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RESUMEN

Las caracteristicas de desempefio de los fotodetectores estan siendo rebasadas por las
necesidades reales de la industria en términos de su aplicacién y fabricacion.
Caracteristicas como eficiencia y potencia son claves para la competencia en el
mercado, asi como también para el desarrollo de nuevas aplicaciones empresa Esta tesis
propone conocer la estructura basica de un fotodetector o celda unitaria del tipo unién
Si-np (Silicio np) y sus caracteristicas eléctricas y opticas, esto con el fin de obtener
resultados de su desemperio en el espectro de la luz solar. Asi mismo, se presenta una
opcion de mejora en sus caracteristicas con la inclusién de un pozo cuantico de Ge
(Germanio) de 5 nm de espesor que es colocado en el medio de las region de
agotamiento de la capa activa de la unidén. Por sus caracteristicas de confinamiento de
cargas, el pozo aporta electrones a la corriente de difusién que contribuyen al incremento
de la densidad de corriente final de la celda, incrementando la eficiencia de conversion
electrénica en aproximadamente 80%.

Por otro lado, estd documentado que la insercion de pozos cuanticos finitos en
solidos contribuye al proceso de enfriamiento Optico, promoviendo la disipacion de calor
a través de la generacion de frecuencias anti-stoke por procesos de inversion de
poblacién y desprendimiento de energia a través de emision fotonica. Por esta razén, se
estudio la interaccion del pozo con el sistema a fin de verificar la generacion de
fotoluminiscencia y asi calcular el valor de la diferencial de calor. Para ello, se calculo el
coeficiente de absorcion del pozo y se determind la potencia neta de emisién utilizando
las ecuaciones de no equilibrio de van Roosbroeck-Shockley en donde se pudo conocer
el pico maximo de emision y su respuesta a diferentes longitudes de onda en donde el
Ge tiene caracteristicas de emision deseables para el sistema. De esta forma, se
determind la fotoluminiscencia del sistema integral N-Si/p-Si/Ge/p-Si. Posteriormente se
realizo el Calculo de la potencia neta de emision en el rango de longitudes de onda
establecido para poderla comparar con la potencia neta de absorcién, obteniendo valores

negativos en la potencia neta que reflejan un enfriamiento real de aproximadamente de



30 ‘K en su pico maximo de emisidn. En esta tesis solo se realizar un estudio tedérico
utilizando las técnicas de analisis existentes con el fin de conocer las posibles respuestas
del sistema propuesto en términos de su desempefio eléctrico con o sin pozo cuantico y
su capacidad de generar enfriamiento Optico, no se realiza ninguna aplicacion
experimental.

En el capitulo uno se propone una introduccion general de la tesis, en donde se
presentan los mecanismos generales de conduccion y procesos de conductividad que
justifican el sistema 6ptico propuesto, describiendo las bandas de conduccién, conceptos
de transiciones electronicas, definicion de bandas prohibidas, entre otros. Asi también se
muestran algunos resultados obtenidos experimentalmente respecto a la degradacion de
la eficiencia electrénica en celdas solares respecto al incremento de la temperatura
interna lo cual es el concepto principal de la tesis propuesta.

El capitulo dos presentan en detalle las técnicas de andlisis mateméticos y los
conceptos que fueron utilizados para el andlisis del disefio de las celdas sin pozo y con
pozo. Se incluyen, las caracteristicas corriente-voltaje (I-V) en diodos de union en estado
de equilibrio y su modificacion cuando son estas uniones son estimuladas Opticamente,
el analisis multicapa en la técnica de la matriz de transferencia éptica de primer grado y
la deduccién de los coeficientes de Fresnel, la deduccion de las ecuaciones para obtener
los niveles discretos de energia en los pozos cuanticos a través de las intersecciones
entre los eigenvalores pares e impares y las graficas de circunferencia energética
dependientes del espesor del pozo. Asi también se muestra el Célculo del dopaje de
cada una de las capas de la union y las técnicas y ecuaciones que se utilizaron para
obtenerlo, en donde la capa n se reportd con un dopaje de n = 8.3 x 10** ¢cm™3 y la capa
p se encuentra dopada con p = 7.6 X 101> cm™3.

En el capitulo tres se propone el disefio de la celda unitaria N-Si/p-Si. Se explican
las capas componentes, se calculan las dimensiones de la zona de deplecién en funcién
los dopajes, se obtienen sus caracteristicas eléctricas de union np en estado de equilibrio
térmico (sin excitacion oOptica) y en estado de excitacion por incidencia Optica, se
proponen las dimensiones fisicas finales a partir de los criterios de dimension comercial
y de factibilidad en la fabricacion. Con esto, se realiza su andlisis multicapa cuando el

sélido es impactado por el campo 6ptico, calculando el campo eléctrico, la disipacion del



campo y la generacion de exitones GL en el sélido. Finalmente, se concluye con la
evaluacion de su desempefio, obteniendo sus parametros eléctricos como fuente de
energia eléctrica, tales como eficiencia, voltaje maximo, corriente maxima y factor de
llenado.

En el capitulo cuatro se realiza el mismo estudio que en el capitulo tres, sin
embargo, ahora se incluye el pozo cuantico de Ge en la zona de deplecion de la capa
activa. El disefio de la celda unitaria ahora queda como N-Si/p-Si/Ge/p-Si. Los Célculos
en esta seccion incluyen la obtencion de los niveles discretos de energia del pozo en
funcion del ancho, el Calculo de la banda prohibida efectiva incluyendo los primeros
niveles energéticos del pozo y su analisis multicapa para el campo eléctrico, la disipacion
del campo eléctrico y la generacion de exitones GL en el sélido como consecuencia de
la inclusién del pozo. Finalmente se concluye con la caracterizacion paramétrica de la
celda.

En el capitulo cinco se presenta el estudio sobre el enfriamiento éptico del sistema
propuesto en donde se explican las ecuaciones utilizadas para el CALCULO de la
potencia neta de emision, el perfil de absorcion fotonica, la fotoluminiscencia espectral y
el diferencial de temperatura tedrico que se genera en el sistema a partir del impacto del
campo optico en él.

Finalmente se incluye una seccion de conclusiones y trabajo futuro junto con los

anexos complementarios.



ABSTRACT

Photodetectors performance is being exceeded by the real needs of the industry in terms
of their performance and fabrication capabilities. Characteristics such as efficiency and
power are key for competition in the market, as well as for the development of new
business applications. This thesis proposes to know the basic structure of a photodetector
or unit cell of the unién type Si-np (Silicon np) and its electrical and optical properties in
order to get results of its performance in the spectrum of sunlight. Likewise, an option of
improvement in its characteristics related to efficiency improvement is presented with the
inclusion of a quantum well of Ge (Germanium) of 5 nm of thickness, located in the middle
of the depletion region of the active layer of the union. Due to its characteristics of charge
confinement, the quantum well electrons contribute to improve the diffusion current
increasing the final current density capability of the solar cell, improving the electronic
conversion efficiency by approximately 80%.

In the other hand, it is documented that the insertion of finite quantum wells in
solids contributes to the optical cooling process, promoting the dissipation of heat through
the generation of anti-stoke frequencies by processes of population inversion and energy
release through photonic emission. For this reason, the interaction of the quantum well
(QW) with the proposed system was studied in order to confirm the generation of
photoluminescence (PL) and thus calculate the value of the heat gradient (AT). To do
this, the QW absorption coefficient was calculated and the net emission power was
determined using the van Roosbroeck-Shockley non-equilibrium equations where the
maximum emission peak and its response to different wavelengths could be known where
Germanium (Ge) has desirable emission characteristics for the system. In this way, the
photoluminescence of the integral N-Si / p-Si / Ge / p-Si system could be determined.
Subsequently, the net emission power was calculated in the range of wavelengths
established and it was compared with the net power of absorption, obtaining positive and
negative values, which indicates (negative values) a real optical cooling of approximately
30 °K at its peak maximum emission. In this thesis, only a theoretical study is made using

the existing analysis techniques in order to know the possible system responses related



to optical cooling generation in a simple np-Si union including a single QW of Ge, no
experimental application was made.

In chapter one a general introduction of the thesis is presented, where the general
conduction mechanisms and conductivity processes that justify the proposed optical
system are mentioned, describing concepts such as the conduction bands, electronic
transitions process, Band gap, and others. At the same time, some experimentally results
regarding the degradation of electronic efficiency in solar cells with respect to the increase
in internal temperature are also shown, which is the main topic of the proposed thesis.

Chapter two (theoretical reference) presents in detail techniques of mathematical
analysis and the concepts that were used on the design of the solar cell proposed without
QW. Characteristics such as, current-voltage response curve (IV) in union diodes in state
of equilibrium and their modification when these unions are optically stimulated are
analyzed, the multilayer analysis in the technique of the first-degree optical transfer matrix
and the deduction of the Fresnel coefficients, the deduction of the equations to obtain the
discrete energy levels in the quantum wells through the intersections between the even
and odd eigenvalues and the energy circumference graphs dependent on the well
thickness. This also shows the calculation of the doping of each of the layers of the unién
and the techniques and equations that were used to obtain it, where the layer n was
reported with a doping of n=83x10"*cm™3 and layer p is doped with p=
7.6 X 101 cm™3.

In chapter three the design of the unit cell N-Si / p-Si is proposed. The component
layers are explained, the dimensions of the depletion zone are calculated as a function of
the doping, electrical characteristics of unién np are obtained in a state of thermal
equilibrium (without optical excitation) and in the excited state by optical incidence as well,
the final physical dimensions based on criteria of commercial material capabilities and
feasibility in manufacturing. Thus, the multilayer analysis is performed when the solid is
impacted by the optical field, calculating the electric field generated, the dissipation of the
field and the generation of GL excitons in the solid. Finally, it concludes with the evaluation
of its performance, obtaining its electrical parameters as a source of electrical energy,
such an electrical efficiency (n), maximum power (Pmax), maximum voltage (Vmax),

maximum current (Imax) and fill factor (FF).
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In chapter four, the similar study was made as in chapter three, however, now Ge
guantum well is included in the depletion zone of the active layer. The design of the unitary
solar cell now is confirmed by the N-Si/p-Si/Ge/p-Si levels. Calculations in this section
include the discrete energy levels in the QW as a function of the width, effective band
gap including the first energy levels of the QW and its multilayer analysis for the electric
field, the dissipation of the electric field and the generation of excitons (GL) in the solid
as a consequence of the inclusion of the well. Finally, it concludes with the parametric
characterization of the cell.

In chapter five, the study on the optical cooling of the proposed system (np-Sl
union+QW) is presented, equations used to calculate the net emission power, the
photonic absorption profile, the spectral photoluminescence and the theoretical
temperature differential generated in the system from the impact of the optical field on it
are explained.

Finally, chapter six include a section of conclusions and future work is included

along with the complementary annexes.
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La industria de la fabricacién de celdas solares continua en gran desarrollo, buscando
siempre encontrar las mejores condiciones de desempefio de los dispositivos que fabrica
y que finalmente van a producir un bienestar en el cliente final. La eficiencia en el proceso
de conversién fotoeléctrica juega un papel muy importante como base de las
caracteristicas de dichos dispositivos. Del nivel de eficiencia que hay en los actuales
sensores oOpticos y las de las nuevas generaciones de ellos, va a depender la
supervivencia de las empresas fabricantes, que tendran la tarea de generar valor

agregado a sus dispositivos y al mismo tiempo competir con muchas empresas del giro.

Hablando de eficiencia en celdas solares, el concepto principal gira en torno a la
posibilidad de convertir la energia foténica que llega de la radiacion solar a energia
eléctrica util, esto a través de la coleccion del espectro por medio de semiconductores
sensibles a él. Una eficiencia de 100%, significa que, por cada foton ingresado a la celda
solar, se genera un electrén util que podré ser utilizado en la carga, sin embargo, esto en
la realidad no puede ser posible por muchos factores que se involucran en el proceso,
tales como, reflexion de campo, baja absorcion de la capa activa, incrementos en la

temperatura de la union, entre otros.

Asi también, desacuerdo al teorema del limite Shockley—Quesera ], la mayor
eficiencia que podria tenerse en un sistema de celda solar de Si (el cual es el mas
utilizado comercialmente por su costo y su disponibilidad en el mercado) es de alrededor
de 33.7 %, asumiendo una union para np con band gap de 1.34 eV utilizando el espectro
solar AM 1.5 G. Esto se puede apreciar en la figura 1.1. De esta forma, de la energia
solar incidente (tipicamente, 1000 W/m?), solo 33,7% se podria convertir en densidad de
potencia (337 W/mg2).
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Figura 1.1: Eficiencia maxima en celdas de Si de acuerdo con el

teorema del limite Shockley—Quesera

Hoy, la eficiencia promedio de los paneles solares fluctian de acuerdo con el tipo
de semiconductor y sus caracteristicas, siendo en promedio, una eficiencia de 18-21%
en paneles terminados y listos para entrega al cliente final [?l.

Tecnologias modernas de silicio monocristalino han llegado a alcanzar eficiencias
del 22%, separadas de este maximo sélo por consideraciones practicas como radiacion
reflejada en la superficie y sombras debidas a las conexiones de la union.

En el ambito de celdas de laboratorio, laboratorios como Fraunhofer estan
reportando eficiencias de hasta 42%°l utilizando técnicas Tandem con diferentes
estructuras y combinaciones de materiales, sin embargo, el costo de fabricacion de este
tipo de celdas es muy elevado, por lo que el desarrollo comercial no ha sido todavia
extendido a las lineas de produccion de los fabricantes de celdas y paneles solares.

Otro tipo de celdas que esta ganando terreno en términos de desarrollo es el tipo
de celdas organicas. En términos de eficiencia, las celdas orgénicas estan reportando
hoy en dia eficiencias del orden de 8-10%, lo relevante de este dato es que estas celdas
comenzaron a desarrollarse a principios del afio 2000, partiendo de una eficiencia de 2-
3% [?l. Considerando que las celdas de Si han tenido un desarrollo desde mediados de
los afios 70s, la velocidad con la que las celdas organicas han alcanzado sus actuales

niveles de eficiencia es muy considerable.
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Debido a estas variantes, los disefiadores de celdas de Si estan enfocados en
mejorar la eficiencia electronica, controlando los sistemas de unidon np, haciendo
experimentacion dopajes, estudiando las propiedades del band gap y los coeficientes de
absorcion de los diferentes materiales, controlando los factores que alteran la
temperatura del sensor y utilizando las capacidades eléctricas de los semiconductores,
sin embargo , la mejora ha sido lenta y en algunos casos el control de las variables
externas dificulta el crecimiento en la eficiencia de este tipo de tecnologias, siendo
importante entonces estudiar las diferentes areas de oportunidad para ayudar a dicha
mejora.

Si bien es cierto que cada dia es mayor el uso de los dispositivos fotovoltaicos en
proyectos de mejora en el impacto ambiental, estos dispositivos se han visto limitados a
tener bajos niveles de eficiencia para sistemas que utilizan semiconductores basados en
Si.

Uno los principales factores que limitan o disminuyen la eficiencia de las uniones
fotovoltaicas es la temperatura dentro del sistema semiconductor. Esta probado tedrica
y experimentalmente que la eficiencia de la celda tiende a decaer conforme el gradiente
de temperatura del sélido y su entorno se incrementa. Algunos autores reportan
resultados experimentales de la respuesta en eficiencia de algunos semiconductores
como Si y Ge cuando existe una variacion en los niveles de los gradientes de
temperatura, haciendo que esta se vea afectada por el incremento en cada grado
diferencial de temperatura. Ravindra ! obtiene informacién de sus experimentos,
mostrando los niveles de decaimiento de las eficiencias para diferentes materiales como

lo muestra en la figura 1.2.
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Figura 1.2: Curvas de reduccidn de eficiencia respecto al

los incrementos de temperatura

Por esta razdn, el control de los cambios en la temperatura en el proceso de foto
generacion eléctrica se vuelve una parte fundamental en el desarrollo de celdas con
mejore eficiencias. Abriendo una amplia gama de posibilidades de estudio para mejorar
los procesos térmicos y sus afectaciones en las uniones np y en otros tipos de celdas
solares.

Una de las técnicas experimentales que estan siendo desarrolladas actualmente
para el control y mejoramiento de este proceso termino en semiconductores es el llamado
“enfriamiento optico” o LC por sus siglas en Ingles. El enfriamiento 6ptico fue propuesto
inicialmente por el cientifico Peter Pringsheim en afio 1929, en donde sugiere que los
soélidos podrian enfriarse a través del proceso de generacion de frecuencias anti-stoke
en los cuales una sustancia absorbe fotones y entonces esta sustancia emiten otros con
mayor energia. !

La figura 1.3, se muestra la forma tedrica en la cual el enfriamiento Optico presenta

en el intercambio de niveles energéticos en las bandas de valencia y la banda de

conduccién.
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Figura 1.3: Proceso de generacion de energia por intercambio de banda

en el cual esta basado el proceso de enfriamiento éptico.

Un atomo con dos niveles separados que estan inmersos en un solido
transparente. La fuente de luz de frecuencia hv induce energia en atomos cercanos a la
parte mas alta de la banda de valencia, llamada “ground state”, y los mueve a la banda
de conduccién o banda “de energia excitada”. Entonces se presenta un evento de
termalizacion por vibraciones internas en donde el atomo gana energia, provocando un

evento de decaimiento radiactivo, emitiendo fotones con mayor energia hvf>hv.

