera de potencial se ensancha
provocando que el diodo se comporte como un interruptor abierto.
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Figura 3.10. Cuasi-energias de Fermi en polarizacion inversa [36].

3.2.3.3 Ecuacion de Shockley

En celdas solares, el interés se centra en polarizacién directa, por tanto se obtendra la corriente

del diodo bajo este caso.

Bajo polarizacion directa, la barrera de potencial se ve disminuida segun la ecuacion (3.11) y
la concentracion de portadores minoritarios sigue el perfil mostrado en la figura 3.11. Por
conveniencia, se fijan dos sistemas de referencia: donde termina la zona de deplexién en p y

donde termina en n.
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o = Np
Ppo = Na

In(n)

_ V/XT
In(p) 1, =0,e"
Pu = P ™
npo = /Ny

Pno = n?/Np,

X X

Figura 3.11. Perfil de concentracion de carga movil en union PN en polarizacion directa. El
lado izquierdo corresponde a ny el derecho a p [26].

En el origen de los dos sistemas de referencia, las concentraciones de portadores minoritarios

ennypson
av_ —
np|x=0 =npoekBT (313 a)
qv (313 — b)

— kgT
Pnlx’=0 = Pno€™B

El cambio de estas concentraciones depende de los mecanismos de transporte en la union.
Usando el modelo deriva-difusion (2.49), las ecuaciones de continuidad en semiconductores
(2.51), el hecho de que en las regiones cuasi-neutrales el campo eléctrico es despreciable y que

la generacidn es igual a cero, se obtiene

d’An  An 0 (3.14 — a)
dx?  D,T,
d’Ap  Adp 0 (3.14—b)

—
dx Dy,
donde es preferible utilizar el cambio de concentracion en vez de la concentracion misma. La

solucion de la ecuacion (3.14) es

X X

n, =Ny + Aeln + Be In

p

La primera condicion de frontera es la ecuacion (3.13) y la segunda establece que en una

distancia infinita la concentracion es igual a una cantidad constante, esto es nplx—oo =Ny A

esta condicion de frontera también se le conoce como aproximacion de regiones cuasi-
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neutrales infinitas y es una condicion que simplifica ain més la teoria del diodo. Luego la

solucidn de la ecuacion (3.14) queda
av_ _x
Ny = Ny + Ny [ekBT —1le In
Sustituyendo esta ecuacién en la ley de Fick y teniendo en cuenta que la medicion se realiza

en el borde de la zona de deplexién (x = 0) la densidad de corriente para electrones es

]nzw[ﬂ ] (3.15—a)

kBT—l
L, I

Siguiendo el mismo procedimiento para huecos, la densidad de corriente para huecos es

_ 4DyPno [ez% _ 1] (3.15 - b)
L

Iy

p

por tanto, la corriente total en la unién, de acuerdo con (2.50), es

vV
] — <annp0 + qupn0> [61&7 _ 1]
Ly L,

donde las concentraciones en equilibrio pueden ser sustituidas por la ley de accion de masas y
el primer factor del lado derecho se agrup6 en un término denominado corriente de saturacion
Jo- La corriente total en la union PN es [17, 21, 22, 24]:
qv 3.16
] =Jo|eaT — 1] (510

denominada ecuacion de Shockley, ecuacion del diodo ideal, o en el argot de los dispositivos
fotovoltaicos, ecuacion de corriente obscura. El terminon wusualmente se afiade al
denominador del factor exponencial de la ecuacion, se conoce como factor de idealidad, oscila
entre valores adimensionales de 1 y 2 y representa las condiciones de operacion y la calidad de

los materiales del dispositivo. Para diodos ideales n es igual a la unidad [17, 36].

La figura 3.12 muestra la grafica de la ecuacién (3.16), que también es llamada curva
caracteristica 1V. En polarizacion directa la curva crece exponencialmente y en polarizacién
inversa la curva decrece como una funcion cuasi-constante (corriente de saturacion) hasta un
limite. Se Ilama corriente de saturacion ya que alcanza el valor umbral con rapidez y

permanece casi constante hasta un limite de voltaje inverso en el cual la curva decae
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abruptamente. Fisicamente este limite significa el rompimiento del diodo debido a que el
ancho de la zona de deplexién no puede crecer mas.

Figura 3.12. Curva corriente-voltaje caracteristica del diodo semiconductor correspondiente
a la ecuacion de Shockley. En el caso ideal el cambio de corriente con respecto al voltaje es
brusco en un solo punto, idéntico a un interruptor.

3.2.4 Uniéon PN lluminada

Cuando una union PN es iluminada PEH son creados tanto en las regiones cuasi-neutrales
como en la zona de deplexion. En las regiones cuasi-neutrales p y n la concentracion de
portadores mayoritarios y minoritarios aumentan en proporciones idénticas, sin embargo solo
la concentracion de portadores minoritarios presenta un cambio significativo debido a que se

asumen procesos de baja inyeccion [21, 45].

El incremento de portadores minoritarios produce un flujo de estos portadores a través de la
zona de deplexion a la cual llegan debido a la atraccion que sienten por los iones de signo
contrario, por su velocidad térmica y por la ley de Fick. En la region de empobrecimiento las
cargas libres son aceleradas por el campo eléctrico de contacto hacia las regiones cuasi-
neutrales donde son portadores mayoritarios. Este proceso se conoce como separacion de
carga y es una parte medular en el funcionamiento de una celda solar. Una vez separados
electrones y huecos, y recolectados en n y p respectivamente, el exceso de carga puede fluir
por un contacto externo (si existe conexion) por el que puede producir trabajo o puede

permanecer en la union.

Al flujo de carga originada por el efecto fotovoltaico se le denomina foto-corriente J,p,

descrito en la seccién 2.5.2. La curva caracteristica IV de una unién PN bajo iluminacién es
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v (3.17)
] =Jo| %™ = 1] = Jpn
La ecuacion (3.17) es llamada ecuacién fundamental de celdas solares. Bajo la suposicion de

generacion de PEH uniforme, la foto-corriente se define como
Jon = qG(W + L, + L) (3.18)

de aqui se observa que la contribucion a la foto-corriente viene dada por los términos de la
zona de deplexién y las regiones inmediatas a la region de empobrecimiento de largo de la
longitud de difusion. Los PEH que se crean fuera de estas regiones no contribuyen a la foto-
corriente debido a que en promedio la mayoria de los portadores minoritarios generados se
recombinan en presencia de portadores mayoritarios. Por esto, la ecuacién (3.18) es utilizada
para el disefio del grosor de una celda solar [17, 20]. La figura 3.13 muestra la grafica de la
ecuacion (3.17) y la figura 3.14 muestra el diagrama de bandas de la union PN bajo

iluminacion.

Figura 3.13. Caracteristica IV de celda solar con y sin iluminacion. El corrimiento de la

curva es debido a la generacion Optica de pares electron-hueco y el punto rojo corresponde al
punto de eficiencia 6ptima.
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Figura 3.14. Diagrama de bandas mostrando la direccién del flujo de portadores de carga.
Los PEH cruzan la zona de deplexion por medio de la deriva [24].
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3.3 Union MS

La union PN no es la Unica juntura que conforma a una celda solar. La unién metal-
semiconductor (MS) aunque con un protagonismo menor en celdas solares, es la union que
estd presente en todos los dispositivos electrénicos y optoelectrénicos. En la union MS
idealmente surgen dos casos que se discuten en esta seccion: el contacto 6hmico y la barrera
Schottky.

3.3.1 Barrera Schottky

Una barrera Schottky es una barrera de potencial para los portadores de carga, se forma por el
contacto de un metal y un semiconductor, y en equilibrio al igual que en la union PN, las
energias de Fermi de los dos materiales en equilibrio se alinean provocando un doblamiento de
banda como el de la figura 3.15 que muestra una unién MS producto del contacto de un metal
y un semiconductor tipo n. La altura de la barrera de potencial es [36]

qbpn = q(dm — X) (3.19 — a)

donde ¢,,, es la funcidn de trabajo del metal y y es la afinidad electronica del semiconductor.
El diagrama de bandas de la unién metal-semiconductor tipo p es similar al de la figura 3.15,
con la diferencia de que la imagen esta invertida. Para este caso, la altura de la barrera de

potencial es

q¢bp = Eg - Q(¢m -X) (3.19-b)

qPp, qV,

metal

Ey

Figura 3.15. Diagrama de bandas de energia de union metal-semiconductor en equilibrio. La
altura de la barrera impone la condicion de frontera en este tipo de unién.
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Al igual que la union PN la union MS posee una zona de deplexion, sin embargo solo es
idéntica a la mitad de la region de empobrecimiento de la union PN, del lado que sobresale la

barrera de potencial. Las ecuaciones de la zona de deplexion son similares a (3.1-3.3) y (3.8-
3.10).