Este fenbmeno puede actuar como un disipador de calor a través de foto-
estimulacién del sélido. Como consecuencia de ello, se espera minimizar el impacto de

los cambios en la temperatura sobre la eficiencia de las celdas solares.

Al confirmar el evento de emision por intercambio de niveles de energia en las
bandas, se analiza el impacto en la temperatura a través del estudio del el gradiente de
temperatura que afecta la eficiencia en la celda. Para ello, se propone un sistema
semiconductor que pueda probar que un solido puede generar enfriamiento 6ptico
utilizando sus caracteristicas en union np y la inclusién de un pozo cuantico de Ge. Se
trabajara para comprender y predecir su comportamiento y las caracteristicas de
respuesta en términos de la absorcién de los campos épticos de la luz incidente y la
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generacion de exitones en el sdélido, asi como también la fotoluminiscencia asociada al

balance de energia y su enfriamiento por cambio de energia en bandas.

En este estudio, propone la formacion de una celda basica de silicio (Si) tipo np
dopada a niveles bajos, la cual se va a caracterizar eléctrica y Opticamente, para después
incluir un pozo cuantico que mejore la eficiencia eléctrica y a su vez pueda ayudar a la
generacion de frecuencias anti-stoke para el enfriamiento 6ptico. El esquema propuesto

se muestra en la figura 1.4.

Este pozo cuantico nanométrico tendra las propiedades adecuadas para probar
gue genera los niveles de energia para ganar electrones por efectos de confinamiento
de cargas y al mismo tiempo promueve el proceso de inversion de poblacién espontanea

y no espontanea que ayuda disipar energia a traves de la emision de luz en longitudes

de onda distintas.

Figura 1.4: Celda de Si con pozo cuéntico de Ge, la intensidn es promover la generacion de enfriamiento
Optico en la zona de deplecién de la unién.

El presente trabajo no contempla la implementacion de este enfriamiento en
términos practicos debido a las limitaciones de la fabricacion de la muestra final, sin
embargo, se podra continuar en una segunda fase la implementacion practica en

estudios posteriores.
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El material méas utilizado en la fabricacion comercial de celdas solares, desde sus
inicios y en la actualidad es el Silicio policristalino dopado. El silicio es un semiconductor
gue se encuentra con una relativa abundancia en la tierra y que por sus caracteristicas
eléctricas y fisicas ha sido muy utilizado no solo en las celdas solares, sino
principalmente en el desarrollo de circuitos integrados para procesadores, microcircuitos
de potencias medianas y sistemas electronicos en general. Los circuitos de Si tienen
muchas caracteristicas que los hacen ideales para la fabricacién de semiconductores en
general, tales como bajo nivel de banda prohibida, su respuesta a la frecuencia y su
capacidad en términos de velocidad de cambio de estado. Las empresas buscando
siempre la mejora en los procesos de manufactura, estan volteando hacia los centros de
investigacion en los cuales pueda haber técnicas que mejoren las caracteristicas de

desempeiio de ellas a fin de tener una mejora competitiva relativa al producto final.

El estudio de la mejora en la eficiencia que presenta esta tesis tiene en su haber
la idea de proponer una solucion parcial para el mejoramiento de la eficiencia de los
semiconductores de Silicio que son utilizados para la fabricacién de celdas solares en
uniones sencillas con material policristalino, incluyendo alternativas de construccion

como la inclusidon de pozos cuanticos para mejorar el control térmico en ellos.

En términos de volumen de produccion y desempeiio final de las celdas, las
empresas podran optar por incluir en sus disefios alternativas de control térmico que
sean bajas en costo y que no requieran cambios mayores en sus lineas de produccion,
por lo que es ideal trabajar con Silicio, el cual, como ya se menciond, suele ser el mas

utilizado en fabricacidon de celdas a gran escala.
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El objetivo general de este trabajo es proponer un sistema semiconductor de union np

de Si policristalino sensible al espectro solar AM1.5G (1000 W/m?), con la inclusién de

un pozo cuantico de Ge en la zona de deplecion de la unién, esto con el fin de calcular

la fotoluminiscencia generada por los efectos de enfriamiento éptico que se presentan

por la generacion de frecuencias “anti-stoke” en el solido.

Para alcanzar el éxito en el objetivo general, se proponen los siguientes objetivos

especificos:

a)

b)

d)

Proponer un sistema adecuado de semiconductores np de Si que tenga las
propiedades de fotosensibilidad y generaciéon de energia eléctrica, esto sin la
inclusién del pozo cuantico de Ge.

Caracterizar sus propiedades fisicas tales como: dimensiones de los componentes
de la unién, anchos de la zona de deplecién, dimensionamiento fisico de los
contactos 6hmicos, asi como también si dopaje y concentracion de portadores
mayoritarios.

Calcular el campo eléctrico, la disipacion del este campo en el sélido y la generacion
de exitones G(x) de esta unién np en funcion de las longitudes de onda definidas,
recibidas del espectro solar definido como 1.5 AM Global, con una irradiancia de
1000W/m?.

Calcular las concentraciones de carga n(x) y p(x) y las dimensiones de la zona de
agotamiento en las capas activas del dispositivo a través del uso de la ecuacion de
Poisson y las ecuaciones de continuidad de cargas mediante el algoritmo iterativo de
Gummel.

Definir los resultados paramétricos de desempefio de las celda solar propuesta en
términos de sus caracteristicas tales como Voc (Voltaje a circuito abierto), Jsc
(densidad de corriente en corto circuito), Pmax (potencia maxima), Imax (corriente

maxima), Vmax (Voltaje maximo), FF (factor de llenado) y n (eficiencia).
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f)

9)

h)

)

K)

Realizar la inclusion del pozo cuantico de Ge en la zona de deplecion de la unién np
de la capa activa.

Definir los niveles energéticos del pozo como funcion del ancho de la pelicula
nanomeétrica y seleccionar el ancho ideal.

Calcular el coeficiente de absorcion, ahora para un pozo cuantico de Ge utilizando
la aproximacién de a(A) y parametros de difusion electronica y tiempos de
recombinacion.

Calcular la aportacion del pozo de Ge en términos de campo eléctrico, disipacion de
campo eléctrico y su generacion de exitones, para posteriormente sumarla a la
generada con la unién np sin pozo.

Caracterizar paramétricamente el sistema propuesto ahora con la inclusion del pozo
cuantico de Ge.

Calcular el nivel de fotoluminiscencia utilizando la ecuacion KMS (Kubo-Martin-
Schwinger) con lo que se obtendra un valor estimado de la foto generacién por
procesos de absorcion fotdnica de la celda.

Comprobar la existencia de enfriamiento optico por el Calculo de la potencia neta del

sistema (Pnet) restando la potencia de absorcion y la potencia de emision.

m) Calcular en diferencial térmico AT que presenta el sélido.
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El dispositivo inicial propuesto es una celda unitaria llamada CU de unién np de Si
policristalino. Esta unién trabaja como un sistema colector de irradiancia solar, la cual,

es absorbida en el sélido en forma de paquetes de energia llamados fotones.

El modelo basico de una celda unitaria de union np se muestra en la figura 2.1, en
donde se aprecia un esquema de la union de los dos semiconductores de Si, uno
dopado n y otro dopado P junto con dos contactos 6hmicos que serviran de interface
eléctrica con la carga, el primero de ellos llamado ITO ( Indium-Tin Oxide), es una capa
transparente de 6xido de estafio mezclado con Indio que permite el paso del campo
optico hacia la celda por ser transparente y tiene capacidad de ser conductora al mismo
tiempo. La capa de aluminio funciona como contacto eléctrico para retorno de electrones,
pero también contribuye a detener el paso del campo Optico de luz en el paso a través

del sistema.

ITO AL

Figura 2.1: Propuesta de celda de union np de Si y contactos 6hmicos de ITO y Al

Los semiconductores tienen un nivel de banda prohibida o “band gap” (Eg) que

los hacen muy utilizados como fotosensores o absorbedores de espectro de energia. El
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principio de funcionamiento comienza con la idea de niveles de energia creados dentro
de los enlaces atomicos internos del solido. Los &tomos contienen niveles de energia
discretos en donde estén localizados los electrones de valencia. Debido a cercania entre
estos atomos, los atomos se concentran en don bandas energéticas creadas por la
acumulacion de portadores, la banda de valencia y la banda de conduccion. La distancia
gue separa la banda de baja energia (banda de valencia o ground state) y la banda
excitada (Banda de conduccién), es un umbral en donde no puede existir un lugar para
que los electrones se estabilicen. Concebida como la diferencia de energia entre la parte
superior de la banda de valencia y la parte inferior de la banda de conduccion, la banda
prohibida (Eg) y su dimension definen las caracteristicas de los materiales entre
conductores, semiconductores o aislantes, facilitando la conduccion en los materiales
con banda prohibida minima o cero, y creando aislantes cuando su dimensién es muy
grande. La figura 2.2 muestra graficamente la estructura de las bandas de valencia y de

conduccion y la separacion entre ellas conocida como banda prohibida.

’ ol

Conduction band

Electron energy

Bandgap

Valence band

Density of States

Figura 2.2: Bandas de conduccién y de valencia separadas por la banda prohibida (band gap)
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La banda prohibida tiene unidades de energia, comunmente se utiliza el electrén-

volt (eV). La tabla 2.1 muestra los niveles de energia de banda prohibida para algunos

materiales.
Elemento Simbolo | Banda prohibida (eV)
Silicio Si 1.11
Germanio Ge 0.66
Carburo de silicio SiC 2.86
Fosfuro de aluminio AlP 2.45
Arseniuro de aluminio AlAs 2.16
Antimoniuro de aluminiq  AlSb 1.6
Nitruro de aluminio AIN 6.3
Diamante C 5.5

Tabla 2.1: Banda prohibida de algunos materiales, incluido el Si y Ge como semiconductores.

Los materiales se pueden definir en tres tipos en base a su caracteristica de banda
prohibida, mientras mas grande sea su Eg, los materiales tienen caracteristicas de
aislantes ya que se dificulta el que los electrones se muevan de la banda de valencia a
la banda de conduccion. Existen los materiales conductores, en los cuales, la banda
prohibida tiende a ser cero y la conduccién de electrones se facilita. Los semiconductores
se encuentran entre los dos, con valores de entre 1 a 2.5 eV y que, para poder ser
conductores de cargas, necesitan absorber energia, de otra forma se mantienen como
aislantes. En la figura 2.3 se observa una descripcién de los tipos de materiales en
funcion del valor de su banda prohibida.

Conductor Semiconductor Aislante

Banda de conduccién
——

Banda de conduccion

0 _0o

8 8 It ]-1ev

—m— > ~4 gV

Banda de valencia

Banda de valencia

Figura 2.3: Clasificacién de los materiales por su banda prohibida
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El campo optico que llega a la superficie terrestre estd compuesto por campos
electromagnéticos que contienen todas las longitudes de onda, desde el ultravioleta
hasta el infrarrojo, pasando por el espectro de luz visible. Este campo contiene paquetes
de energia llamados fotones, los cuales contienen un nivel de energia que depende de
la longitud de onda a la cual estan oscilando y de la constante de Planck. La ecuacion
gue describe este nivel de energia de cada foton es conocida como la ecuacion de

energia de Planck:
E=—= (2.1)

Donde h es la constante de Planck, c es la velocidad de la luz y A es la longitud de

onda del foton.

Los niveles de energia del campo Optico de la luz visible estan descritos en
graficas que muestran la energia que tienen los fotones que llegan y que tienen
longitudes de onda que son visibles para el ojo humano y otras que no lo son. Estas
energias visibles estan clasificadas en tres espectros que se toman como referencia para
el diseflo de las celdas solares, el espectro solar AMO, el AM1.5 Directo y el AM1.5
Global. Cada uno de ellos esta calculado para diferentes latitudes de incidencia en la
tierra, debido a ello, los valores maximos de energia integral varia para cada uno de los
espectros. El estandar AMO tiene un nivel de energia total de 1300 W/m?, este se mide
en el exterior de la atmosfera terrestre, utilizado en aplicaciones espaciales
principalmente. El estandar AM1.5 directo tiene un valor de energia integral de 900 W/m?
y se mide en el ecuador después de cruzar la atmosfera, y el estandar AM1.5 Global
tiene un nivel de energia de 1000 W/m? y se mide en regiones cercanas a los polos con
angulos 37° zenity de azimut 47°. La figura 2.4 muestra la grafica de irradiancia espectral
para diferentes longitudes de onda y su distribucion energética para los tres estandares
mencionados.

Para que un material pueda conducir electrones hacia la carga, es necesario que
los electrones que estan ocupando la banda de valencia obtengan energia y que este
valor de energia supere el valor que tiene la banda prohibida. Esto se puede hacer
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inyectando un campo eléctrico como estimulacién eléctrica o por incidencia de un campo
optico. El electrén al absorber la energia y superar la banda prohibida, se mueve de la
banda de valencia hacia la banda de conduccién donde tiene la posibilidad de ser
transferido hacia la carga util si es conectado a ella.
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Figura 2.4: Estandares de irradiancia solar

En una celda solar, el impacto del campo Optico es la parte fundamental para el
intercambio de energia con el sdélido y asi generar electrones. Sin embargo, las
condiciones de los materiales que estdn en la uniébn deben tener caracteristicas
especificas que faciliten, por un lado, los estados de recepcién del campo Optico y su
absorcion y por otro lado el movimiento de electrones entre la banda de valencia y la
banda de conduccion. La necesidad de la union se basa en que todos los procesos de
absorcion foténica se realizan a partir de la formacion del campo eléctrico alrededor de
la union y la generacién por iluminacion del dispositivo en la zona de deplecién de la
capa absorbedora, esto estableciendo un potencial electrostatico que responde a las
ecuaciones de potencial de Poisson y a las ecuaciones de equilibrio y balance de cargas.

En una union np no polarizada (iluminada), la curva caracteristica de corriente esta

expresada en términos de la corriente de saturacion del dispositivo multiplicada por un
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factor de decaimiento exponencial dependiente de la temperatura y de la diferencia de

potencial, esta ecuacion es llamada “Ecuacion de Shockley” y tiene la forma:
qVo
=1, (e( /ir) — 1) 2.1)

Donde lo es la corriente que atraviesa el diodo, Vo es el voltaje de polarizacién conocido
también como voltaje “built in voltage”, k es la constante de Boltzmann y T es la
temperatura del medio.

La gréafica caracteristica |-V se muestra en la figura 2.5. La corriente en la unién
puede ser del tipo de deriva o de difusion, en donde la corriente de deriva es el flujo de
carga momentaneo provocado por la recombinacién de los portadores mayoritarios
electrones y que a su vez generan un campo eléctrico en la barrera de potencial el cual

arrastra los portadores minoritarios del lado n y los huecos del lado p.

| Region de Region de
| | polanzacién - | polanzacion
mversa directa

Figura 2.5: Curva caracteristica I-V del diodo sin iluminacién solar

Para una union np iluminada o estimulada, la corriente de deriva se considera
cero, por lo que entonces asumimos solamente la corriente de difusién alrededor de la
unioén, por lo tanto, podemos establecer ahora las condiciones de flujo de corriente
cuando la unién se encuentra bajo los efectos de campo Optico a través de la siguiente

ecuacion:
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04ne(x) _
at

2
qDe %An(x) _ant Gy, (2.3)

Te

I a4 : . : N
El término de la derecha ’;—et(x) nos dice que intercambio de cargas minoritarias

respecto al tiempo (en este caso electrones) es igual a los cambios debidos a la corriente
de difusion (la cual esta expresada en el primer término del lado derecho) menos las
cargas que no generan par electron -hueco mas la corriente generada por la iluminacién
de la union (tercer término a la derecha de la ecuacion) GL.

Siendo esta una ecuacion diferencial de segundo orden, al resolverla encontramos

gue las ecuaciones que solucionan la ecuacion son de la forma:

f(x)=Ae™F + Be™VF 4 C 2.4)

Donde:

(2.5)

Aplicando las condiciones de frontera:
a) Cuando la unién esta NO iluminada
b) Cuando la unién esta iluminada

Calculamos las constantes A, B y C obteniendo:
(%)
A=0, B =n, <e KT ) — 1) -G T, C=0Gt, (2.6)

Por lo tanto, la corriente de difusion de electrones en la union np se obtiene al

sustituir las constantes y factorizando, quedando:
An, (x)=e " [n (e ~1)-G,1,]+G,t, (2.7)

Y la corriente de difusion de electrones en la unidn es obtenida al utilizar la

ecuacion (2.7) en la ecuacion de difusion, asi:
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=4 (g) [ne (e% - 1) - GLTe] (2.8)

De la misma forma calculamos la corriente de difusién de huecos, obteniendo la

ecuacion:

Je = q (325) [ne (% — 1) - q6,7. (2.9)

LeN,

La suma total de estas dos corrientes forma la corriente total de difusion de

huecos y electrones en la union, incluyendo la corriente que se genera a partir de la

iluminacion del dispositivo.
. Deni® L . . .,
El termino q(ma) es la caracteristica de corriente lo del diodo en funcién del
dopaje y el termino la corriente qG.T. debida a la absorcion de fotones

alrededor de la union (Corriente de foto-generacion).
Esta corriente total de difusién esta calculada como densidad de corriente de
difusién, es decir, aplica para una determinada area de seccién transversal. Dividiendo

Jt por el area de la seccion transversal, obtendriamos la corriente puntual de difusion.

I ~ 2
}jn _ ng”j [eqa KT l] B qLeGL
w=*L LN (2.10)

e a

Multiplicando ambos miembros de la ecuacion por (W*L) y agrupando la ecuacion

se convierte en:

Ipp = Isqe[e*Vd — 1] — Iph (2.11)
Donde:
2
Lge = qLD‘;V"‘ (wx L) es la corriente de saturacion del diodo (A)
K = kq—T es el ruido térmico= 0.026 eV a T=300°K
Lyp = qLoG(wxL) es la corriente fotogenerada en el diodo (A)
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En la ecuacion (2.1) podemos ver, que, si el diodo no es iluminado o expuesto al
campo Optico, el termino Ph se hace cero y la ecuacion se convierte en la respuesta en
corriente del diodo para polarizacion directa o inversa dependiente de Vd. De la misma
forma, la componente Ph se agregara siempre que el diodo sea estimulado épticamente
y asi podra contribuir a la corriente de difusién del diodo. Las caracteristicas de esta
ecuacion |-V en forma grafica estan representadas en la figura 2.6, en donde podemos
observar que sin iluminacién, la grafica en polarizacién inversa sigue el contorno del
diodo simple descrito por la ecuacion (2.1), sin embargo al ser iluminado, el diodo
conduce en polarizacién invertida y en el sentido negativo de la corriente formando la
gréfica de corriente de polarizacion inversa en el cuadrante tres , en donde la distancia
de la ordenada ( nivel cero de corriente) estara determinado por el grado de corriente

fotogenerada en el diodo.

Figura 2.6: Curva caracteristica I-V del diodo con iluminacion solar y generacion GL de
fotocorriente

Como se observa en la ecuacion (2.11), la corriente fotogenerada se incluye en la
corriente total del diodo, generando asi energia eléctrica o corriente de difusién a partir

de la estimulacion optica. La GL o foto generacion depende directamente de las
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capacidades que tengan los materiales del sistema para absorber de los paquetes de
energia del campo, y asi transferirla a los electrones de la capa de valencia.

La necesidad de absorcion es entonces una caracteristica muy importante para el
disefio de la celda y para poder definir cuél de los dos materiales de la union es el que
absorbe los fotones del campo, existen dos criterios que nos ayudan a decidir cual

material debera ser considerado como capa absorbedora.

La transmitancia de un material es la capacidad que tiene el sélido de recibir el impacto
del campo Optico sin que este sea absorbido por él para las diferentes longitudes de onda
de los fotones.

Existen gréficos en la literatura cientifica que contienen el perfil de transmitancia
para los diferentes materiales mas utilizados en las celdas solares, estos son de gran
utilidad al ser analizados y para definir para que ancho de banda podemos nosotros ver
que el material se va a comportar como una “ventana” ante el flujo del campo éptico, es
decir, en que rango de longitudes de onda el campo se mantiene sin cambios al cruzar
por el sélido y para que parte del espectro se absorbe en él. La figura 2.7 muestra un
ejemplo de la gréfica de transmitancia del Al: ZnO ! donde se aprecian las caracteristicas
de “ventana” de transmitancia para longitudes de onda mayores a los 350-370 nm y su
transmitancia practicamente nula para longitudes menores a 350 nm, en donde se asume
que el material absorbe las longitudes inferiores a 350 nm, funcionando como capa

activa.
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Figura 2.7: Graficas de transmitancia para peliculas de Al: ZnO con cuatro diferentes
constantes de red

La figura 2.8, muestra las caracteristicas de transmitancia del ojo humano en sus
diferentes componentes oculares, como se observa, el ojo tiene la capacidad de
transmitir hacia la retina (la cual recibe el impacto del campo 6ptico) longitudes de onda
desde los 300 nm hasta 900 nm, en donde a partir de esta, existe una disminucion de la

transmitancia de hasta 60% en las capacidades fisicas de la retina (Vitreous).

1.0 1
0.8 1
\ Aqueous
Lens
8 0.6 1
b Foveal Cone
E Aperture
§ 0.4 d
= Vitreous
0.2 4
0

500 600 700 800 900 1000
Wavelength (nm)

200 300 400

Figura 2.8: Graficas de transmitancia para los componentes del ojo humano
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En los semiconductores tenemos propiedades similares de transmitancia las
cuales nos permitiran, a partir del disefio, obtener sus caracteristicas de alta o baja
transmitancia y en que longitudes de onda las presentan de acuerdo con su perfil grafico.

En el caso de la celda solar, se define primero el espectro de luz o campo 6ptico
incidente sobre la unién, utilizando uno de los dos materiales como material ventana (con
alta transmitancia en el espectro definido) y el otro como capa activa o absorbedor (con
baja o nula transmitancia en el mismo espectro).

Asi también hay que considerar algunos parametros de los materiales que sirven
como referencia para la seleccién de los componentes de la unién, tales como afinidad
eléctrica y constantes de red, que servirdn para minimizar problemas térmicos por

vibraciones internas del sélido o variaciones en la resistencia eléctrica.

El segundo criterio para la determinacion del material absorbedor es el que utiliza la
banda prohibida como una forma de diferenciar al material que puede obtener mas
facilmente el nivel energético en sus electrones para poder llevarlos a la banda de
conduccion.

La union np surge como de la necesidad de formar una region de campo eléctrico
gue permita crear una corriente de difusion cuando esta se encuentra iluminada o
polarizada. Este hecho obliga a considerar que uno de los dos materiales, debera tener
las caracteristicas de band gap menor para absorber los fotones incidentes y al unirlo
con el material ventana, se crean las condiciones de unién np y de absorcion fotonica
necesarias.

El material de capa activa o absorbedor, por lo tanto, deberé ser el que tenga una
menor banda prohibida de los dos en el sistema, para ayudar asi a alcanzar generacién
de absorcién fotdnica a menores niveles de energia y propiciar la corriente de discusion
con el material de capa ventana.

En la presente tesis, se mostrard que por las caracteristicas de las muestras
utilizadas y con el fin de estudiar las ecuaciones de banda prohibida en funcion del
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dopaje, vamos a trabajar con el segundo criterio de seleccion de material ventana y

absorbedor.

Una union np, experimenta algunos efectos fisicos posteriores a la consolidacién de
dicha union, caracteristicas conocidas como concentracion de electrones, de huecos,
dimension de la zona de deplecién y voltaje de potencial de contacto pueden ser
controladas a partir de algunas consideraciones de disefio tales como niveles de dopaje
de portadores, tipos de dopantes, y consideraciones de polarizacidon o no polarizacion.

En el disefio de esta tesis se asumiran algunas caracteristicas que serviran para
proponer un método de andlisis fisico y eléctrico a través del estudio de la ecuacion de
Poisson y las caracteristicas del voltaje de contacto alrededor de la union.

Las muestras del dispositivo fueron proporcionadas por el instituto de ingenieria
de la UABC, estas fueron dos piezas de silicio policristalino de tipo N y P, en las cuales
se conoce la resistividad y a partir de ellas se calculo el valor del dopaje que tiene cada
pieza.

La ecuacion de Calculo para la cantidad de portadores en funcion de la sus

parametros constitutivos incluyendo la resistividad es:

1
qup == (2.12)

Donde q representa la carga eléctrica basica, u es la movilidad de los electrones/huecos
en un material tipo n o p respectivamente, p la resistividad eléctrica tipo n o0 p, n

concentracion de portadores (dopaje).

Se confirmo que la muestra tipo N tenia una resistividad de 5 Q.cm y el material P
un valor de resistividad de 2.5 Q.cm.

Considerando una movilidad caracteristica de huecos en el material P de 400
cm?/V. s y de 1500 cm?/V. s para los electrones en el material n, se pudieron calcular las
concentraciones de portadores para cada uno de los materiales obteniendo los

siguientes resultados:
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n=28.3x10%cm3

p=7.6x10%cm™3

Estos dopajes se utilizaran posteriormente para encontrar el valor de la banda
prohibida o “band gap” de cada uno de los materiales a fin de encontrar cuél de los dos
sera el material de la capa activa y cual sera el material de la capa ventana utilizando la
ecuacién que relaciona la banda prohibida en funcion de la temperatura y la densidad de
portadores.

Las consideraciones que se asumiran para esta propuesta en términos de la
solucién de la zona de deplecién en la unién a través de la ecuacion de Poisson son las
siguientes:

a) El campo eléctrico esta confinado en la region de la unidn y no existe campo

eléctrico fuera de ella (regidn cuasi-neutral)

b) No existen cargas libres en la zona de deplecion, esto debido al alto campo

eléctrico que existe en ella.

c) Gracias a la no existencia de cargas en la zona de deplecion, las ecuaciones

de transporte de cargas seran cero.

d) No existe generacién ni recombinacion de cargas en la zona de deplecion, por

lo que las ecuaciones de continuidad estaran dadas por:

AJn _ . _
o= U—-6)=0 (2.13)
djp _ _ _
wm=U-6=0 (2.14)

Lo que quiere decir que J, y J,, son constantes en esta zona.
e) El perfil de dopado es escalonado abrupto y constante en su regidn respectiva
N = N} = Cte

f) Todos los dopantes estan lonizados (N, = Nf y Np = N)
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g) Considerar el dispositivo en una sola direccion.

Basado en el hecho que la propuesta de esta tesis es estudiar un sistema semiconductor
de multicapa, es decir, un de sistema de union np con capas de contacto 6hmico,
debemos realizar entonces el estudio épticos de una estructura multicapa y analizar el
comportamiento del rayo incidente y su paso a través de él.

En el tratamiento del comportamiento de los rayos de luz se demuestra que, en la
aproximaciéon paraxial, Optica de Gauss, al atravesar los elementos del sistema 6ptico
experimentando refracciones o reflexiones sucesivas, en la interfaz entre medios de
diferentes indices de refraccion, y al trasladarse a través del medio que separa estas
superficies este es susceptible de ser estudiado en la representacion de matrices
unitarias de primer orden. !

Introducimos dos conceptos de tipo 6ptico que nos servirdn para entender el
comportamiento del paso de un rayo incidente a través de un sistema multicapa: La
matriz de transferencia es la que describe la traslacion del rayo desde la izquierda a la
derecha dentro del sélido y la matriz de refraccion o de interface describe la refraccion
del rayo en la interfaz entre dos medios de diferentes indices de refraccion n1y na.

Para ello, asumiremos que los procesos ocurridos en la propagacion del campo
eléctrico 6ptico son puramente lineales debido a que el medio es homogéneo y las
interfaces puramente paralelas, entonces bajo estas dos consideraciones, podemos
proponer el uso del método de la matriz de transferencia Optica. Supongamos que un
haz de luz monocromatica de longitud de onda , incide sobre una capa no conductora,
homogénea, no magnética e is6tropa, de espesor tal, que la diferencia de recorrido éptico
entre los haces reflejados y transmitidos, después de experimentar las reflexiones
multiples se mantiene pequefia en comparacion con la longitud de coherencia, lo que

asegura asf, que los haces sean esencialmente coherentes.’!
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Teniendo en cuenta las condiciones de frontera para los campos magnéticos y eléctricos
de las ondas planas incidentes en las interfaces, podemos obtener la ecuacion matricial
gue relaciona los valores de los campos netos en una cara de la capa, con los valores
gue tienen en la otra. La figura 2.9 muestra un esquema del proceso de incidencia del

haz de luz sobre un sistema de capas.

ng-aire

a)

7y -material

b)

ns-sustrato

Figura 2.9: Haz de luz incidente sobre un medio y su comportamiento a través de él.

Consideremos las caracteristicas del haz de luz incidente de tal forma que
un campo o6ptico E viaja a través del aire con dos componentes, una en sentido de la
propagacion que se considera positiva, y la otra en sentido contrario a la propagacion,
entonces podemos concluir que el campo oOptico es la suma de sus dos componentes de
la siguiente forma:

E=E*+E~ (2.15)

Teniendo en cuanta la direccion de propagacion Z, entonces la ecuacion 14 la

podemos expresar en funcion de la direccion de propagacion como:
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E(z) =E@)*+E(2)” (2.16)

Asumiendo ahora, que un medio de propagacion puede tener cuatro componentes

en su campo eléctrico (Figura 2.10):

E(z)"— —E(z2)"

— E(z9)” E(z)"—

Figura 2.10: Distribucién de las componentes del campo eléctrico dentro de un medio de
propagacion

la componente E(z;)* viaja de izquierda a derecha y es considerada una
componente de campo independiente, la segunda componente independiente en el
sistemaes E(22)™ solamente que recorre el medio de derecha a izquierda.

Las otras dos componentes se consideran dependientes, es dependiente de
y se desplaza de derecha a izquierda,

S| consideramos que las componentes que sales son dependientes de las
componentes que entran al medio, entonces podemos escribir las ecuaciones que las

definen de la siguiente manera:

E(z1)™ = Mj1E(z)" + My3E(2,)" (2.17)
E(zy)™ = My E(z)™ + MyE(2)* (2.18)

donde los coeficientes M;j representan los coeficientes caracteristicos de las
componentes de incidencia y reflexion de los campos eléctricos entrantes conocidos

también como constantes de proporcionalidad de campo.
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Debido a los campos dependientes estan alineados a las componentes
independientes, podremos obtener una forma matricial y obtener una matriz

caracteristica de constantes M como sigue:

(F)= (it dizy (= ()

(2.19)
A La matriz de coeficientes M se le conoce como matriz descriptiva optica y define

las caracteristicas de la interaccion de los campos a traves del medio.

Ahora, analicemos el comportamiento de un campo 6ptico cuando se tienen dos medios
unidos y dicho campo impacta el lugar de la unién, a esta union se le llama interface de
unidn de dos medios distintos. Suponemos dos medios i y j unidos por una interface y
gue dos puntos cercanos Z1 y Z», se encuentran en lados opuestos de la interface donde
el indice hace mencion del medio, bajo estas condiciones encontramos dos casos en
donde el campo Optico tiene un comportamiento especifico.

Caso 1: Campo el 6ptico impacte de izquierda a derecha (figura 2.11):

Ei- ilJ
2,2, ,
° . E]+
Eit "
interface

Figura 2.11: Campo transmitido Ej* como una funcidn del campo incidente Ei * menos su
reflexion Ei -
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Es ente caso tenemos que el campo incidente total es la suma del campo transmitido del
medio i al medio j menos el campo reflejado hacia i, es decir:
Ei* = tEj* —rEi~ (2.20)
Despejando la porcién del campo que ingresa al medio j, es decir tEj*
entonces tenemos:
t;E" = Ef + 1 Ef (2.21)

donde 7;; es el indice es el coeficiente de reflexion desde la interface hacia la capa iy

esta dado por:
n, — 1y

rij = (222)

ny, +1ny

donde n1y n2son las partes reales de los indice de refraccion complejo de cada uno de
los medios i y j que vienen representados por la forma compleja n = n + ik.

De la misma forma, t;;,es el coeficiente de transmision dentro del medio J que

j
esta dado por la ecuacion:

t; =1+ (2.23)

Caso 2: Campo el 6ptico impacte de derecha a izquierda (figura 2.12):

i Ej”
Z,|Z.
Ei+ Ej+
interface

Figura 2.12: Campo transmitido Ei * como una funcién del campo
incidente Ej * menos su reflexién Ej
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Es este caso tenemos que el campo incidente total es la suma del campo

transmitido del medio j al medio i menos el campo reflejado hacia j, es decir:

Ejt =tEi* —rEj” (2.24)
despejando la porcién del campo que ingresa al medio i, es decir tEi*  entonces
tenemos:

tiEf = E + ryjE7 (2.25)

Considerando ahora el comportamiento en los puntos Zi1 o Zz hacemos
dependientes los campos incidentes y reflejados de i en el punto Z1 como una funcién de
j en el punto Z; es decir:

Ei" (z1) = S11Ef (22) + S12E/ (23) (2.26)
Ef (z) = 521Ej+(22) + SzzEj_(Zz) (2.27)

Estas ecuaciones representan las ecuaciones de dispersion de los campos en dos

medios, en donde, en forma matricial se describen de la siguiente forma:

£, - E)E)

Z2

Donde la matriz de coeficientes Sij se denomina matriz de dispersion de

parametros S o matriz caracteristica.