La figura 3.16 muestra las situaciones de a) polarizacion directa, y b) polarizacion inversa,
donde en ambas polarizaciones los niveles de Fermi difieren en posicion. En polarizacion
directa el nivel de Fermi del metal es desplazado hacia abajo con respecto a la energia de
Fermi del semiconductor y en polarizacion inversa el nivel de Fermi del metal es desplazado

hacia arriba con respecto a la energia de Fermi del semiconductor.

q(Vo —Va)

Ey
AP Iq(VrVn) g, e \
el K \ )
1
tal

Figura 3.16. a) Union MS en polarizacion directa, donde una diferencia de potencial positiva
disminuye la barrera de potencial. b) Union MS en polarizacion inversa, donde una diferencia
de potencial negativa acrecienta la barrera de potencial.

3.3.2 Contacto Ohmico

Un contacto 6hmico es una union en la cual la barrera Schottky es muy pequefia y en el caso
ideal despreciable, por lo que tiene una resistencia de union pequefia. Contrario a la barrera
Schottky, el contacto 6hmico facilita el flujo en ambas direcciones y no existe una via en la

cual la corriente fluya con mayor facilidad, por ello se cataloga como una union no rectificante
[39].

Es conocido de esta forma ya que obedece la ley de Ohm y su curva caracteristica IV es una
linea recta. Aunque no posee un papel central en dispositivos semiconductores, todo aparato

electronico precisa, por lo menos, un contacto 6hmico para su funcionamiento [15, 18]. En un
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contacto éhmico la barrera de potencial es casi despreciable, entonces no existe oposicion al
flujo de carga en cualquiera de las dos direcciones. En la situacion de polarizacion, los niveles
de Fermi del metal y del semiconductor se separan y la barrera de potencial crece
(polarizacion inversa) o decrece (polarizacion directa). Aun bajo polarizacion, el cambio de
altura en la barrera de potencial es despreciable. En un contacto 6hmico ideal no existe zona
de deplexidn, no interviene un potencial de contacto o un campo eléctrico de contacto y como

consecuencia no existe doblamiento de bandas.

3.4 Celda Solar

Las propiedades de los semiconductores discutidas hasta ahora son utiles porque describen la
dindmica de los portadores y los fendmenos ocasionados por el cambio de sistema en
equilibrio a sistema perturbado. Ahora, se hard uso de este conocimiento para discutir el

funcionamiento de celdas solares.

Una celda solar es un dispositivo optoelectronico de estado sélido que, debido a sus
propiedades fisicas semiconductoras, es capaz de convertir la energia de la luz en energia
eléctrica por medio del efecto fotovoltaico [47]. Es comdn que en el lenguaje popular toda
conversion de energia solar se defina de esta manera, sin embargo esto es incorrecto; la
energia fotovoltaica solamente es consecuencia del efecto fotovoltaico. La estructura mas
basica de material donde sucede el efecto fotovoltaico es una célula o celda solar y en la
mayoria de los casos produce muy poca potencia, por ello es comun que un conjunto de celdas
se conecten en serie o paralelo para aumentar la potencia suministrada por medio de paneles

solares.
3.4.1 Radiacion Solar y Condiciones de lluminacion Estdndar

En la seccion 3.1 se discutié acerca de la energia necesaria para crear PEH y del fendmeno
fisico que produce corriente en materiales semiconductores, empero, no se discuti6 acerca de
las propiedades de los fotones que constituyen la radiacion solar. ES necesario entonces
conocer las caracteristicas elementales de la fuente de energia de las celdas solares, en este

caso, el sol, asi como informacién acerca del espectro de radiacién solar y como este
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determina el desempefio de dispositivos optoelectronicos segun el tipo de material que se

utilice.

Conocer la fuente de energia que promueve el funcionamiento de celdas solares es primordial,
empero, no es posible extenderse demasiado en el tema debido a la complejidad en la fisica
que dicho astro posee, que abarca ramas de la fisica como astronomia, astrofisica y fisica
nuclear, entonces la descripcion de la fuente se hara en base a sus propiedades elementales y la

teoria relevante se centrara en elementos de la fisica de la radiacion solar.

El sol es una estrella del tipo espectral que constituye la principal fuente de radiacion
electromagnética del sistema solar. Formado hace mas de 4,500 millones de afios contiene mas
del 99% de masa de su sistema planetario del cual casi su totalidad es hidrogeno, helio y
oxigneo, con trazas de elementos como carbono, hierro, nedn, nitrégeno y silicio entre otros
[3,4]. En el suceden reacciones nucleares (ciclo de Bethe) en donde se combina y transforma
materia, por lo que constantemente surgen elementos y se genera energia debido a las
caracteristica de fendmenos exotérmicos. Se estima que queda combustible para que el sol
arda por méas de 7500 millones de afios [4,26]. Algunos de los datos técnicos mas importantes
acerca del sol son se muestran en la tabla 3.1.

Tabla 3.1. Caracteristicas fisicas y valores aproximados del sol [26].

Didmetro ~ 1'392,000 km

Masa ~ 2x 1028 kg

Volumen ~ 1.43 x 108 km3

Distancia media a la tierra ~ 149°600,000 km (Unidad Astrondmica)
Temperatura en centro ~ 15°000,000 K
Temperatura en superficie ~ 6,000 K

Presion en centro ~ 1°000,000 atmosfera
Energia de radiacion ~ 380 x 102t kW

Velocidad orbital maxima ~ 260 kTm

La informacion de las caracteristicas y propiedades del sol como astro principal del sistema

solar es relevante porque describen el origen de la radiacion electromagnética incidente sobre
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la tierra. Es bien sabido que, un cuerpo caliente emite radiacion, mas aun, un cuerpo dentro de
un gradiente de temperatura creciente experimenta diferentes niveles de radiacion, que se
manifiesta con la aparicion de distintos colores; aunque todos los cuerpos emiten radiacion, los
cuerpos negros emiten la cantidad maxima de radiacion a una temperatura dada [3]. Esta

aseveracion constituye uno de los cimientos de la mecénica cuantica primitiva [37,43].

La radiacion solar electromagnética, espectro solar o simplemente radiacion solar posee una
gran similitud a la radiacién de un cuerpo negro a 5250 °C, que en escala Kelvin es un nimero
similar (5523.15 K) [24]. La figura 3.17 muestra el espectro de radiacion solar y su
comparacion con la radiacion de un cuerpo negro a 5250 °C. Debido en parte a la temperatura
de la superficie del sol de la tabla 3.1, se observa una gran similitud en la forma de las

distribuciones.

25
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Figura 3.17. Espectro de radiacion de superficie del sol que se aproxima a la radiacion de
cuerpo negro a 5250 °C. Se observa que la radiacion incidente llega a su punto maximo de
atenuacion en el nivel del mar [24].

De la distribucion del espectro solar, se obtienen pardmetros relevantes. Los parametros que
mejor representan la radiacion incidente son la densidad de potencia espectral P(4) y densidad
de flujo de fotones (1) [26, 48, 49]. La primera es la potencia incidente por unidad de area
por unidad de longitud de onda y la segunda es el nimero de fotones por unidad de area por
unidad de tiempo y por unidad de longitud de onda. Se relacionan segun:

2
o) = PO = (3.20)

La potencia incidente por unidad de area se define como irradiancia y corresponde a la integral
desde cero hasta infinito de la densidad de potencia espectral con respecto a la longitud de
onda [26]:
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@ 3.21
Py = f P(YdA (3.21)

0
Sustituyendo (3.20) en (3.21) se observa que el integrando de la irradiancia (potencia de
entrada de la celda) depende de la densidad de flujo de fotones y un término energético. La

irradiancia promedio que incide sobre la atmosfera de la tierra es aproximadamente 1365%

cantidad a la que se le denomina constante solar, utilizada en algunos célculos de celdas
solares, predominantemente en aplicaciones aeroespaciales. Después de ser filtrado por la
atmosfera de la tierra, una buena porcion del espectro electromagnético solar se desvanece,

siendo absorbido por gases como agua, dioxido de carbono, metano, polvo, entre otros y la
irradiancia promedio baja hasta 1,000 —» Que se constituye como una constante universal de

normalizacion, que se vera mas adelante [26,38].