En relacion con el impacto de izquierda a derecha, obtenemos un sistema de ecuaciones
lineales de dos incégnitas que puede resolverse en forma matricial de la siguiente forma:
Utilizando la condicion de frontera E; (z,) = 0, debido a que, el impacto de izquierda a
derecha supone una reflexién nula y un transmision total, entonces la ecuacion (25a) se

transforma en:
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Eff(z1) = S11Ej (22) (2.29)

despejando Si: se obtiene una razén de campos incidentes de iy j:

E"+(Z1)
Sy = = 2.30
1 E;-(Zz) ( )
aplicando el concepto de proporcionalidad del campo incidente, es decir:

ya que el campo transmitido es proporcional al campo incidente, donde la constante de

proporcionalidad es el coeficiente de transmision t;; , entonces tenemos que:

l]’

+
S11 = 5L z) (2.32)

tijE; (z1)

resolviendo los campos queda finalmente el pardmetro S11 como:
S11 = (2.33)

La ecuacidén (2.27) se utiliza para calcular el coeficiente, usando la misma
consideracion de frontera:
Ei (z1) = 521Ej+(zz) (2.34)

Entonces despejando Sz se tiene:

s _ Ei_(Z1)
21 E;-(Zz)

(2.35)

Los campos reflejados dependen del haz incidente proporcionalmente con su coeficiente

de reflexion, esto se puede expresar de la siguiente forma:
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Ei (z1) = 1y;E{ (21) (2.36)

entonces sustituyendo la ecuacion (2.31) y (2.34) en la ecuacién (2.35) obtenemos:

7iE; (21)

S21 = tE7 (21) (2.37)
De donde finalmente el coeficiente S21 queda:
Sy =4 (2.38)

Por lo tanto, cuando el haz impacta de izquierda a derecha y considerando que
E7(z;) =0 en el medio j, se obtienen los dos primeros coeficientes de la matriz

caracteristica:

S = — —
Uy tij

En relacion con el impacto del campo Optico de derecha a izquierda, y utilizando el
sistema de ecuaciones (2.26) y (2.27), aplicamos ahora la condicion de frontera E; (z,) =
0, que considera que la reflexion sobre el medio i igual a cero.

De la ecuacioén (25a) entonces tenemos:

E{f (z1) = S11E/ (22) + S12E; (23) (2.39)
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Despejando el coeficiente Si2:

_Ef(z) Suf(z) (2.40)

TG E (@)

Como en la ecuacion 28, los campos incidentales se transmiten en forma
proporcional, siendo la constante de proporcionalidad el coeficiente de transmisién, asi
también, en coeficiente de reflexibn en un sentido es equivalente al coeficiente de

reflexion en sentido inverso, esto justo en el a interface de los dos medios, entonces:

1
Ej (z2) = 15:E] (22) S1u=o (L+17:) = t;

I,'U-'

E{ (z1) = i} (z2) RN (1 + '-rij) = i

Sustituyendo en la ecuacion (37):

_GiE () 1 E'(z) (2.41)
12 B (z2)  tij1iEf (22)

Reduciendo en una primera iteracion queda:

tji 1

S1p = — — (2.42)
12 rji  tijTrij
haciendo una segunda reduccién de términos y agrupando:
A +n)d-r)]+1 (2.43)
512 -
Tijtij
finalmente queda:
TlZ]
12yt
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S12 = t_;_] (2.44)

Ahora, de la ecuacion (2.26), hacemos cero el campo reflejado en i(z1)
0= SZlEj+(Z2) + SZZE]'_(ZZ) (245)

Despejando Sz> tenemos:

E;-(Zz)]

S = —S —
22 21 [E] (z,)

Haciendo consideraciones similares a las de la ecuacion (2.37), obtenemos:

Ef(z)

L S |

S22 = tij 1jiE] (22) (2.46)
de donde:
rij
S22
tij(rij)

_ 1

522 = —a (2.47)

Ahora que ya tenemos los cuatro coeficientes de la matriz de dispersion S,
entonces podemos renombrar estos coeficientes asociados a las caracteristicas de
interface de dos medios con diferentes parametros constitutivos r y t con los parametros
lii. Asi:

Ii1 =811 5 L2 = 8125 I = 8215 I = S5
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en la ecuacion (S):
E* (511 512) E*
= 2.4
(E_)Zl 521 522 (E_) ( 8)

Sustituimos ahora los valores de la matriz de interface y nos quedan las

ecuaciones del campo en la interface dentro de dos medios de la siguiente forma:

(E+) =(1711 112)(E+) (2.49)
E~/, N2y IppJ\E7/,
donde:
I I
1=<11 12) 2.50
by In (2.50)

sustituyendo los valores de los coeficientes obtenidos de lj:

1 Tij

I = jg‘, v (2.51)

tij tij

Factorizando el reciproco del coeficiente de transmision

1 1 rij
[ = ?-,-(n,- : ) (2.52)

Queda entonces demostrado que las caracteristicas del paso del campo a través

de una interface entre dos medios estan en funcién del indice de refraccion complejo de
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cada uno de los medios, por lo que, en el estudio propuesto, se van a calcular los indice
de refraccion para el Si del tipo P y del tipo N, utilizando las técnicas de elipsometria

dentro del laboratorio de semiconductores del instituto de ingenieria de la universidad.

Para el estudio de la propagaciéon de los campos 6pticos dentro de un medio con indice
de refraccion complejo i = n + ik , serd necesario ahora analizar dos particulas que se
encuentran inmersas en los medios y su interaccién con el campo optico.

Considerar dos particulas inmersas en el medio tal como se muestra en la figura
2.13, es posiciones diferentes. Al pasar un campo a través del medio, cada una de las
particulas tiene dos componentes en él, la componente de incidencia con signo positivo

y su reflexion.

E(z)) "> —E(z)*
® o
— E(z1)” E(z;)"—

Figura2.13: Campo transmitido Ei * como una funcién del campo incidente Ej*
menos su reflexion Ej ~en dos puntos Z1 'y Z2 dentro del medio

Como en el caso de los campos en la interface, los campos en el punto Z1, los de
incidencia y el de reflexion estan relacionados con los del Z> mediante las siguientes

ecuaciones lineales:

), =G w6 259

Z1 Z2
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donde la matriz P contiene los elementos de la matriz caracteristica de propagacion de
un campo optico en un medio en funcion de los campos del punto Z2

Debido a que el medio es homogéneo, isotropico y lineal, no existen reflexiones
en los campos incidentes, por lo que solo existen campos transmitidos, de esta forma,

los coeficientes P12 y P21 son cero, quedando las ecuaciones caracteristicas siguientes:

E¥(z1) = P11E"(22) (2.53)
E™(z1) = P2E™ (22)

Por la naturaleza ondulatoria del campo, y por querer incluir una dependencia de
la dimension de la capa (medio), estas ecuaciones pueden ser expresadas en sus

componentes trigopnométricas a traves de la siguiente forma:
E = Asin(wt + @) (2.54)
0 bien en su forma imaginaria:
E = Acos(wt + @) + i sin(wt + @) (2.55)

Aqui, A es amplitud de la onda, W es la frecuencia angular igual a 2rf, @ es la
constante conocida como angulo de fase e i es la unidad imaginaria.

A patrtir de la nomenclatura anterior, conviene transformar esta forma en
una donde se pueda incluir el espesor de la capa a ser estudiada, para ello, la ecuaciéon
(2.54) se puede convertir a su forma Fasorial en la cual se integrar4 un concepto de
angulo respecto a la distancia dz que nos ayudara a describir el campo dentro del

espesor esta pelicula.

51



La forma fasorial es:

E*(z1) = PyyetiPi®

2.
E™(21) = Py 1Ps* (259

2mdz
A

Donde j es la unidad imaginaria, f; = n,-cos® es el fasor de las

componentes trigonométricas, que contiene el ancho de la pelicula (dz) y el angulo de
incidencia del campo.
De esta forma, la matriz de propagacién en un medio de ancho dz esta expresada

como.

P = (9 HhE 0 ) (2.57)

Donde las ecuaciones de campo seran:

(gigg) = (e+f)ﬁlz e_?ﬁlz) (g fgﬁ) (2.58)

Con las dos matrices, la de propagacion y la de interface, podremos ahora conocer
el comportamiento del campo éptico en el momento del impacto en sus medios y su
recorrido dentro de él.

Hasta aqui el andlisis ha sido entre dos peliculas 0 medios, sin embargo, la
propuesta de esta tesis es una estructura multicapa que contiene cinco capas por las
gue el campo 6ptico pasa, por lo que es necesario explicar cual es la situacién de analisis
cuando tenemos una estructura de este tipo y definir las condiciones de campo eléctrico
en la capa activa en la que requerimos conocer sus caracteristicas. Esto se explicara en
la siguiente seccion.

52



Para el analisis multicapa, vamos a considerar la capa activa como la capa en la cual se
va a estudiar el campo electromagnético de interés, ya que el Calculo de este va a
generar posteriormente el nivel de disipacién a través del teorema de Poynting y su
posterior generacién de electrones.

Para generalizar la nomenclatura, vamos a considerar la capa activa como la capa
de interés, la cual se va a llamar M;. Esta capa estara envuelta en capas que estaran
antes de ella y después de ella, siendo estas multiples capas por cada lado de la capa
activa.

Las capas que estan a la izquierda (anteriores) de la capa activa se llamaran M; y
las capas que estéan a la derecha (posteriores) se llamaran M]-”. Consideraremos ahora
la propuesta general multicapa en forma grafica como lo muestra la figura 2.14. En ella
podemos observar la estructura multicapa con la capa activa como capa de interés y los
campos eléctrico que pasan por cada una de ellas, asi también, los nombres asignados

a cada capa anterior y posterior a la capa activa.

Ambiente Capa 1 Capa Mj Capam Substrato
(aire) (capa activa)
E§ Ef B Efit
(111}
Ey Eq E,, |

Y

Figura 2.14: Esquema multicapas para analisis de campo Optico en la capa activa Mj
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El diagrama equivalente para esta configuracion de matrices en términos de las

capas que recorrera el campo Optico es el mostrado en la figura 2.15.

CapaO | Capal |Capa2 Capam-1 | Capam Capam+l
PO Pl PZ LA d s Pm—l Pm Pm+1
|01 |12 |23 Im-l,m Im,m+1

Figura 2.15: estructura en capas de un sistema donde se muestran

las interfaces | y las capas donde se propaga el campo 6ptico

Para la capa j, escribiremos la matriz de propagacion Pj y para la interface que va
de la capa i a la capa j, definiremos la matriz de interface como lij. Entonces, para dos

puntos, Zo en la capa 0 y Zm+1 en la capa m+1, podemos escribir la matriz de dispersién

M general como:

Para analizar el recorrido del campo a través de las diferentes capas, sera
necesario agrupar las capas anteriores a la capa activa, asi como también las posteriores
a ella. Utilizando el mismo concepto de la ecuacion (47), agrupamos las capas que estan

hacia la izquierda de M, la cual llamaremos M;, estas estaran expresadas a través de la

siguiente serie:

j—1
M; = HI-V_LVL-V lj_1, (2.60)
v=1
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Del mismo modo, la agrupacion de las capas que estan a la derecha de la capa

activa lleva a la matriz conocida como M;" y esta definida como:

m
M = I L, |1
i = —1vbv imm+1

v=j+1

(2.61)

Finalmente, la matriz de dispersion del sistema propuesto estard dada por la

multiplicacion de las matrices anteriores, posteriores y la matriz de la capa activa como:

! I (2.62)
M = M/M;M|

Desde que las capas anteriores y posteriores a la capa de analisis pueden ser de
diferentes materiales, se entiende que los coeficientes de cada una de ellas (coeficientes
de reflexion y transmision) son diferentes. Por lo que el impacto del campo desde el lado

izquierdo al derecho, es decir E,, sobre la matriz M]f esta definido por las ecuaciones

matriciales tal como se muestran a continuacion:
r ! I+
(Eg) B (M;,u Mj.lz) (E; ) (2.63)
-] [ ! I—
EO Mj,21 Mj.22 Ej

de donde, al hacer las multiplicaciones indicadas resulta en:

E§ = M E/* + M] ,E[~ (2.64)
Eqg = Mj, E[" + M; ,,E;~ (2.65)

55



El campo total  E; + y E; — son los campos de transmision y reflexion de interés

para este estudio, por lo que al despejarlos de las ecuaciones (2.63) y (2.64) nos quedan:

! M;,u
Ey — M, E/*
Em =127 (2.67)
Mj,zz

Considerando las condiciones descriptivas de:

Ey =1/Ef Ej“r = t;EJ E~ = 1}.’EJ’-+

gue expresan los campos incidentes y reflejados en términos de sus coeficientes de
transmision y reflexibn respectivamente, se obtienen las siguientes ecuaciones

descriptivas:

’ M!
b= = Mz o= - (2.68)
/ Mj,11 ! MJ{,ll J11

Cuyos coeficientes de transmision y reflexion para las capas anteriores a la capa

activa estan en funcion de los parametros descriptivos de la matriz de dispersion.

Realizando un andlisis similar para las capas posteriores a la capa activa Mj” , las

ecuaciones del campo quedan de la siguiente forma:

E'\ /My, M :

A Y (E;;?,H) (2.69)
E:'™ M: M: 0

j j,21 J,22

Donde se observa que, solamente se estan considerando campos de transmision

y los campos reflejados son cero.
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Las ecuaciones de los campos de incidencia y reflejados desde las capas

posteriores a la capa activa son:

"4 _ pglt 1"+
Ej - Mj,llE'.'n.+1 (2.70)
Eu— _ rr "+

i — Mj21tm+1 (2.71)

Utilizando las caracteristicas de los campos en funcidén de sus coeficientes de

transmision y reflexién:

H+ g4 = _ I+
Em+1 - tj Ej Ef =T Ef

Sustituyendo estas condiciones en las ecuaciones (2.69) y (2.70) y despejando

los coeficientes de transmision y reflexion, tenemos:

t” _ 1
J MH
711
"
"o M; 54
] - T
Mj.ll

Utilizando la notacién fasorial descrita en la ecuacién (48) y calculando los campos
incidental y reflejado en la capa activa (capa de interés), podemos proponer las

siguientes ecuaciones:
'+ . "+
Ei™N (e 0 \(E 2.72)
E=) N o e Bi)\E/" '
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De donde, haciendo las multiplicaciones indicadas tenemos:

EjH_ = Ej”-l_eiﬁj (273)

1= _ gl ,=iBj
Ej =E; e (2.74)

Considerando que el coeficiente de reflexion es el cociente entre el campo
reflejado entre el campo incidente, es decir:
E-

T—E—+

(2.75)

Y el coeficiente de transmision es el cociente entre el campo transmitido y el

campo incidente tal como

E}
t=-% 2.76
5 (2.76)
El coeficiente de reflexion r” en la matriz posterior M;’ entonces estara dado por:
Ej'~
;}” = E}'_H' (2.77)

Despejando de las ecuaciones (2.72) y (2.73) los campos y haciendo las

operaciones para reducir la expresion, el coeficiente de reflexion queda:

r— —if;
o fie 11 2ip; (2.78)
] E}{+elﬁj r]f

De la misma forma, calculamos los coeficientes de transmisién, el del campo que
impacta de izquierda tj+ a derecha y el que impacta de derecha izquierda ¢;” dentro de la

capa de interés:

r
e+ t; _ (2.79)
J 1—'1“;—?“”-3"2&1
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roorr i2f3;
t;—r; e J .
e B | — T L2035
tj N 1—rf_-r”-ei2’61 o tj T} € ! (2'80)
1 ]

donde r]’ esta definida en la ecuacion 2.68.

Utilizando las ecuaciones (2.76), (2.78) y (2.79), y definiendo el campo eléctrico
total en la capa activa (Mj) en funcion de la distancia de recorrido (ancho de la pelicula)

Z de derecha a izquierda y en funcion del campo incidente E§ como:
Ei(z) = Ef*(2) + E (2) (2.81)

definimos el campo eléctrico total en términos de sus componentes transmitidas y

reflejadas como:

. i§.
E(z) =t [e‘ffz +17e J(Z”‘f‘z)] Ef (2.82)

Donde: § = (27“)7@- cos @ (2.83)

Asi también, el campo total se puede expresar en funcion de sus componentes

matriciales obtenidas a partir del andlisis de las matices de dispersion como:

M;!llef.fj(dj—z) 4 M;fzj-eifj(dj—zj

E+
/ 1 —i&id; ’ o i&id; 0
M; M; e + M; o, M et

Ej(z) = (2.84)

El campo eléctrico total obtenido a través del método de la matriz de transferencia éptica
se utiliza para obtener el nUumero de exitones por unidad de area que se pueden presentar

en el medio, analizando la cantidad de campo eléctrico es disipada (absorbida) por la
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capa activa. Es por ello por lo que el concepto de disipacién de campo eléctrico se utiliza
en el proceso y sera descrito en este parrafo a fin de entender la metodologia que se

utilizé durante las pruebas tedricas.

Se denomina vector de Poynting al vector cuyo mdédulo o magnitud representa la
intensidad instantanea de energia electromagnética que fluye a través de una unidad de
area perpendicular a la direccion de propagacion de la onda electromagnética, y cuyo
sentido es el de propagacion. Matematicamente, este vector se puede representar como

el producto vectorial del campo eléctrico y el campo magnético de la onda incidente.

S_Bxi-LBxB (2.85)

==

donde E representa el vector del campo eléctrico, H representa la intensidad del

campo magnético, B esel campo de induccidon magnética y 4 es la permeabilidad
magnética del medio.

Una caracteristica de este vector se la da el producto vectorial y la condicion
ondulatoria en el tiempo de los campos eléctrico y magnético. El vector Poynting es
ortogonal al flujo de los campos, es decir, la direccidén del desplazamiento de los dos
campos estara definido por la direccion de este vector. Debido a que los campos viajan

a través del medio en forma ondulatoria, se utiliza el valor promedio como valor de

magnitud o médulo de S, usualmente indicado entre los simbolos <>.

Este vector estd asociado a la conservacién de la energia a través de las
ecuaciones de Maxwell. Esta asociacion se llama usualmente Teorema de Poynting y
expresa la ley de la conservacién de la energia. Este teorema dice que “la disminucién
de la energia electromagnética en una region (area o volumen) se debe a la disipaciéon
de potencia en forma de calor por el efecto Joule, y al flujo hacia el exterior del vector

Poynting”
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El fluo de energia disipado por unidad de tiempo en cualquier punto esta

expresado por:

Q(z) =(-V-3) (2.86)

Donde el valor del rotacional multiplicado por el vector Poynting esta asociado las

ecuaciones de Maxwell de la siguiente forma:

~v-s=(HZ+EZ) (2.87)

En donde los campos eléctrico y magnético varian en el tiempo y dependen de sus
caracteristicas constitutivas de los materiales.

Dado que en una posicion dada el nUmero de estados excitados en una estructura
depende directamente de la energia absorbida por el material, la disipacion del campo
electromagnético en el medio es la cantidad de interés en el caso de nuestro sistema de
celda unitaria. Usando las ecuaciones de Maxwell se puede demostrar que la energia

disipada promedio por segundo en la capa j en la posicion z para incidencia normal es:

Q;(2) = %CEOC{jnj|Ej(Z)|2 (2.88)

Esta ecuacion de disipacion de campo eléctrico involucra pardmetros constitutivos
del material en el cual se esta evaluando el campo eléctrico, es decir, la capa jy alo
largo de toda su dimension. La constante g, = 8.85 x 10712 F/m es la permitividad
eléctrica del vacio, que se utiliza como un componente de referencia para la permitividad
eléctrica del material del cual estara fabricada la capa activa. El parametro tal vez mas
importante por la disipacién en el medio es el coeficiente de absorcion del material,

representado por a y que esta definido como:
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__Amk
C{j— 1

Aqui, k es Coeficiente de extincibn complejo, que pertenece a la parte imaginaria

(2.89)

del indice de refraccion complejo del medio, que es particular al material que se tiene en
la capa activa y que viene dado por n =n; +jk y A = Longitud de onda del campo
incidente en el medio (nm).

Este coeficiente de absorcion se utiliza para las uniones np simples (que no
contienen pozos cuanticos en su sistema). El coeficiente de absorcion para un sistema
con inclusién de pozo cuéntico se explicara en secciones posteriores y se definiran sus
diferencias y las consideraciones que hay que tomar al calcularlo.

n; es la parte real del indice de refraccion complejo del medio, C es la velocidad
delaluz € = (3 x 108™/,) y E(2) es el campo dptico en el punto z de evaluacion.

Si utilizamos la ecuacién (2.87) del campo eléctrico en el punto z y la sustituimos
en la ecuacion (2.81), y expandimos los componentes podemos expresar la disipacion
del campo eléctrico en un punto z en funcion del coeficiente de absorcion, de la ubicacion
de z y de la longitud de onda incidente. Esto se representa mediante la ecuacion

siguiente:

Qj = aj.']}]o [e—(sz 1 pFZ . e—ﬂ'j(Zd}'—Z) + ijf-" . e—afjdj . COS (Mjli(dj _ Z) + (()}”)] (290)

2 . . . . .
endonde T; = (n; /n0)|t]-+| representa la transmitancia de la intensidad interna, I, es

la intensidad de la luz incidente y p'"" valor absoluto de los coeficientes de reflexion
complejo.

Esta ecuacion (2.89) esta dividida en tres partes, las cuales estan definidas como
sigue:

El primer término se origina del campo 6ptico (campo electromagnético incidente)
gue se propaga en direccion de z.

El segundo término se origina en el campo Optico (campo electromagnético
incidente) pero en direccién contraria a Z.

El tercer término es la interferencia de los dos anteriores.
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Una vez que la taza de energia disipada por unidad de volumen Qj es determinada
y asumiendo una eficiencia de conversion de fotdn a exitdon n, la taza de generacion de
exitones G(x) puede ser expresada dividiendo Qj sobre la energia del fotdén con longitud
de onda A e integrando sobre todas las longitudes de onda del espectro en consideracion.

La ecuacién que describe este proceso es:

A2

G(x) = nf 2 Q(x, 1) da (2.91)
M

donde h es a contante de Planck.

En el presente estudio, se propondra un sistema multicapa con Si tipo n y tipo P,
en el cual se analizara, en la seccion de desarrollo, el paso del campo éptico a través de
la propuesta de sistema fotovoltaico. Asi mismo calcularemos la disipacion del campo
obtenido y se obtendré el aporte de electrones fotogenerados (GL) para este sistema. En
una segunda propuesta, se incluira el pozo cuantico de Ge como una pelicula
nanomeétrica que promueve el confinamiento de cargas y el enfriamiento éptico. Dicha
pelicula, se agregara al sistema inicial, y se recalculara el campo o6ptico, la disipacion y
la generacion de exitones para esta nueva configuracion. Solo tomaremos en cuenta,
como ya se mencion6 en secciones previas, la participacion del coeficiente de absorcién
para un sistema con pozo cuantico se modifica, al incluir algunos parametros electrénicos
y de probabilidades (niveles de Fermi) que son necesarios para el Calculo eficiente de la

absorcion dentro del pozo.
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La estructura de confinamiento de un pozo cuéntico se muestra en la figura 2.16.

Lw=kz o+ CB
S S - En2 AEc
mpm===s - Eni
EgEfY EgQw
- .!. ________ Epl I
-J' -------- Ep2  AFy
VB

Figura 2.16: Estructura energética de Pozo cuantico, donde se observan los dos primeros niveles
energéticos en la banda de conduccion y banda de valencia.

El pozo esta formado por dos barreras (b) de material con banda prohibida Eg que
confinan a un tercer material llamado “pozo” (w) con banda prohibida menor. Las
dimensiones de las pelicula w se encuentran en el orden nanométrico, por esta razon,
las leyes de la mecanica clasica a niveles dejan de aplicar tal como las conocemos, y en
su lugar, las leyes de la mecanica cuantica toman efecto. El punto donde consideramos
el inicio de la aplicacion de la mecéanica cuéntica como efectiva se conoce como
dimension menor a la “longitud de onda de De Broglie”. Para detalles en el concepto y la
deduccidén de la ecuacion de la longitud de onda de De Broglie, revisar anexo A.5.

Una de las caracteristicas que se observan a dimensiones menores a la longitud
de onda de De Broglie es que los &tomos confinados se concentran en niveles discretos
de energia, y son localizados en forma probabilistica dentro del pozo. Estos niveles estan
asociados a directamente con el ancho de la pelicula y con las condiciones de energia
del pozo.

Para obtener los niveles de energia en la banda de conduccion (CB) y la banda

de valencia del pozo (VB), es necesario resolver la ecuacion de Schrédinger para un
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pozo de paredes finitas (figura 2.17) considerando las masas efectivas de los portadores

mayoritarios en cada una de las bandas (electrones en la BC y huecos en la BV).

Region 1 Regipn 2 Reglon3
-a a

Figura 2.17: Pozo con paredes con potenciales finitos

La ecuacion de Schrodinger dependiente de X establece que:

V24(x) + 2T (E -V ()d(x) = 0 (2.92)

h’

Donde el termino  V’¢(x) expresa la energia cinética del sistema, mientras que el

termino E(E ~—V(x)g(x) Tepresenta la energia potencial del pozo.
h? ’

Para resolverla, es necesario hacerlo para las tres regiones del pozo
individualmente considerando las condiciones de V=0 en las regiones 1y region 3, y V=-
Vo para la region 2.

Enlaregion 1, que va desde - a -a, con V=0, la ecuacion de Schrédinger queda:

d*@(x) 2mE B (2.93)
dx? * h?2 Py =0
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siendo esta ecuacion, una ecuaciéon diferencial de segundo grado, consideramos la

siguiente sustitucion algebraica que satisface la ecuacion original:

K= |[-ZE (2.94)

La condicién de frontera numero 1 (CF-1) dice que todas las soluciones deben
siempre de existir en este rango de x, por lo que se utilizan funciones exponenciales

como solucién general a la ecuacion de la forma siguiente:

?(x) = AeX* + Be K> (2.95)

debido al rango de X en esta region, solamente la solucién valida es:
P(x) = Ae** (2.96)

En laregion 3, que va desde a hasta oo, con V=0, se realiza un analisis similar, en donde

la solucién final de la ecuacion en esta region queda como:
@(x) = Be ¥ (2.97)

En estas dos regiones (1 y 3), la solucion muestra una funcién de onda que se
desvanece conforme X tiende a -co 0 a oo, por lo que el tipo de ondas en estas regiones
son llamadas ondas evanescentes.

En la region 2, que va desde -a hasta a con Vo=-Vo, la ecuacién de Schrodinger toma

entonces la forma:

d%g 2 2.98
20 + 2 (E+V0(x) =0 (2.98)
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Realizando la sustitucion algebraica:

2
Kii=+3 (E + Vo)
(2.99)
2m
K Rz (E+Vp)
Entonces la solucion propuesta para esta region de la ecuacion diferencial es:
(2.100)

@(x) = Csen(Kx) + Dcos(Kx)

La cual es una funcién de onda “estacionaria” dentro del confinamiento del pozo cuantico

y que mantiene sus caracteristicas ondulatorias dependientes de senos y cosenos.

Aplicando ahora las condiciones frontera en las regiones de interface entre las barreras
y el pozo, debemos satisfacer la continuidad de las soluciones encontradas, es decir,
gue las funciones encontrada existan en cualquier punto de X y también que cualquier
cambio energético en ellas pueda ser reflejado en ambos lados de la interface. Para ello,

se igualan las soluciones y sus derivadas dentro y fuera del pozo, obteniendo:
Soluciones Derivadas

O(x) = Aekx @' (x) = AKeX*
@(x) = Csen(Kyx) + Dcos(Kjx) @'(x) = CKjy cos(Kyx) — DKysen(Kpx)

@(x) = Be X* @'(x) = —BKek*
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Caso 1 en laregion de -a a -co:

AeX* = Csen(Ky;x) + Dcos(Kjx)

AKQKx — CKH COS(KIIX) - DKHSQTI(KHX)

Caso 2 en la region de a a oo: ggjycion fuera del pozo=Solucién dentro del pozo

Derivada fuera del pozo=Derivada dentro del pozo

Be X* = Csen(K;;x) + Dcos(Ky;x)

— Kx — —_
BKe™ = CKy COS(KHX) DK”%%IH&&&%L del pozo=Solucién dentro del pozo

Derivada fuera del pozo=Derivada dentro del pozo

Igualando a cero las cuatro ecuaciones nos queda el siguiente sistema:

0 — Aef* + Csen(Kpx) + Dcos(Kj;x) =0
0 —  AKef + CKj; cos(K;x) — DKysen(Kpx) =0
—Be K* + 0 +Csen(Kjyx)  +Dcos(Kyx) =0
BKef* + 0 + CKjcos(Ky;x) —DKpsen(Kpyx) =0

Sustituyendo x=a y x=-a en sus correspondientes casos y ordenando:

—Csen(Kj;a) + Dcos(Kjpa) —Ae ™+ 0 =0
Csen(Kja) + Dcos(Kya) + 0 — BeKa =

CKjcos(Kjya) — DKpsen(Kpa)+ 0+ BKeX® =90

Representando este sistema en forma matricial finalmente tenemos:
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—sen(Kya) cos(K;;a) — g Ka 0 C
2.103
sen(Kja) cos(Kya) 0 — g~ Ka D ( )

=0
K cos(Kja)  Kpsen(Kjpa) — Ke XK@ 0 A
K” COS(KH(I) - KHSQTI.(KII(I) 0 KeKa B
Realizando algebra lineal, se puede probar que:
—sen(Kja)  cos(Kpa) —1 0

sen(Kj;a) cos(Kjja) 0 —1 (2.104)

K, cos(K,a) + Kysen(Kya) —K 0

o r» O O

K cos(Kjpa) — Kpsen(Kjpa) O K

Aplicando el método de cofactores para el Célculo de las constantes tenemos el siguiente
resultado:

M| = —2K7#Cos(Kjja)Sen(Kya) — 2KK;;Sen?(Kyya) + 2KK;,;Cos®(Kja) + 2K2Sen(Kya)Cos(Kya)

Reduciendo esta expresion e igualandola a cero

KE{ tan(KHa) + KKH tan2 (KHQ',) - KKH - K2 tan(KHa,) =0

O bien:

(2.105)
(Htﬂ.n(KHﬂ,) + KH)(KH tan(KHﬂ,) - K) =0

Aplicando la propiedad del elemento nulo, para que la ecuacion 2.105 se cumpla:
(KTan(KHa) + KII) = 0 (0] (K”Tan(K”a) - K) = 0
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Despejando K de cada una de las ecuaciones tenemos:

-K
= (Tan(,g[a)):_l{u Cot(Kja) K = K;; Tan(K;;a) (2.105)
K = _K” COt(K”a) (2106)

La ecuacion (2.105) encuentra los niveles energéticos para cuando tenemos
niveles impares, de la misma forma, la ecuacién (2.106) nos da los niveles de energia

para los niveles pares.
Ambas ecuaciones anteriores dependen de K;;, que a su vez esta en funcion de E.

realizando entonces la definicion final para las ecuaciones pares e impares en funcién

de energia decimos que:
f(E)par = Ky Tan(Kj;a) (2.107)
f(E)impar = _KII COt(KIIa) (2108)

Considerando ahora las ecuaciones (2.94) y (2.99)

K = 2mE
] n
2Zm
Ky = Tz (E+Vo)
Al multiplicarlas por a2 nos quedan:
Ka)? = a’*2mE
( ﬂ) - hz
a2 a’2mE N a?2mV,
a)® =
( II ) 1—12 hz

Al igualar las dos ecuaciones y aplicando reduccién por sumas y restas, se obtiene la
ecuacion de la circunferencia:
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2mVya®
h?

(Ka)? + (Kya)? = (2.109)

de radio:

(2.110)

Las intersecciones entre la grafica de la circunferencia (2.108) y la funcion de tangentes
f(E)par S€ le conocen como “eigenvalores” o valores propios del sistema lineal y son los
niveles de energia pares del pozo.

De la misma forma, los cruces de las cotangentes de f(E)imper CON la
circunferencia son los niveles de energia impares del pozo cuantico.

Estas ecuaciones aplican cuando las masas del electron de la barrera y del pozo
son iguales.

Para el caso donde las masas de los electrones de la barrera y del pozo son diferentes,

las ecuaciones toman la forma siguiente:

(Ku@)? + 2= (Ka)? = “zgg"w Vo (2.111)
"EnVEm (2.112)

Ka= —a\j% Kjcot(Kpa) (2.113)
K'a= _\/%aK”ta n(K;a) (2.114)
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y los niveles energéticos del pozo se pueden ubicar graficamente en las intersecciones
con la circunferencia de la misma forma que en el caso descrito en el punto 2.7.2

En la figura 2.22 podemos observar como ejemplo los puntos de interseccion entre
la funcion f(E) = 102364319.2VE + 624 tan(0.124VE + 654) y K = 72382504.27V—E,
gue resultan de analizar un pozo cuéntico de barrera CdS (Eg=2.52 eV) y pozo CdTe
(Eg=1.43 eV), con masas efectivas diferentes (mb#mw).

Se pueden observar los puntos de interseccion que se encuentran en las regiones
indicadas con los circulos en rojo (22.2a), los cuales muestran los niveles energéticos de
los pozos para un ancho de pelicula de 50 A (a=25A). Los niveles reales se obtienen
calculando (Vo-|Ec|), debido a la referencia del Calculo. (2.22b).

x 10"

[ E., = 579 meV
e e s S s
0.653 meV
0 N — Ep=-9meVyr ol
1 O Ecl C)_.
gy [
°F 5 I E., = (Vo — |Ec2]) = 644 meV
3 |
. i E. = (Vy—|Ecl]) = 75 meV
‘ ) Cq1 0
5
La L L
600 500 -400  -300 200  -100 0

E

Figura 2.18: Ejemplo del grafico para calcular niveles energéticos de pozo
cuantico, donde se aprecian las intersecciones (a), y la obtencién de nivel real
considerando la diferencia de los potenciales (b).

Una vez que el flujo de fotones penetra la superficie del semiconductor, la interaccion de
este con el material se rige por el concepto de conservacion de la energia por los
siguientes aspectos: absorcion, emision y perdidas. El esquema de general de la tasa de

cambio en el flujo de fotones en el solido se muestra en la figura 2.19.
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Cambio en el flujo Absorcion Emision Emision Tasa de

de fotones en el

. estimulada estimulada espontanea pérdidas
semiconductor (N)

Absorcién Emisién Perdidas

Figura 2.19: Esquema del flujo de fotones durante el impacto del campo éptico
en los semiconductores

En donde la tasa de absorcion estimulada total del semiconductor tiene que ver
con los procesos de emision total (estimulada y espontanea) y la tasa de pérdidas

durante el impacto del campo en el solido tal como se muestra en la figura 2.20:

——_——-—

Tasa de N . o
Ap— Tasa de emision I Tasa de emision Tasa de

absorcion — .
. estimulada total espontanea total ardi
estimulada total |- P pérdidas

~N———_—-

Figura 2.20: Esquema de la tasa de absorcion total estimulada total

Esto puede ser expresado en forma matematica de la siguiente forma:

dFin
Vg dx = —Rgps + Restim + Rspont — Rppss (2.115)

donde Rabs €s la tasa total de absorcion, Restim €S la tasa total estimulada, Rspont 1a tasa
total de emision espontanea, Rioss |a tasa total de pérdidas y Vq la velocidad de grupo de
fotones en la material.