Luego, para mayor precision de datos y para modelaciones mas precisas, se ha establecido un
indicador semi-empirico que describe la cantidad de radiacion solar que ha sido absorbida
antes de llegar a la celda solar. Como se menciona, existe una cantidad importante de
compuestos que atendan la intensidad de radiacion solar al pasar por la atmosfera, entonces, se
ha establecido que el incremento en la absorcion de dichos compuestos depende directamente

de la masa de aire por la que la radiacion penetre, matematicamente esto es:

I 1 (3.22)

ly, cos@

Donde [ es el camino de la radiacion incidente atreves de la atmosfera, [, es el grueso de la
atmosfera y 6 es el angulo de incidencia de la radiacion con una linea vertical que es
perpendicular a un plano horizontal en la superficie incidente. A esta ecuacion se le conoce
como masa de aire (AM). El espectro fuera de la atmosfera se describe con una masa de aire
de AMO, en la superficie de la tierra y con incidencia normal a la superficie (sol en el zenith)
con un AML1, a un angulo de 45° con respecto al zenith con AM1.5 y a un angulo de 60° con

respecto al zenith con AM2 [38]. En el area de celdas solares, el mas cominmente usado es el

AML.5, que deja pasar una irradiancia de 827 Kz
m

En la conversion de energia solar a energia eléectrica la ecuacion (3.21) es relevante ya que

corresponde a la energia del band gap del semiconductor que absorbe la radiacién, por tanto,
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se observa que si la integral es sobre todo el dominio de las longitudes de onda, los valores
mayores al band gap no serdn absorbidos, por lo que el band gap del material semiconductor
de las celdas solares se constituye como un factor limitante en la eficiencia de la celdas
solares. Asimismo, de la ecuacion (2.42) se observa que la generacion solo abarca un rango
de longitudes de onda que corresponde a la energia de los fotones incidentes igual o mayor
que la del band gap. La energia de un foton es:

E =hv (3.23)
Donde v es la frecuencia. Esta ecuacion se denomina relacion de Planck. Se observa que a
menor longitud de onda, mayor energia y viceversa. Se sigue que longitudes de ondas
mayores, o fotones con menor energia a la del band gap, no promoveran el efecto fotovoltaico
en celdas solares. Este hecho constituye uno de los factores mas importantes en pérdidas
energéticas en celdas solares. La figura 3.18 muestra el espectro de radiacién solar a AM1.5y

el area de irradiancia que puede ser absorbida por una celda solar de Si monocristalino.
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Figura 3.18. Fraccion del espectro de radiacion solar AM1.5 que puede ser convertido a
energia por una celda solar de Si monocristalino [26].

La integral de la ecuacion (3.21) con respecto al tiempo se llama irradiacion solar, es la
potencia incidente por unidad de area por unidad de tiempo y comunmente es el parametro

utilizado para comparar la radiacion incidente en las distintas regiones del mundo. Por
kWh

m2 '’

ejemplo, la irradiacion solar anual promedio en Holanda es aproximadamente 1000

kWh

m2

mientras que en el Sahara es de 2200

[26]. La figura 3.19 muestra la irradiacion anual

promedio en todo el mundo.
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Figura 3.19. Irradiacion solar anual promedio en el mundo. Los colores y la numeracion
corresponden a kilo joule por metro cuadrado por dia. Se observa que la zona norte de Africa
es la que recibe la mayor [3].

Con el objetivo de describir los parametros de una celda solar bajo las mismas condiciones a

nivel mundial se ha establecido un estandar denominado condiciones de iluminacion estandar:

25°C (= 300 K) y un espectro de irradiacion de AM1.5, que como se vio equivale a 827 KZ
m

Sin embargo se ha acordado que, para fines de establecer un estandar universal, dicha aire de

masa sea igual a 1,000 % [38].

3.4.2 Estructura Basica

Con base en las investigaciones se ha encontrado que la esencia de una celda solar radica en la
fisica de la unién PN, y que la generacion de fotocorriente se puede dividir en tres pasos
cronoldgicos que ya se han discutido en secciones previas: generacion, separacion y
recoleccion de portadores, y son estos procesos los que establecen las caracteristicas de disefio
de una celda solar. La generacion, separacion y recoleccion de portadores solo es posible en
materiales semiconductores, y mas aun, solo se produce una corriente efectiva cuando existe
una unidn entre dos materiales de este tipo. La luz incidente que entra en la union PN genera
PEH en las regiones cuasi-neutrales y en la zona de deplexion, proceso que se conoce como

generacion.

Los portadores generados en la zona de deplexion son acelerados hacia la region donde son
portadores mayoritarios (electrones hacia n y huecos hacia p) y los portadores generados en las
regiones cuasi-neutrales son atraidos a la zona de deplexion solo si la posicion donde fueron

creados con respecto al borde de la region de empobrecimiento es igual o menor a su longitud
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de difusion como se observa en la ecuacion (3.18). Ya en la zona de deplexion el campo
eléctrico acelera los portadores de la misma manera que a los PEH creados ahi. Este proceso
corresponde a la separacion de portadores, y es la caracteristica mas sobresaliente de celdas

solares, cumpliendo asi con (2.51).

Los portadores ya separados e inyectados en las regiones cuasi-neutrales, la probabilidad de
recombinacion de estos es casi nula y son libres de moverse en el semiconductor, sin embargo
debido a la perdida de equilibrio provocado por la inyeccion de portadores, las regiones cuasi-
neutrales pierden momentadneamente la neutralidad de carga y por lo tanto buscan regresar a la
situacion de equilibrio haciendo fluir portadores por el contacto externo que generalmente es
un contacto 6hmico, a este proceso se le conoce como recoleccion de portadores. Cuando los
contactos metalicos de los semiconductores entran en contacto, el circuito se cierra y se

establece una corriente que es descrita por la ecuacion (3.17).

La figura 3.20 muestra la estructura basica de una celda solar, compuesta por una union PN y
contactos metélicos por los cuales fluye la corriente generada. EI mejor desempefio de las
propiedades fisicas de la celda se obtiene siguiendo las siguientes consideraciones para el
disefio: el contacto metalico frontal (donde incide la luz) se busca sea de menor area posible
para una mejor absorcion de la luz; el grosor del semiconductor frontal se busca sea delgado
para que la zona de deplexion esté mas cerca de la superficie [24, 39]; el semiconductor
frontal generalmente es tipo n debido a la mayor movilidad de electrones y es méas altamente
dopado que el tipo p; el area superficial debe ser lo mayor posible para captar una mayor
radiacion solar; la region tipo p debe ser de longitud mayor que la region tipo n para mayor
generacion PEH. El orden de las dimensiones de la unién varia entre los nanémetros y los

micrometros y la tendencia actual es seguir reduciendo el grosor.
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Figura 3.20. Celda solar tipo PN. Generalmente la cara que recibe la luz incidente (ventana)
es un semiconductor tipo n, y la parte inferior un semiconductor tipo p. Se observa que
inevitablemente existen contactos metalicos en el dispositivo.

Las celdas solares para su uso y aprovechamiento se disponen en mddulos denominados
maodulo fotovoltaico o panel fotovoltaico. Proporcionan un soporte para las celdas, proteccién
del medio y conectan en serie o paralelo a las células para aumentar el voltaje. Esta ultima
propiedad es especialmente relevante ya que las celdas solares son en general de dimensiones
pequefias y otorgan un voltaje y corriente bajos y para ello se hace uso de la teoria de circuitos

para maximizar el voltaje o corriente entregados.

3.4.3 Caracteristica IV

La corriente en una celda solar esta dada por la ecuacion de la unién PN iluminada (3.17) y su
grafica se muestra en la figura 3.13. La fotocorriente posee direccion contraria a la corriente
oscura y por eso existe un desplazamiento hacia abajo en la grafica cuando existe iluminacion.
La potencia de la fotocorriente es el area bajo la curva de la caracteristica 1V, luego, teniendo

en cuenta que a corriente y voltaje constante la potencia se define como
P=1v (3.24)

Se puede ver la potencia de la figura 3.13 es negativa. Esto tiene la interpretacion fisica de que
el dispositivo consume energia, lo cual es correcto para un diodo rectificador, sin embargo una
celda solar es un diodo que proporciona energia, por tanto, para evitar cualquier tipo de
ambigliedad por convencion la ecuacion (3.17) se expresa como [24, 38, 49, 50]

av_ 3.25
J=Jpn—Jo [ekBT—l (3:25)
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En realidad esta ecuacion representa el caso ideal de una celda solar donde el Unico parametro
relevante que determina J,, es la longitud de difusion de portadores minoritarios [26]. En el
caso real, la foto-corriente corresponde a la corriente de circuito cerrado J., que es la corriente
que circula por el circuito cuando los electrodos de la celda entran en contacto. Para
simplificar el problema, se supondra que la ecuacion (3.25) siempre es valida.

La figura 3.21 muestra la gréafica de a ecuacion (3.25). Esta claro que la convencién de
corrientes para dispositivos fotovoltaicos invirtié la curva, haciendo positiva la densidad de

corriente.

Figura 3.21. Curva caracteristica de celda solar, que corresponde al cuarto cuadrante
negativo de la figura 3.13. El rectangulo gris representa la potencia que el dispositivo
proporciona.

3.4.4 Parametros Externos

Bajo el enfoque macroscopico existen algunos pardmetros que describen los valores de salida
y caracterizan el desempefio de celdas solares. Estos parametros determinan la caracteristica

IV de la celda solar bajo iluminacion.
3.4.4.1 Corriente de Circuito Cerrado

La corriente de circuito cerrado I, es la corriente que fluye por el circuito externo cuando los
electrodos de la celda iluminada entran en contacto, depende de la densidad de flujo de fotones
incidentes y es una magnitud escalar extensiva, 6sea, depende del area de la celda, por tanto,
es mas conveniente manejar su cantidad intensiva correspondiente, el vector de densidad de
corriente J,.. La densidad de corriente en corto circuito se obtiene haciendo V = 0 segun la
figura 3.21, por tanto, de la ecuacion (3.25) se obtiene que /s, = J,, que corresponde al caso

ideal.
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3.4.4.2 Voltaje de Circuito Abierto

El voltaje de circuito abierto V. es el voltaje en el cual no circula corriente por el circuito, esto
es, es el voltaje maximo de la celda cuando los electrodos no estan en contacto [26, 26, 50,

51]. Al igualar a cero la ecuacion (3.25) se obtiene

_ksT\ (Jon (3.26)
Voe = q ln(]0 +1>

se observa la dependencia en J,, Yy Jo. La primera usualmente sufre pequefias variaciones,
mientras que la segunda varia en ordenes de magnitud importante, por ser una corriente que
depende predominantemente de la corriente de deriva. Luego, debido a que J, depende de la
recombinacion en la celda solar V,. se establece como una medida de la cantidad de

recombinacion en el dispositivo [26, 52].
3.4.4.3 Potencia Maxima

La potencia maxima se define como el area bajo la curva del rectangulo de la figura 3.21. La
base corresponde al voltaje de potencia maxima V;,,, y la altura a la corriente de potencia
maxima I,,,,,. Fisicamente corresponden al voltaje y a la corriente que entregan la potencia de

celda solar méxima, y en consecuencia, es deseable que la multiplicacién de estos dos

pardmetros otorgue la mayor area posible.

La potencia maxima como funcion de una variable, puede encontrarse derivando esta con
respecto al voltaje e igualando a cero (problema de maximos y minimos). A partir de las

ecuaciones (3.26) y (3.25) se tiene

qV

P = (Jpn— Jo [ eFe™ ~ 1|}V

donde el voltaje se modifica como V =1V,. — v ya que el voltaje maximo es ligeramente
menor que el voltaje de circuito abierto segun la figura 3.21. Luego a partir de (3.26) y

suponiendo que J,. > J, la ecuacion anterior queda
qv_
P~ Jon(Vpe = v) |1 = |
derivando P con respecto a v y teniendo en cuenta (3.26) se obtiene

74



L qu (3.27)
kgT = 1 + ——
erB + kT

que se conoce como condicion de potencia maxima [3].
3.4.4.4 Factor de Llenado

El factor de llenado es la razén entre la potencia maxima generada por la celda y la potencia
tedrica del producto de la corriente de circuito cerrado y el voltaje de circuito abierto

FF
]SCI/OC

Representa un indicador clave en la evaluacion del desempefio de celdas y contribuye a la
disminucion de la eficiencia de conversién de energia. En el caso ideal, en el que la celda solar

se comporte como diodo ideal, el FF puede expresarse como [26, 53].

Voo — In(v, + 0.72)
Voc + 1

FF =

__ qVo¢
donde v, = T

es el voltaje normalizado. En celdas solares de Si el factor de llenado esta en

el rango de 0.7 y 0.85.
3.4.4.5 Eficiencia de Conversion

El parametro méas importante en celdas solares es la eficiencia. Es un numero adimensional, y
por lo tanto, un indicador que representa la capacidad del dispositivo de transformar la energia
solar en energia eléctrica, agrupa la informacién fisica como cociente y es el parametro de
celdas solares que trasciende la fisica del estado sélido, ya que es muy utilizado en ingenieria
y aplicaciones. Matematicamente es la razon entre la potencia en forma de energia eléctrica

que entrega el dispositivo y la potencia en forma de energia luminica que llega a este, esto es

_ Pmax _]mmep _ ]chocFF (3.29 - a)
P; P; P;
donde se hace uso de la definicion de FF para dejar el parametro en términos de J,. y V.. La
ecuacion (3.29-a) expresa la eficiencia de conversion de energia de una celda solar en su
forma mas simple, empero, es posible afiadir términos que describen las causas de la eficiencia

siguiendo el principio multiplicativo de la teoria de probabilidad. Se ha obtenido una ecuacion
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que describe la eficiencia de una celda solar a partir de las causas mas importantes de pérdidas
[26, 54], esto es

A hc A
e AL E, [1° @(D)dA

1 quoc
= /
[P o ar [} oda

(1- R*)(QEzpné)(QEé‘z)Am £, [T (329-0)

donde R* es la reflectancia total, QE;, es la probabilidad de un foton de ser absorbido, QE, es

Af
Atot

la probabilidad de un foto-portador de ser colectado y es la perdida por sombras (el

numerador es el area expuesta a radiacion y el denominador es el area total de la celda). El
lado derecho de la ecuacion (3.29-b) corresponde a las perdidas debido a la conversion de
energia donde cada parametro de perdida esta encerrado entre paréntesis o es un cociente y, de

izquierda a derecha los parametros de pérdidas son:

1.- No absorcién de longitudes de onda 5.- Recombinacion
2.- Termalizacion 6.- Sombras

3.- Reflectancia total 7.- Factor de voltaje
4.- Absorcion incompleta 8.- FF

Los parametros de perdidas 3, 4 y 5 se pueden agrupar en un solo termino llamado eficiencia
cuantica externa QE que es el numero de portadores colectados por foton incidente por cada
longitud de onda. Al combinar este pardmetro junto con 6 se obtiene otra expresion
equivalente a (3.18). Si se asume que todos los fotones son absorbidos y todos los portadores

son colectados, la densidad de corriente maxima es

Ag 3.30
JA— j d(A)dA S
0
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CAPITULO 4. RESULTADOS

El presente capitulo muestra los resultados de simulaciones numéricas de las propiedades
Opticas y eléctricas de materiales semiconductores para celdas solares. Se resolvieron las
ecuaciones diferenciales parciales por medio del método del elemento finito (FEM por sus
siglas en ingles) y para ello se utilizo el software COMSOL Multiphysics desarrollado por

COMSOL Inc, paquete computacional disefiado para la solucién de problemas multifisicos.

Se comenzo6 con la simulacién de un semiconductor de Si tipo p desde un tiempo posterior al
cese de la iluminacion hasta un tiempo ¢, luego se simularon las propiedades
electromagnéticas y dpticas de la luz en el aire y Si, posteriormente se simulo una unién PN de
Si en la situacién de equilibrio, polarizacion directa e inversa y finalmente se simulo una celda

solar de Si tipo PN en condiciones de iluminacion y no iluminacion.

4.1 Transporte en un Semiconductor Tipo P

Se simulo el transporte de portadores de carga en un semiconductor de Si tipo p para dos
casos: en estado estacionario y en no estacionario. Se resolvieron las ecuaciones utilizando el

maodulo de transporte de sustancias diluidas en COMSOL.
4.1.1 Decaimiento de Portadores con el Tiempo

Para la simulacién del transporte de portadores de carga en un semiconductor de Si tipo p se
eligio el médulo de COMSOL transporte de especies diluidas con un estudio dependiente del

tiempo. La tabla 4.1 muestra los parametros utilizados en el modelo.

Tabla 4.1. Parametros y expresiones numéricas utilizadas en la simulacion 4.1.1.

Parametro Valor
Concentracion de huecos 1x10%cm=3
Tiempo de vida medio 1x103s
Generacion 1 1x10¥cm3s71
Generacion 2 0.5x 10®¥cm3s71
Generacion 3 1x10Y7¢cm™3s71
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Para la geometria del material se definié una region con un rectangulo de 1,870 um de ancho y
500 um con el origen en (0,0). La justificacion de dichas dimensiones radica en la ecuacion
(2.47) y en lo discutido en el capitulo 3. La figura 4.1 muestra la geometria establecida y la
particion de la malla para el problema.

Figura 4.1. Geometria y particion de la malla en elementos finitos para el estudio 4.1.1.