La tasa de absorcion Raps de banda a banda en un semiconductor es la tasa a la
cual los electrones de la banda de valencia con energia E” hacen la transicién a la banda

de conduccidn con energia E absorbiendo un foton con energia hv.
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La grafica de energia — momento en un semiconductor con band gap directo se
muestra en la figura 2.21.

F Y E
E, \
Banda de conduccion
Fe ] » Kn Nc(E)
Eg hv
[ — » Kp Nv(E)
Banda de Valencia
Erp /\
Y E’

Figura 2.21: Gréfica energia-momento

Aqui, Em y Ef son los niveles cuasi-Fermis de la banda de conduccion y de
valencia respectivamente y Nc(E) y Nv(E) son las densidades de estados disponibles en
las bandas.

El nimero de portadores (electrones o huecos) en cada una de las bandas
depende de la densidad de estados disponibles en dicha banda N(E) y de las
distribuciones de Fermi, multiplicando ambos conceptos.

El nimero de estado electrénicos en las bandas quedan definidos entonces como:

Electrones (estados electronicos) disponibles en la banda de valencia.  ~ (£')f, (E)
Electrones (estados electronicos) no disponibles en la banda de N (B £.(E)]
valencia.

Huecos (estados electronicos) disponibles en la banda de conduccion. N _(E)[1- f.(E)]

Huecos (estados electronicos) no disponibles en la banda de valencia. N_(E)f.(E)
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Con estas definiciones, podemos escribir las ecuaciones que describen la absorcion, la
emision y las perdidas en funcion de si densidad de estados probables, las
probabilidades de Fermi cuando el sélido esta estimulado con un campo éptico.
Tasa de absorcion:

Considerando que la tasa de absorcién es proporcional a la densidad espectral de
fotones (Rabs =hv F(V)) e incluyendo la probabilidad de absorcion estimulada (constante

de Einstein) B(v), la tasa neta de absorcion se puede escribir como:

7. =N (E)f(E)N(E)1- f.AE)BWV)F(V)hdEJE (2.116)

donde: ]
FE) =17 exp[(E,, —E )/ kT] (2.117)
1= f.(E)= : (2.118)

l+exp[(E,, —E)/kT]

son las distribuciones de Fermi-Dirac para la banda de valencia (2.117) y para la banda
de conduccion (2.118).

Tasa de emisiéon estimulada Inter banda:

r =N, (E)[l- £ (E)IN.(E)f.(E)BW)F(v)IdEJE ~ (2.119)

-
stim

Tasa de emision espontanea Inter banda:

1 =N (ED[1- f.(ENIN(E) f.(E)4,dEJE (2.120)
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Donde Ab es el coeficiente de Einstein para la recombinacion espontanea.
Tasa de perdidas:

. F()ov
Thoss =, < (2121)

Tioss (V)

Aqui, (F(v)dv) es la tasa de fotones incidentes y es  7;,5 (V') la constante de tiempo en la
cual el fotén si ya no cedio su energia, se desvanece. (6v) es in intervalo de frecuencias.

Finalmente, integramos dentro de un espectro especifico de frecuencias (de Vi a
V>) de luz incidente para asi asegurar la participacion de ellas en la transicion de estados,
y, por otro lado, integramos las tasas individuales en la banda de valencia y conduccion
para que sean consideradas todas las posibles transiciones para una energia de fotén
dada (de 0 a hv) y asi obtenemos las ecuaciones ahora en términos totales dentro de
un espectro fotonico.

Las ecuaciones por lo tanto se modifican y quedan de las siguiente forma:

Absorcion:
Vs hv
Ry = [ BOYFG)I [ N, (75— E)N,(E) £, (v — E)1~ f.(E)Ed(v) (2.122)
L1 0
Emisién estimulada:
vy hv
R, = J.B(x-‘)F(v)th. N, (hv - E)N.(E)1- f,(hv — E)f.(E)dEd(/v) (2.123)
vy 0
Emision espontanea:
(2.124)
vy v
Ry, =4, [ [ N,(hv = E)N_(E)[1- f,(hv = E)]f,(E)dEd(hv)
v 0
Perdidas:
f f FO)=F,0) (2.125)

ra‘oﬂ (1)
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Cuando se retira la incidencia de la luz sobre el semiconductor, las condiciones de las

ecuaciones anteriores se transforman en:

dr, _
dx 0 El cambio de flujo en los fotones es cero
—(Ep, +Ep) = E, Band gap igual a la diferencia de los niveles de Fermi
F(v)=F, () Densidad espectral fotonica igual a la densidad espectral

de fotones en equilibrio.

Para el Célculo del coeficiente de absorcion del pozo, se debe considerar el método de
andlisis de las transiciones Inter banda de energia-momento que se presentan durante
el proceso de absorcién. Para ello se han definido tres tipos de seleccion de momento k
gue tienen caracteristicas especificas que los hacen utiles bajo diferentes condiciones.

A continuacioén, se explican cada uno de ellos.

Las transiciones en esta seleccion estan calculadas para ser en forma vertical pura con
momento constante entre E’ y E, en donde el estado inicial y el estado final de momento

son iguales (Kn=Kp). (figura 2.22)
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Figura 2.22: Grafico de andlisis de las transiciones electrénicas con el método de seleccidn estricta
de momento.

Este método, por su implicacion simple, reduce y simplifica los Célculos en las
ecuaciones (2.122, 2.123, 2.1124 y 2.125).
Bajo este criterio, y utilizando ecuacion de Beer-Lambert, se puede realizar la siguiente

comparacion:

do(x.v i -
df(x,v) _ a(xv)dx Ecuacién de Beer-Lambert
P(x,v)
_ - D, D, \
dahEf_ 1 B(v)—" abh’sv+ M
En 1"‘g L: rioss
a(x,v)
Donde a = ﬁ y b=(1-a), Diny D1r son las densidades de estado en los primeros
mn +1
/mp

niveles del pozo, Vg es la velocidad de grupo de los electrones y Lz el acho del pozo. En
la seleccion de momento se considera que la emisidon estimulada y la espontanea son

cero.
Por lo tanto, el coeficiente de absorcion para el método de seleccion estricta de

momento esta expresado por la ecuacioén siguiente:
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l DlnDl 2 l

1"g z Tloss

En el método no seleccion de momento, las tasas reales de transicion deben de
considerar transiciones entre bandas sin tener momento constante, por lo que hay que
considerar que todos los estados separados por la energia del fotén estan disponibles

para las transiciones (figura 2.23).

Figura 2.23: Grafico de andlisis de las transiciones electronicas con el método sin seleccion de
momento

Se debe considerar que el proceso dominante es el de la absorcion y el método
requiere considerar entonces cada una de las energias de los fotones incidentes, por lo
gue hay que considerar el rango o espectro de energias en el que se va a integrar el
coeficiente de absorcion.

Evaluando (2.122):

Rabs = J BWYE() hv f"” Ny (ho — EYN¢(E) £, (h — E)(1 = £.(ED)dE d(hv)
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integrando para todo el espectro de energias E, se obtiene el primer valor integral de la

absorcion labs:

"D, (E)D,,(hv —E) 1 . 1
I, (F)= |2 £ dE
a=(E) { L, L 1+exp[(Ep, — E)/KT] || 1+exp[(Eg, — v +E)/kT] (2.127)
definiendo:
a=exp[—(hv—Eg)/kI]
b=exp[—-E,, kT]
v-eplt/ k1) FT]
dE = M dy
.}“
Sustituimos en (2.122) y nos queda:
D. (E)D, (hv—E Ve 1
1,5y =D 2O o :
L. L.  1+byl+ay
Resolviendo la integral obtenemos:
Iab:{E) — Dln (E) DlP (}n__E) : : kT , 'hl U T CXP[(JFT_EFM)-’; kr])[l-l- exp[(_hf;—f‘pp).‘: .IE.'I) (2128)
L L | 1+ expl(Ep, —Eg, —hm)/ kT (1+exp[-Ep, /KT])1+exp[Eg, /kT])
Por lo tanto, la tasa neta de absorcion se puede escribir como:
R, =BWFWhovl , (E) (2.129)

Sustituyendo en la ecuacion de balance de energia, considerando solo absorcién y las
perdidas:
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. B (2.130)
v djn =—{B(WAI (E)+L F(v)ov

g .. abs
A rfo.ss

Haciendo la misma comparacion con la ecuacién de Beer-Lambert concluimos que el

coeficiente de absorcion sin seleccion de momento es:

| 1
a(v) =—| B0, (E) +— (2.131)

3 abs
g loss

Es una expansion del niumero de posibles transiciones entre bandas del caso de
seleccion estricta de momento “k” y una restriccion del numero de posibles transiciones
entre bandas del caso sin seleccion de momento “k”.

Esta seleccion Incluye los mecanismos de colision “scattering” o de dispersion que
proveen la conservacion del momento en transiciones entre bandas y sub-bandas.

Asi también, bajo este criterio de seleccion estricta de momento y por los mecanismos
de dispersion, es necesario entonces agregar una funcién en la funcién original de
absorcion, que incluya este fendmeno. A esta funcion se le conoce como funcién de peso
o funcion de densidad Cauchy-Lorentz y esta representada como g(E). En esta funcion,
se consideran las perturbaciones en los dipolos Opticos y eléctricos del material que
modifican la polarizacién de este. Estas perturbaciones causan que los dipolos se
comporten como osciladores, siendo estas oscilaciones causantes de mecanismos para
la transicion electronica, los cuales modifican las tasas de transicion. La funcién de

distribucion Lorentziana esta descrita a traes de la siguiente ecuacion:

d(x) =-—L (2.132)

T (x—xg)%+y?2
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En donde podemos ver que Xo es el parametro de corrimiento o de localizacion
en donde se puede apreciar el valor maximo de la funcion Lorentziana (mayor
probabilidad del evento).

En la figura 2.28 se observa la gréfica en la que se puede apreciar el cambio de

momento y el cambio de energia durante las transiciones electronicas.

£’

Figura 2.28: Grafico de andlisis de las transiciones electronicas con el método de seleccidn parcial
de momento

Al incluir esta funcién g(E) en la ecuacion de absorcion Raps, €sta se convierte ahora en:

V2 hv

Raps = f B(W)E(v) hvf N, (ho? — E)N¢(E) £, (ho — E)(1 — f.(E)) g(E)dE d(hv)
V1 0

Donde g(E) esta descrito como:

| (Fhﬁ’)z
g(E)== _ _ (2.133)
4(E-E,) +(hsv/2)

Evaluando la integral Raps para la E se obtiene la siguiente ecuacion (2.134):
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hv

N LGl R— | L vt
abs - L, L 1+exp[(E;, —E)/KT] || 1+exp[(E., —hv+E)/kT] 4 [E _ET(EF”)]2 + [];(SV(EF”),-‘ 2]2 ‘

1E

En donde:

hSv=hs, |- : ché |- 1 (2.134)
“ll+exp[lLS(E-Eg, )/ kT 1+exp[l.5(E,, —E)/kT

Resolviendo la segunda integral y comparando con la lay de Beer-Lambert, el

coeficiente de absorcidn para la seleccién parcial de momento queda de la siguiente
forma:

(2.135)

1'g

a(v) = 1{8(1!)}’?[@5()?) + 1}

loss
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Para este apartado de desarrollo de investigacion, se propone el sistema de materiales
compuesto de una celda unitaria de Silicio (Si) policristalino de union np dopada, la cual
estara vinculada a dos capas frontales, una capa de vidrio soda-lima (ARC-G) con indice
de transmitancia del 80% Yy superficie antirreflejante junto con una capa de Oxido de
Estafio (ITO) que servira como contacto 6hmico para la carga, asi también se agrega
una capa posterior de aluminio (Al) como contacto eléctrico de carga y barrera. En un
segundo bloque, se estudiaran las caracteristicas del sistema mencionado ahora
incluyendo un pozo cuantico, de tal forma que el sistema incluirda una pelicula
nanometrica de Germanio (Ge) en la parte central de la zona de deplecion de la unidn
gue servira para confinamiento de cargas.

La figura 3.1 muestra las caracteristicas del sistema propuesto para nuestro primer

analisis en union np.

ARC-G

Figura 3.1: Estructura del sistema propuesto de celda unitaria sin p0zo0 cuantico.

Las muestras de Si fueron proporcionadas por el instituto de ingenieria de la UABC con
el fin de obtener su concentracion de portadores. De estas muestras solo se tenia
informacion de la resistividad, por lo que fue necesario calcular de manera indirecta el
dopaje N y P de cada uno de ellos. Utilizando los valores conocidos para el silicio como

la movilidad de los electrones en el material N y la movilidad de los huecos en el material

84



P, asi como la carga del electrén, se calculd la concentracion utilizando la de la

resistividad eléctrica en un semiconductor descrita como:

1
= 3.1
p PaUh (3:1)
1
n = 3.2
PqHle (3:2)

En donde:®

U es la movilidad de huecos o electrones segun sea el caso
Para los electrones pe = 400Cm?/V. s
Para los huecos  pn = 1500 Cm?/V. s

p es la resistividad eléctrica del material n o del material p
Para el material N p = 2.05 Q.cm
Para el material P p =5 Q.cm

q la carga eléctrica = 1.6 x 1071°C

Los resultados del dopaje fueron los siguientes:

Dopaje Material tipo P p=83x10"cm3
Dopaje Material tipo N n=7.6x10%cm>3

El Silicio (Si) tiene una banda prohibida también llamada “band gap” (Eg) de 1.12 eV,
gue es la distancia en términos energéticos entre la banda de conduccion y la banda de
valencia del Si y esta dada en electron-volts de energia (eV). Esta banda prohibida
depende en partes de la concentracion de portadores que tenga el material al momento
de ser dopado. Existen dopajes bajos que son del orden de 10%, dopajes medios del
orden de 10%® — 10%, y altos dopajes, valores que pueden llegar hasta ordenes de
magnitud de 10%° — 10 2. En la medida que el material semiconductor se dope con
mayores ordenes de magnitud, la variacion en su banda prohibida se vera mas afectada.
Este cambio esta descrito a través de la ecuacion (101), la cual se utiliza para conocer
los cambios de la banda prohibida en funcion de la variacion del dopaje a una

determinada temperatura en diferentes materiales semiconductores.
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2 lg*N (3.3)

3q
AE =-
3(N) 16 re, \| &kT

El termino constitutivo ¢, es se refiere a la permitividad eléctrica del material. Para
nuestro caso, en el Si como material seleccionado en ambas partes de la unién, los
parametros a utilizar son: Permitividad eléctrica de 12¢, , donde
g = 8.854 x 10712¢2%2 / N - m? reduciendo esta ecuacién (101) con los valores de
T=300 °K, la constante de Boltzmann k = 8.617 x 10~°eV - K~! y la carga eléctrica

fundamental g = 1.602 x 10719C, la ecuacion final queda :

N
1x1018

AE; = —22.5 (3.4)

El criterio por utilizar para definir el material de la unidén que trabajara como
material ventana (el que deja pasar el campo 6ptico a través del sistema) y el material
capa activa (con caracteristicas de absorcion del campo) serd el criterio del band gap
menor. Para ello, es necesario calcular en las muestras existentes el valor de la
concentracion de dopaje para posteriormente calcular la diferencial de banda prohibida
gue tiene la muestra dependiente de su valor de concentracion de portadores y asi
calcular el Eg de cada uno de los dos materiales de unién np.

El silicio tiene un Eg directo de 1.12 eV. Calculando el diferencial 4E; mediante la

ecuacion 102 para el material N y el material P se obtiene:

AEgp = —1.96 meV

AEg4, = —0.65 meV

Sumando este valor de diferencia de banda prohibida al Eg del Si, se obtiene el

valor del nuevo Eg de los materiales:

Eg

Egn = 11193 eV

p=1.1176 eV
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Aplicando el criterio del material con menor banda prohibida, concluimos que el
material que serd utilizado como capa activa sera el material tipo P y el material ventana

serd el tipo N como se indica en la figura 3.2

Material Ventana Si-N

Material Capa Activa| ~ Si-p

Figura 3.2: Material ventana y material capa activa basado en el

criterio del Eg menor

La especificacion de N mayuscula en la nhomenclatura significa que es el material que

tiene el mayor Eg entre los que se estan utilizando en la union.

El diagrama de acoplamiento de union de banda prohibida en la union se puede ahora

presentar a través de la figura 3.3 como:

Eg=1.1194 eV Eg=1.1180eV

Figura 3.3: Diagrama de banda prohibida después de
la union entre los dos semiconductores
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Con estos resultados, las discontinuidades con las bandas de conduccion y la
banda de valencia se pueden calcular conociendo el diferencial entre las dos bandas
prohibidas y multiplicAndolo por el porcentaje adecuado. El diferencial de las bandas de
energia AE; = E;p — E, se aplica en un 60% de la energia hacia la banda de
conduccion y para la banda de valencia se considera el resto.! Al realizar los Calculos,
el diagrama con la inclusién de las discontinuidades en las bandas queda como lo indica

en la figura 3.4.

AEgC= 00084 eV

Eg=1.1194ev| N

Si | p-Si | Eg=1.1180ev

A 4
AEgV= 00056 eV

Figura 3.4: Célculo de las discontinuidades en la banda de conduccion

y de valencia para la unién de p-Si y N-Si.