La ecuacion a resolver fue (2.51), que bajo las consideraciones E = % -0 y g—: =0 la

X
ecuacion se vuele identica a (2.45). La condicion inicial se fijo como n, = nyo + 7,G, ¥y
ademas se establecieron las condiciones de fronterafi-J = 0y n,, () = n,,. La figura 4.2 (a)
muestra el cambio de portadores con respecto al tiempo en un periodo de 0.01 segundos. Se
observa que las curvas decaen suavemente y no de manera abrupta, e inclusive dichas
funciones se asemejan a una funcion lineal; (b) muestra el cambio de portadores con respecto
al tiempo en un periodo de 0.1 segundos. La familia de curvas es de la forma de una funcion
exponencial negativa tipica; (c) muestra el cambio de portadores con respecto al tiempo en un

periodo de 1 segundo.

En los tres casos la funcion decae asintoticamente hacia 1 x 10'®cm™2 que corresponde a la
concentracion inicial en equilibrio, comportamiento que concuerda con la solucion analtica.
Por otra parte, los parametros de generaciones presentan mayores diferencias entre ellas a
menor tiempo de estudio; se observa como de (a) hacia (c) la generacion va perdiendo

relevancia.
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Figura 4.2. Concentracién de portadores minoritarios en funcion del tiempo en periodos de
estudio de a) 0.001 segundos, b) 0.1 segundos y ¢) 1 segundo.

4.1.2 Decaimiento de Portadores con la Distancia

Para el caso estacionario, se escogio el modulo transporte de especies diluidas con un estudio
independiente del tiempo. Los pardmetros del modelo fueron idénticos a los de la tabla 4.1

afiadiendo el coeficiente de difusion de electrones para el Si a 300 K, D,, = 35 cm™2s™ L.

A diferencia del caso dependiente del tiempo, se eligieron diferentes geometrias en con el
objetivo de mostrar un comparativo de los decaimientos. Los tamarios fueron 1,000, 1,870 y

10,000 pwm con un origen en (0,0) y un ancho de 500 um cada una, las cuales se eligieron
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debido a que longitud de difusion del material y las otras dos dimensiones se analizaron para
discutir el comportamiento en distancias pequefias y grandes. La particion de la malla se

muestra en la figura 4.1.

De la misma manera que en el caso anterior, la ecuacion a resolver fue (2.51), que bajo las

. . OF d . L
consideraciones E = == Oy a—Ttl = 0 la ecuacion se vuelve (3.14). La condicion inicial se

fijo como n, = n,, + 7,6, Y ademas se establecieron las condiciones -] = 0 y n, () =

Tpo-

La figura 4.3 muestra el cambio de portadores para la geometria de 10,000 um. Se oberva que
alrededor de los 5,000 wm el cambio de concentracion es casi nulo (color azul fuerte) lo que

significa que la concentracidn se encuentra proxima a la concentracion inicial en equilibrio.

1 A11x10%
5000 4 x10%2

4000

3000

2000

1000 B 1.06

1000 4 1.04

2000

3000

4000

Figura 4.3. Cambio de concentracion de portadores minoritarios para la geometria de 10,000
um.

La solucion de la ecuacion (3.14) se muestra en la figura 4.4 innmediatamente despues de
interrumpir la generacion, con geometrias de 1,870 y 10,000 um y generaciones de G1, G2 y
G3. Se utilizaron estas geometrias ya que la primera representa la longitud de difusion de

portadores en Si y la segunda es debido a la distancia larga. Las graficas muestran la solucion

X
numérica cuya solucion analitica es n, (x) = n,o + (n,(0) — ny0)e n.
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Figura 4.4. Concentracion de portadores minoritarios en funcion de la posicién en estudios
de a) 1,870 um y b) 10,000 um.

4.2 Propiedades Electromagnéticas y Opticas de Perfil de Aire y Semiconductor Tipo N

En esta seccidn se analizo el comportamiento de la luz que incide en la estructura, es decir, el
como se transmite y se refleja, para ello se eligio6 el modulo de COMSOL ondas

electromagnéticas con un estudio en el dominio de las frecuencias. La tabla 4.2 muestra los
pardmetros y la tabla 4.3 las variables del modelo [55].

Tabla 4.2. Parametros y expresiones numéricas utilizadas en la simulacién 4.2.

Parametro Valor
Temperatura 300K
A, =350nm
Longitud de onda A, =550 nm
A3 =750 nm
Frecuencia 8.5655 x 1014571
Ancho 250 nm
Alto aire 300 nm
Alto material 300 nm
Grueso en direccion z lcm
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Angulo de incidencia 0
Area activa 2.5 x 107°m?
Flujo de potencia incidente mwW
100 —
cm
Potencia incidente 25x 10w

Tabla 4.3. Variables utilizadas en la simulacion 4.2.

Variable Valor
Permitividad relativa Si (n_Si(lambda)-j*k_Si(lambda))"2
Indice de refraccion n_Si(lambda)-j*k_Si(lambda)
Vector de onda 2*pi/lambda
Vector de onda en aire (X) ka*sin(anguloincidencia)
Vector de onda en aire (y) -ka*cos(anguloincidencia)
Vector de onda en Si ka*refrindexSi
Vector de onda en Si (X) kb*sin(anguloincidencia)
Vector de onda en Si (y) -kb*cos(anguloincidencia)
Flujo de Potencia sgrt(emw.Poavx"2+emw.Poavy~2+emw.Poavz/\2)
Cambio del flujo de potencia | abs(d(emw.Poavx,x)+d(emw.Poavy,y)+d(emw.Poavz,z))
Generacion (divpotencia)/(c_const*h_const/lambda)

Para el caso de la permitividad de Si se interpolaron de los datos obtenidos de [56] y la
permitividad del aire se asumio igual a la del vacio. La geometria del problema se definid
dentro de una region de 250 nm de ancho y 300 nm de largo con el origen en (0,0) para el Siy
otro rectangulo de 250 nm de ancho y 300 nm de largo con el origen en (0, 300 nm) para el
aire. Estas dimensiones se eligieron para conservar el mismo orden de magnitud de las
longitudes de onda del espectro visible. La figura 4.5 muestra la geometria del problema vy la

particion de la malla.

82



Figura 4.5. Geometria y particion de la malla en elementos finitos para el estudio 4.2.

La ecuacion a resolver fue (1.42). La condicion inicial se fijo como E, = E, = E, =0 Yy las

VZ* 2.5x 107°m?en la parte superior de la

condiciones de frontera como P;, = 100 TT
geometria del aire y en las fronteras laterales, para los vectores de onda se utilizo la condicion
de periodicida de Floguet. Bajo estas condiciones se estudio la propagacion de ondas
electromagnéticas como se muestra en la figura 4.6, donde se muestra la componente z del
campo eléctrico para las logitudes de onda de 350 nm, 550 nm y 750 nm. La razon de estos
valores se deba que representan el rango de luz visible en el espectro electromagnetico asi

como el punto medio.

freq(1)=8.565499e14 Surface: Electric field, z component (v/m) freq(1)=5.450772e14 Surface: Electric field, = component (V/m)

X107 [T —————— T Aloals

X107 [T — T A4279%

-100

e
25 20 415 10 5 0 5 10 15 20 25 30 35 40 x10® ¥-104.18 25 20 15 10 S5 0 5 10 15 20 25 30 35 40 %10 ¥ 54,438
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freq(1)=3.997233e14 Surface; Electric field, z component (V/m)

x10" A 85,499
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Figura 4.6. Oscilacion del campo eléctrico en el eje z segun las longitudes de onda: a) 350
nm, b) 550 nm y c) 750 nm.

Se muestra la componente E, en el aire y en el material. Se observa como a medida que se
varian propiedades como en este caso la longitud de onda el comportamiento de las ondas es

distinto; cabe recordar que el Si es un material dispersivo.

100 H

o
=}
I

o
!

-50 -

Campo Eléctrico (Vm™)

Flujo de Potencia (1x10™ mW-cm®)

-100

T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600 0 100 200 300 400 500 600

Posicién (nm) Posicién (nm)

Figura 4.7. a) Oscilacion del campo eléctrico en aire y Si para diferentes longitudes de onda.
b) Perfil del comportamiento de la energia almacenada en el campo electromagnético,
estrechamente relacionado con el vector de Poynting.

La figura 4.7 muestra la componente E, del campo eléctrico, asi como el flujo de potencia. Se

puede observar que la variacion del campo eléctrico en el aire es oscilatoria sin decaer, y en el
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caso del flujo es constante. Luego cuando penetra al material la curva comienza a decaer
debido a la interaccion con el Si, esto se observa tanto en la amplitud del campo eléctrico
como en el flujo de potencia. También, se concluye que cuando la longitud de onda es mayor
aumenta la propagacion en el medio, esto es de esperarse ya que la componente en la direccién

de propagacion aumenta.

1,=350 —,=350
— 12,7550 254 | ——1,=550
44 —1,=750| A [ ——1,=750

2.0 / -

154 / -

Generacion (1x10%° cm™s™)

Densidad de Pérdida de Energia (1x10° mwem™®)

T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600 0 100 200 300 400 500 600
Posicion (nm) Posicién (nm)

Figura 4.8. a) Densidad de pérdida de energia y b) Generacién de portadores para diferentes
longitudes de onda.