Debido a que el material utilizado en ambos lados de la union es Si, el voltaje de contacto
se conoce como “built in voltage” y es caracteristico de este tipo de uniones. Este voltaje
Vo depende proporcionalmente de las concentraciones de dopaje y de la concentracion
intrinseca del material, a una determinada temperatura. La ecuacion para el Calculo de

este voltaje es la siguiente:

Vo = (%T) In (Nfg’)) (3.5)

l
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La concentracion intrinseca del Si a temperatura ambiente esta reportada como
n? = 1 x 101° 7} utilizando este valor y los valores de los dopajes para cada uno de los
materiales de la unién, el Célculo de Vo nos da un valor de:

Vo =0.650V

Se calcula ahora la zona de deplecion total que sera la suma de la zona de
deplecion creada en el material tipo P mas la creada en el material tipo N. Es légico que,
desde que el material tipo P es nuestra capa activa, la zona de deplecion que se requiere
en ella debera ser mayor a fin de captar mas campo oOptico y absorberlo.

De acuerdo con la ecuacion, la longitud de la zona de deplecion en el material P
es directamente proporcional al dopaje de “donadores”, contrario a lo que pareciera, para
que el material P tenga mayor dimensién en su zona de deplecion, debera haber mayor
concentracion de donadores (electrones). Esto se explica en la ecuaciéon para el Calculo

de la zona de agotamiento en el lado P. del sistema propuesto que es la siguiente:

P | =

2e,7, (3.6)

N N | N E_p?\r
q‘D"a"D—i_E"a

n

Como se puede observar, la mayor concentracién de donadores del dopaje n le
da las caracteristicas de dimensién en forma proporcional. Al incluir los valores de las
permitividades eléctricas del Siy el voltaje de contacto obtenido, tenemos que, para este
sistema, la zona de deplecion en el material tipo P de la unién es de x, = 1X10~m.

Para la zona de deplecién en el material tipo N, la ecuacion para calcular la

dimension es:

b | =

2e,7,

N, (3.7)
g?’l‘
gN,N, [ N, +2%N, ]

€p

89



donde, al sustituir los datos correspondientes nos queda una dimensién de deplecion en
el material N de x,, = 0.11 x 10~%m. De tal forma que la suma de las dos dimensiones
arroja la dimension de la zona de deplecion total W igual a: x,, = 1.11 X 10~m.

Por las facilidades de fabricacion de un sdlido tan pequefio, la recomendacion
para su elaboracion en términos de las dimensiones anteriores son las siguientes:

a) Para el material tipo P, se propone una dimension de 10 um, esto asegura el
crecimiento de la zona de agotamiento dentro de la capa y permite fabricarse con
mayor facilidad.

b) Para el material tipo N, se propone una dimension de 0.11 ym. Esta dimension es
solo para justificar el hecho de que se necesita crear una union para la generacion
del campo electromagnético en la zona de deplecion, cuidando que no sea tan
pequefia que pueda crear un corto circuito en la unién.

De esta forma, el sistema np dimensionado en términos de sus zonas de deplecién
e incluyendo las dimensiones del Vidrio-ARC, la capa de ITO y la capa posterior de Al,

gueda como se ilustra en la figura 3.5

Unidn=10.1 pm
|

n-5i =0.1 pm p-5i =10 um

Figura 3.5: Dispositivo dimensionado de unién np-Si con inclusién de
contactos 6hmicos de ITO y Al en donde las regiones Xn y Xp indican

las zonas de deplecién en el sistema en equilibrio.
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Observar que las dimensiones del ITO y de la capa de Al han sido incluidas, estas
se determinaron a partir de las caracteristicas de los dispositivos comerciales que se

utilizan en la fabricacion de celdas y estas funcionan como contactos eléctricos de carga.

Para el Calculo de los exitones, se obtuvieron los indices de refraccion complejos de los
diferentes materiales de la estructura a través de todo el espectro de longitudes de onda
gue se utiliza como campo 6ptico incidente. Con estos datos, se realizé una simulacion
en la plataforma de Matlab para calcular los coeficientes de la matriz de transferencia
Optica de primer grado (conocidos también como coeficientes de Fresnel) para cada una
de las longitudes de onda propuesta y calcular el campo eléctrico total en la capa activa,
la disipacion del campo y la generacién de exitones, esto para cada una de las longitudes
de onda propuestas y a lo largo de todo el espesor de la capa activa.

El barrido que se realizo fue entre las longitudes de onda desde 350 a 800 nm,
gue es donde el espectro solar incidente tiene su mayor energia irradiada.

Para el Célculo de los indices de refraccion del Si tipo P y N, se utilizaron las
muestras que nos proporciono la universidad y se realizé un estudio de elipsometria en
el cual las muestras fueron expuestas a un haz de luz incidente variable en su longitud
de onda y se colectaron los patrones de reflexion y extincién. La imagen 3.6 muestra el
equipo utilizado que se encuentra en el laboratorio de semiconductores del instituto.

Figura 3.6: Elipsometro utilizado para el Calculo de indice

de refraccion complejos utilizado en Si
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Los resultados de los indices de refraccion obtenidos para las muestras de Si a
través del elipsometro del laboratorio se muestran en el anexo A.1

Con los indices ny K, se desarrolla un programa para realizar el estudio del campo
optico dentro de la pelicula de p-Si de ancho 10 um. En la figura 3.7 se observa el paso
del campo Optico incidente en dicha capa cuando tiene una longitud de onda de 400 nm.
La grafica muestra la naturaleza ondulatoria que produce el sentido fasorial de la matriz

en sus coeficientes de Fresnel obtenidos.

80 -T " -T- ™ ™ —p -T =T ™

70 - / ‘ 4

Campo eléctrico, E(V/m?)

’ 2 3
T
1

S
T
L

30 [ - 1

20 1 1 1 1 ! L 1 A 1
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000

Profundidad de la capa activa,d(nm)

Figura 3.7: Campo eléctrico generado a través en la pelicula
capa activa de P-Si de 10 um de espesor al paso de una longitud
de onda de A= 400 nm

También podemos ver que el campo electromagnético se crea a partir del impacto
con la interface de entrada, obteniendo su maximo en espesores alrededor de 7 um para
esta longitud de onda.

El campo total en toda la pelicula, ser obtenido barriendo todas las longitudes de
onda desde 350 nm hasta 800 nm (espectro de luz visible) en incrementos de 10, y
cambiando el espesor de la pelicula.
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Ya obtenido el campo, la distribucion del campo eléctrico dentro de la pelicula se
muestra en la figura 3.8 como funcién del espesor de la pelicula y las longitudes de onda

incidentes:

Campo elédirico, E(V/m?)

Longitud de onda,lambda (nm)
Profundidad de la capa activad(nm)

Figura 3.8: Campo eléctrico en el medio capa activa p-Si
de 10 ym de espesor al paso del espectro de luz visible.

3.4.2 Disipacion del campo eléctrico (Q) (Vector Poynting)

Utilizando el analisis del producto vectorial del campo eléctrico y el campo magnético
(vector Poynting) como se analizé en el capitulo 2, se itera todo el espectro dentro del
mismo programa para encontrar la disipacion del campo dentro de la pelicula, obteniendo

la siguiente distribucion de la figura 3.9:

Figura 3.9: Campo disipado en el
medio capa activa P-Side 10 ym
de espesor al paso del espectro
de luz visible.

Profuncidad de la capa actva,d{om)



Finalmente, el Célculo de la tasa de generacion de exitones G. resulto de la integracién
de todo el campo disipado dentro del sélido en consideracion (capa activa) a lo largo de
todo espectro evaluado, esto asumiendo una eficiencia de conversién de 1, dicho valor

obteniendo fue:
G, = 4.0867 x 10?8cm ™3
La grafica tridimensional de la generacién de exitones dentro de toda la pelicula

de capa activa como funcién del espesor de la capa activa y de las diferentes longitudes

de onda esta mostrada en la figura 3.10:

Gj,Taza de Generacion de Excitones (cm'3 s°1)

Longitud de onda,lambda (nm)

Profundidad de la capa activa.d(nm)

Figura 3.10: Distribucion de la tasa de generacion de exitones en la pelicula capa activa.

Se observa que, la region del espectro comprendida entre 450nm hasta 525 nm
es la porcion que tiene mayor generacion de exitones a lo largo de toda la pelicula,
especialmente en 500 nm. En longitudes de onda mayores de 650 nm, practicamente no

existe ninguna aportacion a la tasa de exitones del sistema.
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Una grafica lateral, permite ver los picos de maxima generacion de exitones en la

pelicula al paso del campo eléctrico la figura 3.11.

Gj,Taza de Generacion de Excitones (cm'3 s°1)

]
5000
80000

550 600
Longitud de onda,lambda (nm)

Figura 3.11: Tasa de generacion de exitones en la pelicula capa activa vs longitud de onda

El Calculo del potencial de contacto Vo en la unidn propuesta, es resultado del conjunto
de caracteristicas de los materiales involucrados en términos de las concentracion de
portadores mayoritarios en estado de equilibrio térmico y quimico, es decir, sin
estimulacién externa. Este voltaje depende directamente de la densidad de portadores
de carga y de las caracteristicas constitutivas de los materiales con el que se trabaja en
el dispositivo, como la permitividad eléctrica e, con un nivel de equilibrio libre de
estimulacién del campo éptico. Sin embargo, cuando la celda se ilumina, la estimulacion
del semiconductor genera exceso de portadores que influyen en el voltaje de contacto
final de la union. Estos portadores se generan por efectos de la ganancia de energia
descrita por la ecuacion de Planck. El voltaje de contacto y las condiciones de equilibrio
durante este proceso de iluminacion de modifican. Al aplicar las ecuaciones de balance

de cargas y las ecuaciones de continuidad, podremos conocer las concentraciones de
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cargas y el voltaje de Poisson o Voltaje de contacto en la union formados en un equilibro
electroquimico del semiconductor.

La metodologia utilizada para encontrar este balance energético es la aplicacion
del método de Gummel de balance de portadores descrito en el capitulo 2, esto con el
fin de encontrar las concentraciones finales de portadores n y p, asi como también el
nuevo voltaje electrostéatico en la union Vo que cumplan con las condiciones de equilibrio
bajo condiciones de iluminacion.

El método lleva a cabo iteraciones ciclicas por lo que se realizé un programa de
la plataforma MATLAB para realizar estos ciclos internos y obtener los resultados de las
iteraciones. La tabla 1 muestra el sumario de valores iniciales y las constantes utilizadas

para el Calculo de las nuevas concentraciones y el voltaje final de Poisson:

Pardmetro Descripcién | Valor | Unidad

Constantes Fisicas

E]

G, Tasa de exitones generados 4.087E+28 cm
T Temperatura 300 K
q carga elemental del electron 1.61E-19 C
k Constante de Boltzmann 8.62E-05 ek~
kT Ruido eléctrico 0.026 ev
£p Permitividad eléctrica en el vacio g.8545-14 |C7 /N-m?
m, masa de referencia 5.10E-31 Kg
V poiss Voltaje inicial de Poisson 7.00E-01 v
£ Constante dieléctrica del Si 11.9g, c? /Nm’
ni Concentracion intrinseca del 5i 1.00E+10 cm ™
m, Masa del electron en Si 1.1mo Kg
my Masa del hueco en Si 0.58mo Kg

Para el material tipo P

N, Concentracion de dopaje aceptores 8.3E+14 em”
D, Constante de difusionen P 12 em? /s
T Tiempo de latencia del hueco 1.00E-03 5
Lp Longitud de difusion del hueco 1.10E-04 cm
Egp Banda prohibida del material tipo P 111176 ev
P no Portadores minoritarios (e) en Mat P | 1.326+04 em”

Para el material tipo N

N, Concentracion de dopaje donadores 7.6E+15 em”

D, Constante de difasidn en N e em?/s Tablea 3.1: Valores de las constantes y
T, Tiempo de latencia del electron 1.00E-09 s parametros utilizados en el Célculo de las
Ln Longitud de difusion del electron | 1.90E-04 cm concentraciones de portadores y el voltaje Vo de
Eg, Banda prohibida del material tipo N 1.1154 e'l.f3 Poisson en Ia Uni()n prOpueSta.
Npo Portadores minoritarios (h)en Mat N | 1.20E+05 em

La estructura del programa de MATLAB para la solucion de las ecuaciones de
continuidad y de Poisson por el método Gummel esta disponible en el apéndice A.2 al

final de esta tesis.
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Los resultados generados a través del proceso son los mostrados en la tabla 3.2

siguiente:
Parametro | Descripcion Valor Unidad

Concentracion de -3

nq cargan 8.12E+16 cm
Concentracion de 3

P (x) carga p 1.22E+16 cm

Voltaje de
Vo contacto Poisson 0.700 v

Tabla 3.2: Concentracién de cargas y Vo Poisson obtenidos a través del método de Gummel

Los resultados obtenidos seran de utilidad en la siguiente seccion para calcular

las caracteristicas paramétricas de desemperio de la celda unitaria.

Como se menciona en el marco teorico, los principales indicadores de desempefio de
una celda solar son: La densidad de corriente en corto circuito Jsc, el voltaje a circuito
abierto Voc, la corriente y voltaje maximos alcanzados, Imax y Vmax respectivamente,
la potencia alcanzada por la celda Pmax, factor de llenado FF y la eficiencia n.

Para el Caélculo de la densidad de corriente y el voltaje a corto circuito, es
necesario generar la curva I-V, que proviene de la solucion de las ecuaciones de estos
parametros y que esta dada en funcion de las concentraciones de portadores, las
longitudes de difusion de los electrones y la generacién de exitones obtenida.

De la ecuacion de la densidad de corriente para una celda solar podemos despejar
el Voc considerando que para cuando existe una densidad de corriente, significa que
tenemos un voltaje en terminales llamado Voc. Esta ecuacion de corrientes es la que se

muestra a continuacion:
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| D D ,
J, = c]n,'[LP;D + L,J?\}(, }(em/” —'l)—qGL (Lp +L”) (3.8)

Para el Voc, igualamos a cero (J1=0) la ecuacién anterior y despejamos:

kT GG (Lp+Ly)
Voe =—In S

D. . D
a q L_::(P'na.)*'ﬁ(”po)

+1 (39)

en donde al sustituir los valores obtenidos tenemos que:
Voc = 0.521V
El valor de Voc se entiende como el valor de voltaje en las terminales de la celda
propuesta sin que esta tenga algun tipo de carga eléctrica que esté actuando sobre el
sistema. Del mismo modo, al juntar las terminales eléctricas del circuito propuesto, se
generard la maxima corriente posible que proporcionara a la carga, esta es la Jsc. De la
ecuacion 3.8 ahora despejamos Jsc, haciendo que el valor del voltaje en las terminales
se igual a cero, por lo que la ecuacién queda de la siguiente manera:
Jse = —qGL(Lp + Ly) (3.10)
Al realizar las sustituciones de los componentes de la ecuacion, el resultado de la
densidad de corriente para esta celda es:
Joc = =196 A / cm?

Con estos valores se crea la curva |-V de la celda solar mostrada en la figura 3.12, en
donde, se puede observar que se realizé un barrido simultaneo de la potencia, el cual se
obtiene con la ecuacion P = IV para todos los valores obtenidos de voltajes y corrientes
en el rango de operacion. Ambas curvas se trazaron sobre la misma grafica para obtener

los valores de Pmax, Imax y Vmax del sistema.
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El factor de llenado se

calcula con el uso de las ecuacion descriptiva, la cuan

compara el valor de potencia maxima obtenida, es decir, la potencia util, con la potencia

total de disefio, esta ecuacion es la siguiente:

Pmax
FF = (3.10)
VOC]SC
Al hacer los Calculos obtenemos:
0.8
FF = ———
(1.96)(0.521)
FF =0.803
pSi/nSi Solar cell unit
I-V curve & Power density Pmax=0.82 W/cm?
2.50 i 0.90
Jsc=1.96 A/cm?
s i 0.80
2.00 ;. : 0.70
v 0.60
=150 ™ :
£ Jmax=1.84 A/cm? : 0.50 power
\&“‘ density
:'-'1 00 | 40 (W/m)
a2- !
H 0.30
0.50 0.20
'E 010 — W curve
! — POWET
0.00 ® 0.00
SERSRRISNIRERELD N nEeNEAIEE S
O 0 0O 0 0 00 ™ ™ ™ = = = o8~ oM oM o= < ¥ T ST T NN
dooddoddocddddoodo 3 o o o d/ocdcd o d g
Voc (V) Vmp=0.448 V Voc=0.521 V

Figura 3.12: Curva |-V de la
maxima, Imax y Vmax.

celda unitaria propuesta que incluye la caracteristica de potencia

Para el Calculo de la eficiencia obtenida para la propuesta se utilizé la ecuacion

(3.11).

__ VocJscFF
Pin

n (3.11)
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Esta ecuacién, calcula la eficiencia en una celda unitaria e incluye la irradiancia
incidente, la cual esta referida hacia el estandar solar AM1.5 global, de 1000 W/m?. Este
estandar tiene como superficie de referencia 100 X 100 mm? 3l por lo que se propone
un area de dispositivo del tamafio similar de referencia para el Célculo de la eficiencia.