La figura 4.8 se muestra la densidad de pérdida de energia y la generacion de portadores
cuando la onda electromagnética de las tres longitudes de onda penetra al Si. La generacion se
obtiene calculando la divergencia del vector de Poynting y dividiendo esto Gltimo por la
energia incidente [36]. La generacion es de suma importancia para los dispositivos
optoelectrénicos y, se concluye del calculo, que depende fuertemente de la longitud de onda

del haz incidente.

4.3 Union PN

Con base en las ecuaciones de teoria electromagnética y transporte en semiconductores y
unién PN discutidas en los tres primeros capitulos se simularon las propiedades fisicas de una

unién PN en equilibrio, polarizacion directa y polarizacion inversa. Se escogio el modulo
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Semiconductores con un estudio del tipo estacionario. La tabla 4.4 muestra los parametros del

modelo [55].

Tabla 4.4. Parametros y expresiones numericas utilizadas en la simulacion 4.1.1.

Parametro Valor
Temperatura 300K
0.5 um
Configuraciones alto 1um
2 um
3um
Configuraciones ancho 4 pym
5um
Rango de simulacion Range (-4,0.01,1)
Permitividad relativa Si 11.8
Band gap Si 111V
Concentracion intrinseca 1x10¥%¢m=3
Concentracion impurezas aceptoras 1x10%cm™3
Concentracion impurezas donadoras 1x10¥cm™3
Tiempo de vida medio () 1x1073s
Tiempo de vida medio (h) 1x1073s

La geometria del problema se definié dentro de una region de 3 um de ancho y de alto 1 um
centrado en (0,0) y con el origen en (-1.5,-0.5), y una linea recta que separa al rectangulo con
extremos desde (0,-0.5) a (0,0.5); estas dimensiones se denominaran la geometria base. Se
hicieron variaciones en las dimensiones con el fin de observar las diferencias en las
propiedades fisicas. Las configuraciones de las geometrias fueron: 1 x 3,1 x4, 1 x5, 0.5 X
3, 2 X 3 (en micrometros). La figura 4.9 muestra la geometria base del problema y la particion

de la malla.
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Figura 4.9. Geometria y particion de la malla en elementos finitos para el estudio 4.3.

Las ecuaciones a resolver fueron (2.10), (2.32), (2.29), (2.49) y (2.51). La condicion inicial se
fijocomo V =V,, N = Ny y P = P, y las condiciones de fronteracomofi-J=0yn-D =10

para la parte inferior y superior del diodoy V, = 0V y V, =V, en los contactos.

La figura 4.10 muestra la concentracion de portadores de carga en la union PN en la situacion
de equilibrio, polarizacion directa y polarizacion inversa en gréaficas 2D para la geometria base

del problema.

Val401)=0 Surface: P+N (1/em*) Va(501)=1 Surface: P+N (1/em?)
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Va(l)=-4 Surface: P+N (Lfcm®)

1.5 1 0.5 0 0.5 1 15 ¥ 2.0289x10%

Figura 4.10. Concentracion de portadores mayoritarios (rojo) en la situacién de a)
Equilibrio, b) Polarizacion directa y c) Polarizacion inversa.

-4.3 . -

-4.4

45

-4.6 4

-4.7

Potencial Eléctrico (V)
Potencial Eléctrico (V)

-4.8

8 \ i
499 [ —— Equilibrio —— Equilibrio .
— P. Directa — P.Inversa N
5.0 : : : : : -9 T T T T T —

15 -1.0 05 0.0 05 1.0 15 15 -1.0 0.5 0.0 0.5 1.0 15
Posicién (um) Posicién (um)

Figura 4.11. Comparativo del potencial eléctrico en la unién PN en equilibrio (potencial de
contacto en la zona de deplexidon) y fuera de equilibrio.

La figura 4.11 muestra el potencial eléctrico en equilibrio y en polarizacion directa en (a) y en
equilibrio polarizacion inversa en (b). Se observa como en polarizacion inversa el potencial de
la zona de deplexion se incrementa, y en polarizacion directa disminuye, lo que concuerda con
la ecuacién (3.11) y con lo discutido en el capitulo 3. EI cambio de la funcién en ambas
graficas es debido a la interfase de la region de empobrecimiento. En la figura 4.3.4, se
muestra el potencial eléctrico tipico de la union PN para situaciones en equilibrio, directa e

inversa.
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La figura 4.12 muestra el campo eléctrico en equilibrio, polarizacion directa y polarizacion
inversa. Se observa como existe una correspondencia con las curvas del potencial eléctrico

debido a la ecuacion (1.22).

3.0 T T T T T

—— P. Inversa
—— Equilibrio | |
— P. Directa

2.5

2.0 H -

1.0 H -

Campo Eléctrico (1x10° Vm™)

/ ‘\\
0.5 / \ q

0.0 — T U—

-15 -1.0 0.5 0.0 0.5 1.0 15
Posicién (um)

Figura 4.12. Campo eléctrico en la union PN.

La figura 4.13 muestra la densidad de portadores de carga en equilibrio, polarizacion inversa y
polarizacion directa. Se observa como en las tres situaciones la concentracion de electrones y
huecos en N y P respectivamente es constante, esto debido a la suposicion de regiones cuasi-
neutrales infinitas, y después de la fase de decaimiento las concentraciones decaen hacia una
cantidad constante 1 x 101°cm™3 que es a la concentracion intrinseca. En las tres situaciones
se observa que el decaimiento es simétrico debido a |N,| =|N4| y a la geometria. En
equilibrio las concentraciones presentan un cambio simétrico con respecto al eje y y x, y la
region de cambio indican la presencia de la zona de deplexién; en polarizacién directa las
concentraciones presentan un cambio simétrico respecto al eje y pero no con respecto a x, esto
porque la fuerza externa acelera a los portadores hacia la region de signo contrario; en
polarizacidon inversa de igual forma no existe simetria con respecto al eje x debido a la fuerza
externa y en este caso la fuerza acelera las cargas hacia los extremos, por lo que en la gréfica
se observa un decaimiento prolongado y una zona de deplexidn casi sin cambios y mas grande

que en las situaciones anteriores.
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Figura 4.13. Densidad de portadores de carga en la unién PN en las situaciones de a)
equilibrio, b) polarizacion directa y c) polarizacién inversa.

La figura 4.14 muestra el diagrama de bandas de energia en equilibrio, polarizacion directa y
polarizacién inversa. Se observa como COMSOL toma como referencia la cuasi-energia de
Fermi del electron y no la banda de valencia como es comin en semiconductores. En
equilibrio el doblamiento de bandas se debe al campo eléctrico de contacto y las cuasi-
energias de Fermi son practicamente constantes (la minima diferencia observable es debido a
la energia térmica) constituyéndose en una sola energia de Fermi; en polarizacion directa se

observa que las bandas presentan un doblamiento minimo debido al campo eléctrico y las
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cuasi-energias de Fermi presentan una separacion mayor a 0.4 eV, que es consecuencia del

desequilibrio; en polarizacién inversa se observa un doblamiento de bandas mayor a los 4 eV

con una separacion de cuasi-energias de Fermi de magnitud similar.
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Figura 4.14. Diagrama de bandas de energia en la union PN en las situaciones de a)

equilibrio, b) polarizacion directa y c) polarizacion inversa.

La figura 4.15 muestra las curvas IV con variaciones de disefio y voltaje. Se observa que el

comportamiento de las curvas IV es tipico de una union PN. La grafica de variacion del ancho

muestra como un ancho menor hizo que aumentara mas rapidamente la curva, mientras que el

ancho mayor hizo que aumentara con menor rapidez; esto es de esperarse porque la resistencia

91



depende del tamafio del dispositivo. La grafica de variacién de la altura muestra que un
aumento en la altura produce una funcion que crece més rapidamente que las de menor altura.

Esto hace evidente que las dimensiones afectan de manera importante el comportamiento de
una union PN.

1x3 um e [ pu— v ]
—— 1x4 um

— 1x3 um
1x5 um 14 ——2x3um
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Voltaje (V) Voltaje (V)

Figura 4.15. Curvas caracteristicas IV para variaciones en el disefio: a) variacion de
anchuray b) variacion de altura.

La gréfica de variacion del dopado muestra que el dopado con menor concentracion comienza
a cambiar primero pero sin un aumento rapido y el dopado con mayor concentracién presenta
el primer cambio con mayor voltaje pero con un aumento de rapidez notable. Por otro lado las
gréficas de variacion de voltaje muestran como la curva IV cambia dependiendo del voltaje,
donde el comportamiento no lineal es apreciable. La curva de interés debe ser de la forma de
la figura 3.12 por lo que la grafica de variacion de voltaje de 1 V es la més representativa. Esto
sustenta la suposicién de que la caracteristica IV opera eficientemente en presencia de campos
eléctricos bajos [17, 21, 36].
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Figura 4.16. a) Curva IV con variacion de dopado. b) Curva IV con dominio hasta 1 V. c)
Curva IV con dominio hasta 2 V. d) Curva IV con dominio hasta 6 V.

4.4 Celda Solar de Si Mono Cristalino

En esta seccion se compila la fisica de las simulaciones anteriores en un solo modelo que
conforma la simulacion de una celda solar de Si tipo PN. Se comienza por la descripcion de
las caracteristicas de disefio y posteriormente, con el objetivo de mostrar la fisica implicita en
la celda, se presentan los resultados desglosados por partes: interaccion electromagnética,

celda no iluminada (equilibrio), celda iluminada (fuera de equilibrio) y corrimiento de curva

93



IV. El presente es un estudio monocromatico, es decir, los resultados fueron obtenidos

tomando en cuenta una sola longitud de onda: A = 550 nm.

Los mddulos utilizados fueron los de las simulaciones previamente expuestas (multifisica), y
de igualmente, las variables, parametros y expresiones numericas fueron las utilizadas en 4.1,
4.2 'y 4.3. La geometria del problema se definio dentro de una region de 0.5 um de ancho y de
alto 5 um centrado en (0,0) para el semiconductor tipo p, 0.5 um de ancho y de alto 0.5 um
centrado en (0, 5 um) para el semiconductor tipo n'y 0.5 um de ancho y de alto 5 um centrado
en (0, 5.5 um) para el aire. Se eligieron dichas dimensiones segun lo reportado en [10, 57]. La

figura 4.17 muestra la geometria base del problema y la particion de la malla.
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Figura 4.17. Geometria y particion de la malla en elementos finitos para el estudio 4.4.

Las ecuaciones a resolver fueron (1.42), (2.10), (2.32), (2.29), (2.49) y (2.51). Las condiciones
iniciales y de frontera fueron identicas a las utilizadas en los modelos anteriores (condiciones
de Dirichlet y periodicidad tipo Floquet).
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Figura 4.18. a) Densidad de impurezas semiconductor tipo n y en b) se muestra la densidad
de carga espacial que se forma en la zona de deplexion.

La figura 4.18 (a) muestra el perfil de dopado de la celda. Se observa que la densidad de
impurezas es mayor en el semiconductor tipo n, pero la cantidad de impurezas aceptoras es
mayor en el semiconductor tipo p. La figura 4.18 (b) muestra la densidad de carga espacial en
la celda, que corresponde a la carga que produce el potencial de contacto en la zona de
deplexion.

4.4.1 Interaccion Electromagnética

La forma en que se obtuvieron los resultados de las ondas electromagnéticas incidentes en una
celda solar fue idéntica a la de la seccion 4.2. La figura 4.19 muestra la componente E, del
campo eléctrico en 2D vy el flujo de potencia. Al igual que los resultados de la 4.2 se puede
observar que la variacién del campo eléctrico en el aire es oscilatoria sin decaer hasta que
penetra en el Si tipo n y decae rdpidamente. En el caso del flujo de potencia, existe
decaimiento solo al ingresar al material.
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Figura 4.19. a) Oscilacion del campo eléctrico en modo transversal eléctrico en 2D para una
longitud de onda de 550 nm y en b) se muestra el vector de Poynting. En los dos casos los
resultados se observan en el aire y en el material.

La figura 4.20 se muestra el termino generacion, que como se discutié en el capitulo 2
depende del cambio del vector de Poynting. Se observa que la generacion tiene lugar
intensamente en la superficie del semiconductor tipo n, y conforme se avanza en el material
disminuye. Este tipo de generacion es suficiente para hacer que la carga minoritaria sobreviva
y llegue a la zona de deplexion, ya que las dimensiones de la celda son mucho menores a la

longitud de difusién de portadores minoritarios en Si.

freq(1)=5.450772e14 Surface: (L/lcm?*s)

A 6.1041x10"
%107

8

Figura 4.20. Perfil de la generacion en la parte superior de la celda solar (ventana, que
generalmente es un semiconductor tipo n).
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4.4.2 Celda No lluminada (Equilibrio)

Se simularon las propiedades fisicas de una celda solar tipo PN en la situacién de equilibrio,
esto es, cuando no existen ondas electromagnéticas incidentes. La figura 4.21 muestra el
potencial de contacto tipico de la zona de deplexion. Se observa como el potencial eléctrico es
mayor en la region del semiconductor tipo n y es por ello que la diferencia entre la carga de

los dos semiconductores determina el comportamiento del potencial de contacto.

A 41915

vd(1)=0 | Surface: Electric potential (V) 4.2

¥ -4.9372

Figura 4.21. Potencial eléctrico en la celda solar. En la situacion de equilibrio, el cambio

que se observa es el potencial de contacto de la zona de deplexion.

La figura 4.22 muestra el campo eléctrico en la celda solar. Es apreciable que el eje de las y
cambia de signo en virtud de la ecuacion (1.22), también se observa que el campo eléctrico es
cero en las regiones cuasi neutrales, lo que concuerda con la teoria discutida en el capitulo 3.
La curva representa el campo eléctrico en la zona de deplexion debido al potencial de

contacto.
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Figura 4.22. Campo eléctrico de la celda solar en la situacion de equilibrio.

La figura 4.23 muestra la concentracion de portadores en la situacion de equilibrio. Se observa
como el perfil de las curvas son similares al de la figura 4.13, sin embargo en este caso las
funciones estan sesgadas hacia la derecha. Esto se debe a que las dimensiones ni el perfil de
dopado es simétrico como en el caso de la union PN; los resultados numéricos coincidieron

con las predicciones analiticas discutidas del capitulo 3.
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Figura 4.23. Densidad de portadores de carga en la celda solar en la situacién de equilibrio.
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La figura 4.24 muestra el diagrama de bandas de la celda solar en equilibrio. Se observa como,
de manera similar a la figura anterior, las curvas se encuentran sesgadas y no simétricas como
las de la figura 4.14. La explicacion es la misma que en la figura anterior. Se puede apreciar
que las cuasi energias de electrones y huecos son practicamente iguales, como es de esperarse;
la separacion minima es debido a causas diversas como disefio no simétrico, geometria o

perfiles de dopado.

1.0 T T T T T

Energia(eV)

Posicion (um)

Figura 4.24. Diagrama de bandas de energia de la celda solar en la situacion de equilibrio.

4.4.3 Celda lluminada (Fuera de Equilibrio)

Se simularon las propiedades fisicas de una celda solar tipo PN en la situacion fuera de
equilibrio, esto es, cuando existen ondas electromagnéticas que inciden en el dispositivo y
producen PEH. En este caso, se realizaron varias simulaciones para establecer un estudio
comparativo del comportamiento de la celda a diferentes voltajes debido a variaciones en la

intensidad de llegada.

La figura 4.25 muestra el potencial eléctrico de la celda para diferentes voltajes: 0.1, 0.5, 0.7 y
0.9 V. Se observa como un aumento en el voltaje hace que el potencial cambie con respecto a
la situacién de equilibrio en las regiones cuasi neutrales por lo que el campo eléctrico en estas
regiones se vuelve mas relevante (la ecuacion de Schockley aproxima el campo eléctrico a

cero en las regiones fuera de la zona de deplexion). Igualmente se observa como el aumento
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de voltaje provoca una disminucién del potencial de contacto en la zona de deplexion, por lo
que el flujo de corriente se facilita.
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Figura 4.25. Potencial eléctrico en la celda solar en la situacion fuera de equilibrio.

La figura 4.26 muestra el campo eléctrico en 1D para 0.1, 0.5, 0.7 y 0.9 V. En este caso es mas
evidente que el campo eléctrico de contacto en la zona de deplexion disminuye al aumentar el
voltaje, donde parece que el limite de voltaje es una delta de Dirac. El significado fisico de
esto es que, al aumentar demasiado la diferencia de potencial, el dispositivo dejaria de actuar
como un elemento semiconductor rectificante y pasaria a comportarse como conductor, caso
en el cual la ecuacion (3.16) deja de ser valida.

—0.1V
20000 05V E
—07V
09V

i

@

o

=]

=]
1

10000 -

Campo Eléctrico (Vem™)

5000

Posicion (um)
Figura 4.26. Campo eléctrico de la celda solar en la situacion fuera de equilibrio.
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Se observa como el aumento de voltaje en la celda provoca que el campo eléctrico de contacto
en la zona de deplexion disminuya y, por el contrario, el campo eléctrico en las regiones cuasi
neutrales aumente. Esto porque al haber un campo eléctrico disminuido, la corriente pasa con
mayor facilidad, y por el modelo deriva-difusion una parte de esa corriente es debido al campo
eléctrico. Empero, se observa que el campo eléctrico en estas regiones cuando el voltaje es
menor a 1 V, es pequefio, por lo que la ecuacion de Shockley funciona.

La figura 4.27 muestra la concentracion de portadores en la situacion fuera de equilibrio para
0.1, 0.5, 0.7 y 0.9 V. Se observa como el perfil sesgado es idéntico al de la seccion 4.4.2, pero
ahora un aumento en el voltaje del dispositivo provoca que aumenten los portadores
minoritarios (inyeccion de portadores minoritarios) por lo que la curva de los portadores
minoritarios aumenta conforme aumenta el voltaje; por el contrario, se observa que la
concentracion de portadores mayoritarios permanece cercana a su valor inicial 1 x 10*>cm™3
enpy1x10Y7cm™3 en n. También se puede apreciar que, conforme aumenta el voltaje, la

concentracion portadores mayoritarios como minoritarios decae en los extremos.
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Figura 4.27. Densidad de portadores de carga en la celda solar en la situacion fuera de
equilibrio: @) 0.1V, b)0.5V,c)0.7Vyd) 0.9 V.

La figura 4.28 muestra el diagrama de bandas de la celda solar en la situacion fuera de
equilibrio para 0.1, 0.5 y 0.9 V. Se observa que el aumento de voltaje produce una
disminucion en el cambio en la zona de deplexion de la banda de conduccion y banda de
valencia, esto porque, como se discutid en las figuras 4.26 el potencial y el campo eléctrico
disminuyen. Asi mismo se observa que el aumento del voltaje produce separacion entre las
cuasi energias de electrones y huecos cumpliéndose asi la ecuacion 3.12 discutida en el

capitulo 3.
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Figura 4.28. Diagrama de bandas de energia de la celda solar en la situacion fuera de
equilibrio: ) 0.1V, b)0.5Vyc)0.9V.

4.4.4 Corrimiento de Curva Caracteristica IV

Por altimo, se obtuvo la curva IV en la situacion de corriente oscura de la celda y las curvas
IV para diferentes potencias incidentes para la geometria base de la celda, mostrada en la
figura 4.17. La simulacion precisé la modificacion de las condiciones de frontera mencionadas
en 4.2 donde las potencias incidentes fueron 100 W, 300 W y 500 W. EI orden de dichas
magnitudes es superior a lo reportado en [55] y en general a la mayoria de situaciones de

celdas en la realidad. La utilizacion de dichas magnitudes se fundamenta en que el estudio del
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presente trabajo no posee un acoplamiento total de variables que demanda una complejidad

importante debido al alto consumo de recursos computacionales; empero los resultados

obtenidos son relevantes porque muestran el efecto fotovoltaico y el corrimiento de las curvas

IV debido a un agente externo, objetivo esencial.

La figura 4.29 muestra los resultados de la simulacion del efecto fotovoltaico y el corrimiento

de curvas IV. Se observa como el aumento de potencia incidente hace que la curva

correspondiente se recorra negativamente en el eje de la variable intensidad, fendmeno

discutido en el capitulo 3. Asi mismo se corrobora que diferentes magnitudes de la potencia

incidente producen una potencia de entrega de celda solar diferente (area bajo la curva de la

figura 4.29)
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Figura 4.29. Curva IV de corriente oscura (negro), potencia incidente 100 W (rojo), potencia
incidente 300 W (azul) y potencia incidente 500 W (violeta). Se observa que los resultados

concuerdan con la figura 3.12 y 3.13.
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CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

Las conclusiones que se obtienen del presente trabajo son:

Mediante las simulaciones numéricas se puede describir el transporte de portadores de carga

de un diodo y de una celda solar para el caso monocromatico.

La variacion de portadores con respecto el tiempo y la posicion decrece de forma exponencial
y se observa solo cuando el término de generacion es el adecuado (suficiente para crear la
cantidad de PEH necesarios antes de interrumpir la excitacion dptica) y cuando el tiempo y la

distancia concuerdan con lo establecido en (2.46-2.48).

Uno de los parametros de mayor relevancia en la solucién numérica de la propagacion de
ondas electromagnéticas es la longitud de onda, como se puede observar en las tablas 4.2 y
4.3. Se concluye que cuando la longitud de onda es mayor aumenta la propagacion en el

medio, lo cual es de esperarse en virtud de la ecuacion (2.41)

Los parametros de disefio en 2D (alto y ancho) influyen directamente en el desempefio
eléctrico de una celda solar de Si monocristalino, por lo que se concluye que el andlisis de
dichos parametros es un requerimiento basico para la optimizacion de celdas solares de unién
PN.

La concentracion de impurezas (aceptoras y donadoras) asi como el cociente entre estas dos
cantidades en una union PN influyen directamente en el desempefio eléctrico de una celda

solar de Si monocristalino.

El perfil de la concentracion de portadores minoritarios de carga estd determinado en su
totalidad por los parametros de disefio y la concentracién de impurezas; en la union PN la alta
simetria se debid a que la zona de deplexidon se ubicd exactamente en la mitad del modelo, y la
concentracion de impurezas en N y P fueron exactamente iguales, por otro lado la asimetria de
la celda solar se debid a que la zona de deplexion se ubico muy lejos del centro y la

concentracion de impurezas en N y P fueron diferentes.

La simulacion numérica del potencial eléctrico y el campo eléctrico de la union PN vy la celda
solar guardan una relacién directa segun lo establecido por la ecuacion (1.22). En las

situaciones fuera de equilibrio, las simulaciones arrojaron que el potencial y el campo eléctrico
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en la zona de deplexién se ven modificados por un agente externo que produce una diferencia
de potencial, lo que permite u obstruye el paso de corriente eléctrica en el diodo. En el caso de
la celda solar el campo eléctrico de contacto en la zona de deplexidn disminuye al aumentar el
voltaje, donde el limite se asemeja a una delta de Dirac, por lo que se concluye que las

simulaciones numéricas concuerda con lo discutido en el capitulo 3.

Se corrobora que las simulaciones numericas de los diagramas de bandas de energia de la

., ., VE ;-
unién PN vy la celda solar obedecen la relacion E = 5 por lo que, numéricamente se concluye

que un aumento de voltaje produce la separacion del nivel de Fermi en dos cuasi-energias de
Fermi y una disminucién en el cambio en la zona de deplexion de la banda de conduccion y
banda de valencia; un voltaje negativo (solamente para unién PN) provoca la aparicion de
cuasi-energias de Fermi y produce un alargamiento de la zona de deplexién (situacidn cercana

al breakdown).

Las curvas caracteristicas 1V, tanto de la unién PN como de la celda solar, poseen una alta
sensibilidad en la modificacion de las dimensiones ancho y alto (2D) asi como en la
concentracion de impurezas donadoras y aceptoras. Se concluye que para el presente modelo,
la optimizacion de las curvas IV es a través de las combinaciones y estudio de dichos

parametros.

El paquete computacional COMSOL Multiphysics es una herramienta sumamente util y eficaz
para resolver, por medio del método de elementos finitos, las ecuaciones diferenciales
parciales que modelan la propagacion de ondas electromagnéticas, propiedades eléctricas, el
transporte de portadores de carga y el efecto fotovoltaico en semiconductores para celdas
solares. En particular, se concluye que el tamafio de la particion de la malla (elementos finitos)
es esencial en la calidad de las simulaciones: a menor tamafio de elemento finito mejores
resultados, pero con el inconveniente de requerir un mayor tiempo de solucion numérica.

Ademas se corrobora la utilidad de soluciones numeéricas en problemas de fisica e ingenieria.
Las perspectivas que se vislumbran del presente trabajo son:

Simular la solucién de las ecuaciones diferenciales parciales por medio de elementos finitos de
propiedades fisicas diferentes a las eléctricas, dpticas o de transporte de una celda solar en las

situaciones de equilibrio y fuera de equilibrio considerando varias longitudes de onda.
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Acoplar todos los parametros y variables de las ecuaciones diferenciales parciales, condiciones
de frontera y condiciones iniciales de la fisica de propagacion de ondas y la fisica de estado
solido de los materiales de la celda solar con el fin de obtener un modelo que se aproxime més

a lo reportado experimentalmente.

Simular y estudiar la propagacion de ondas electromagnéticas, propiedades eléctricas, el
transporte de portadores de portadores y el efecto fotovoltaico en celdas solares y otros
dispositivos electronicos constituidas por semiconductores como CdS, PbS, GaAs y materiales

que se estudian en el laboratorio de semiconductores del DIFUS.
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