De esta manera, el valor obtenido en la eficiencia de conversiéon electrénica es:

(0.521)(1.96)(0.803) (12)
n= 0.1 (W/cm?)
n=82%

Lo que indica una eficiencia de 8.2 % de conversion fotonica a eléctrica bajo el

estandar AM1.5 global. Los resultados finales se muestran en la tabla 3.3.

Simbolo Descripcion Valor Unidad
Jsc Densidad de corriente en corto circuito 1.96 Afem?
Voc Voltaje en circuito abierto 0.521 4

Jmax | Densidad de corriente a maxima potencia 1.84 Afem?
Vimax Voltaje a maxima potencia 0.448 4
Pmax Potencia maxima 0.82 W/em?®
FF Factor de llenado 0.8
n Eficiencia 82 %

Tabla 3.3: Resumen de resultados de caracterizacién de la celda unitaria propuesta en términos
de la densidad de energia que genera.

Los dispositivo convencional de celda unitaria mas comiunmente utilizados tienen una
dimensién de 700um X 100um de area. Para poder dimensionar el ancho y el largo de la
celda unitaria (CU), deberemos considerar un valor maximo de corriente total en todo el
sustrato, y dividir el area entre el area deseada de la CU, a fin de obtener el valor de Jsc

total deseado al sumar todas las pequefias CU obtenidas en dicha érea.
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La ecuacion que se utiliza para calcular el valor de W (ancho) de la celda unitaria

en funcion de las corrientes que generan es:

X%Imax

W =

(3.12)

L Jmax

Donde X% es el porcentaje de corriente méaxima total del dispositivo comercial
deseado, el cual se debera de iterar al fin de alcanzar un valor menor que el area del
sustrato total. El valor propuesto de Imax para un dispositivo comercial para este caso
se propuso 250 mA (0.25 A).

Se propuso un valor de longitud L de fabricacion comercial de 700um.

Desde que la longitud L es 100 pym, se considera una fraccion de corriente de tal
forma que W sea igual o menor de 100 um (esto para cumplir con el area comercial de
100 X100 pym.

Al realizar la primera lteracion con un valor del 30% por ejemplo de Imax
obtuvimos:

(0.3)%(0.25 A)

W= 001 cm) (1.96 4/cm?)

= 3.82 cm = 38200um

El valor obtenido es mucho mayor que la longitud W efectiva total disponible
(38200um>10000um), por lo que fue necesario realizar mas iteraciones reduciendo el
porcentaje de utilizacién de la Imax requerida.

Realizando una segunda iteracién con el 15% del valor efectivo de Imax se
obtiene:

_ (0.15)%(0.25 4)
~ (0.01 cm) (1.96 A/cm?)

Nuevamente (19100um>100um). Se realiza una tercera iteracion.

=191 cm = 19100um

Realizando una tercera iteraciéon con el 10% del valor efectivo de Imax se obtiene:

_ (0.10)%(0.25 4)
~ (0.01 ¢cm) (1.96 A/cm?)

Nuevamente (12700um >100um). Se realiza una cuarta iteracion:

=127 cm = 12700um

Realizando una cuarta iteracion con el 7% del valor efectivo de Imax se obtiene:

_ (0.07)%(0.25 A)
~(0.01 cm) (1.96 A/cm?)

= 0.8928 cm = 8928um
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Contintia siendo 12700um >100um por lo que realizamos una quinta iteracion con 1

% de la corriente Imax.

_ (0.01)%(0.25 A)
~ (0.01 cm) (1.96 A/cm?)

ContinGla siendo 1275um >100um por lo que realizamos una sexta iteracion con

= 0.1275cm = 1275um

0.075% de la corriente Imax.

(0.00075)%(0.25 A)

- = 0.0095 cm = 95
(0.01 cm) (1.96 A/cm?) cm = Fokm

95um <100um

Como el valor de W ya es menor que 100 um , esto indica que cada una de las
CU tendra las dimensiones de acuerdo con la forma comercial de fabricacién, y que la
corriente maxima que podré generar sera la que resulta de la multiplicacion de la Jsc

(A/cm?) y el area formada por W y L (cm?), de tal forma que los Calculos quedan:

Area del dispositivo final:
A=W %L =100 X 95 = 9500 pm? = 9.5X1075 cm? (3.13)

Corriente maxima (Imax) proporcionada por la CU:

Imax = A Jsc = 9.5X1075(cm?) * 1.96 (=55) (3.14)
Imax = 0.000184 = 0.186mA
Se realizaron Célculos de los parametros eléctricos finales tales como:

La resistencia maxima (Rmax) de la CU:

Rmax = 208 = _080)  _ 5 4 k) (3.15)
I'max ~ 0.000186 (A)
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La potencia maxima (PM) de la CU:

PmaxCU = Pmax * A = 0.82 (Cwﬁ) + 9.5X1075 (cm?)
Pmax
cU

T = 0.078 mW (3.16)

= 0.00007794

Los valores obtenidos estan resumidos en la tabla 4.

Simbolo Descripcion Valor Unidad
L Largo del dispositivo comercial 100 pum
w Ancho del dispositivo comercial 95 pum
Imax Corriente maxima por CU 0.186 mA
Rmax Resistencia maxima de la CU 2.400 Ko
PM Potencia maxima por CU 0.078 W

Tabla 4: Resumen de resultados de caracterizacién de la celda unitaria propuesta.

En la figura 3.13 se observa la descripcion fisica de la celda unitaria (no a escala)
gue contiene las capas que la conforman, asi como las dimensiones de cada una de

ellas, indicando el ancho y el largo total del dispositivo.
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11.61 pm

10.0um

0.2 um

Al (Elecrrodo P) /
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Figura 3.13: Propuesta final de dispositivo de unién np de Si

104



La figura 4.1 muestra las caracteristicas del sistema propuesto de unién np con la
inclusién de pozo cuéntico (QW) de Germanio (Ge), localizado en la en la parte media

de la zona de deplecion de la capa activa p-Si.

Figura 4.1: Estructura del sistema propuesto de celda unitaria con pozo cuantico de Germanio
(Ge).

En este tipo de configuracion ahora se involucra un pozo cuantico nanométrico
gue tiene efectos en la banda prohibida debido a que se crean dos barreras de potencial
que encierran un potencial menor, formando un “pozo” de energia que tiene algunas
propiedades importantes a dimensiones muy bajas.

Una de las propiedades principales es la formacion de niveles energéticos dentro
del pozo debido a que ahora, por las dimensiones que tiene, se forman niveles discretos
de energia donde se tienen ciertas probabilidades de encontrar electrones.

El diagrama energético de las bandas se modifica de tal forma que se crea un
escalon dentro de la grafica actual de energia. Este escalén es disefiado para confinar
cargas en dimensiones nanométricas que contribuyen a la generacion de exitones y a la

mejora de la eficiencia de la celda.
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En la figura 4.2 podemos ver los niveles de banda prohibida para ambos materiales al
formar el pozo cuantico cuando se encuentra en estado de equilibrio, esto es, un nivel
energeético para el Sitipo p de Eg=1.1178 eV y de Eg= 0.66 eV para el Ge.

De esta forma se propone el pozo en la forma indicada y se empieza con el
dimensionamiento del pozo de Ge para darle caracteristicas de confinamiento de cargas,
para ellos, se realiza un andlisis con diferentes espesores del pozo (d), desde 100 A
hasta 300 A en intervalos de 10A. El método de disefio involucra realizar Célculos por
cada uno de los espesores y calcular los niveles energéticos que se generan en el pozo

debido al cambio de su espesor.

E{zjr BC
P-si P-Si
Eg,=1.118 eV Ge Egs.=0.66 eV
BV
0 z

Figura 4.2: Bandas de Valencia y conduccion del pozo en estado de equilibrio.

Los niveles energéticos, se calculan a partir de resolver la ecuacién de onda de
Schrodinger independiente del tiempo y dependiente de x. Estos estan localizados en

lugares discretos dentro del ancho como se aprecia en la figura 4.3.
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(z) e

P-Si o

Figura 4.3: representacion de los niveles energéticos creados en el pozo dentro

de la region formada por la banda de valencia (BV) y la banda de conduccion (BC)

Estos niveles discretos de energia se calcularon para el sistema propuesto de P-
Si/Ge/P-Si, en la tabla 4.1 se observan los resultados de los dos primeros niveles de
energia obtenidos mediante la programacién en MATLAB de las soluciones de la
ecuacion de Schrddinger (ecuacion 4.1), graficando la soluciéon del sistema de
ecuaciones obtenido y los puntos de interseccion entre estos sistemas. Una detallada
explicacion del Célculo de estos niveles en forma gréfica se encuentra en capitulo 2,
seccion 2.7 de esta tesis.

La lista de parametros utilizados para el Calculo de los niveles a través del
programa de MATLAB es la siguiente:

Simbolo Descripcion Valor Unidad
Mgy Masa del electron en el pozo 0.5mo Kg
mg, Masa del electrén en la barrera 1.7mo Kg
My, Masa del hueco en el pozo 0.37mo Kg
My, Masa del hueco en la barrera 0.59mo Kg

Potencial en la discontinuidad de
Vo, . 274.8 meV
la banda de conduccion
Potencial en la discontinuidad de
Vo, . 183.2 meV
la banda de conduccion
h Constante de Planck normalizada | 7.05499E-34 Js
eV Electrén Volt 1.602E-19 «
m, Masa de referencia 0.91E-30 Kg
L Ancho del pozo 50 A

Durante el Calculo, se generan muchos niveles de energia dentro del pozo sobre
todo cuando la dimensién del ancho de la pelicula se va incrementando, sin embargo, a

partir del tercero, los niveles de energia no aportan significativamente al Célculo de la
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banda prohibida efectiva desde que el diferencial de energia con la discontinuidad de las
bandas de conduccion y valencia es muy pequefio, por lo que solo se consideran los dos

primeros de cada banda de energia para este estudio.

UG+ V(U 1y = EUGH )

2m

(4.1)

Primeros dos Niveles de Energia del Pozo
P_Si-Ge-P_Si  (eV)

awi(A) Eng En, Epy Ep,

0.1247 0.0000 | 0.1180 | 0.0000
0.0626 0.2475 | 0.0678 | 0.1840
0.0368 0.1528 | 0.0425 | 0.1599
0.0242 0.1005 | 0.0287 | 0.1156
0.0173 0.0724 | 0.0216 | 0.0860
0.0108 0.0530 | 0.0149 | 0.0652
0.0405 0.0594 | 0.0118 | 0.0511
0.0319 0.0543 | 0.0064 | 0.0410
0.0262 0.0439 | 0.0342 | 0.0767
0.0218 0.0512 | 0.0277 | 0.0651
0.0144 0.0420 | 0.0547 | 0.0817
0.0361 0.0661 | 0.0185 | 0.0542
0.0105 0.0565 | 0.0141 | 0.0401
0.0482 0.0585 | 0.0347 | 0.3037
0.0240 0.0430 | 0.0000 | 0.0559
0.0539 0.1203 | 0.0095 | 0.0495
0.0350 0.0781 | 0.0043 | 0.0444
0.0274 0.0623 | 0.0219 | 0.0393
0.0436 0.0631 | 0.0165 | 0.0356
0.0099 |0.056621| 0.0526 | 0.0754
0.0052 |0.019248| 0.0279 | 0.0461
0.0137 |0.031277| 0.0640 | 0.0862
0.0442 | 0.058901| 0.0386 | 0.0571
0.0374 |0.093167| 0.0126 | 0.0741
0.0495 | 0.066452| 0.0074 | 0.0195
0.0155 | 0.035532| 0.0143 | 0.0309
0.0094 | 0.02872 | 0.0256 | 0.0439
0.0378 | 0.054798| 0.0379 | 0.0723
0.0477 | 0.065332| 0.0508 | 0.0659
0.0580 |0.107827| 0.0452 | 0.0797

Tabla 4.1 Calculo de los dos primeros niveles de energia del pozo cuantico para la BC y la BV.
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Conforme el ancho de la pelicula cambia, los lugares donde las posibilidades de
encontrar cargas confinadas cambian también, afectando a la banda prohibida efectiva,
cambiando su valor y generando mayores o menores probabilidades de confinamiento

en el pozo.

En la teoria de niveles energéticos del pozo cuantico, la posibilidad de encontrar
electrones dentro de ciertos niveles esta en funcidn de algunos factores que a
dimensiones pequefias generan caracteristicas y respuestas que ya no son iguales a lo
gue se presentan en la mecanica clasica. Los electrones, dentro de un régimen
nanomeétrico se localizan en lugares discretos dentro del pozo y eso es consecuencia de
gue son dimensiones del pozo menores a la longitud de onda de Broglie.

Dentro de los Calculos del pozo es necesario conocer las densidades de carga y
concentraciones que aporta al sistema. Asi mismo es necesario encontrar el coeficiente
de absorcion que depende de entre otras cosas de los niveles de Fermi que permitiran
asegurar la existencia de lugares disponibles para la localizacién de electrones en forma
probabilistica y su posterior ganancia de energia. Los niveles de Fermi seran factor
importante dentro de la teoria de confinamiento de cargas y su Célculo se realizar4 a

través de la resolucion iterativa de las ecuaciones de balance de cargas 4.2:

(1 4 oEmliT Xl _l_e(EFn—AEH).-’A'I): (1 Lt/ )Z(l o Er A, KT )Z (4.2)

Al resolver la ecuacion en forma iterativa, utilizando los niveles energéticos
obtenidos previamente, se logran obtener los valores de los niveles cuasi-Fermi para los
gue dicha ecuacion se equilibra. Esta ecuacion es dependiente del espesor de la pelicula
nanomeétrica, por lo que los niveles cuasi fermi se obtuvieron para cada uno de los anchos
de pelicula propuestos. Se realizo un programa iterativo en MATLAB y se corrieron los

anchos de pelicula, la tabla 4.2 muestra los valores de los niveles Cuasi fermi obtenidos:
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4.4 Célculo de las concentraciones de carga n(x), p(x) y ni?

Con los niveles de energia del pozo ya calculados y con los niveles cuasi-Fermi
obtenidos, se calcularon las concentraciones de cargas en las bandas de valencia (BV)
y en la banda de conduccién (BC). Asi también, obtenemos también la concentracion
intrinseca de las cargas al multiplicar las concentraciones calculadas.

Quasifermis (eV)

aw(i) Efn Efp

0.1227 | 0.1327
0.0626 | 0.0881
0.0368 | 0.0695
0.0242 | 0.0458
0.0173 0.0732
0.0108 | 0.0452
0.0405 | 0.0511
0.0319 | 0.0410
0.0262 | 0.0520
0.0218 | 0.0426
0.0144 | 0.0577
0.0361 | 0.0542
0.0105 | 0.0184
0.0482 | 0.1423
0.0240 | 0.0532
0.0539 | 0.0495
0.0350 | 0.0444
0.0274 | 0.0379
0.0436 | 0.0358
0.0099 | 0.0633
0.0052 | 0.0304
0.0137 | 0.0640
0.0442 | 0.0571
0.0374 | 0.0638
0.0495 | 0.0195
0.0155 | 0.0268
0.0094 | 0.0319
0.0378 | 0.0635
0.0477 | 0.0656
0.0580 | 0.0715

Tabla 4.2: Niveles Quasi-Fermi obtenidos para las dimensiones del pozo de Ge al resolver la
ecuacion de balance de cargas.
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Las ecuaciones para el Célculo de las concentraciones de carga son:

N = }??:E:KBT]n 1+ exp Ey, —E, ParalaBC (4.3)
Lo =T

P :Mm 1+exp L~ Ln ParalaBV  (4.4)
" om? T

donde los valores para el Ge son:

mo = 9.1093 x 10~31

m, = 0.570m, [*0]

mp = 0.360m, [*0)

T =300 K

K = 8.65x105eV/ K

q = 1.601 x 1019

h =1.054571 x 1073° cm? Kg/s

Se resuelven las ecuaciones para cada uno de los anchos de la pelicula y los
resultados con valores se muestra en la tabla 4.3.

La resolucién de dichos Calculos se realiz6 a través de la creacion de un programa
en la plataforma MATLAB para obtenerlos en una sola iteracion, colocando los valores
de los niveles de energia del pozo y los niveles cuasi-fermi en vectores que se iteran

dentro de un ciclo repetitivo.

La ultima serie de Calculos requeridos para la definicion del ancho del pozo son los que
se relacionan con el Voltaje de Poisson (Vo), y el voltaje de potencial (Vbp). Estos voltajes

aseguran tener consistencia en términos de energia cuando los incrementos en las
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concentraciones de portadores se ven afectadas cuando se involucran procesos
fotonicos en el sdlido.

La tabla 4.4 muestra los Caélculos para el Calculo del voltaje de referencia Vo
resolviendo la ecuacion de Poisson en auto consistencia con la ecuacion de Schrodinger
r, si mismo se calculan las nuevas zonas de deplecién y el Vbp, que es el voltaje mas

cercano posible alcanzado al valor de la discontinuidad en la banda de conduccion.

7 Concentracion
Desnsidades de carga (cm ~) . 3
Intrinseca [em ™)
aw(A) ITEY p(x) ni’

10 3.58E+17 6.26E+16 2.24E+34
20 4.25E+17 9. 79E+16 4.16E+34
30 2B81F+17 9. 74E+16 2.73E+34
2.00E+17 7.69E+16 1.54E+34

1.78E+17 6.19E+16 1.10E+34

1.35E+17 5.19E+16 F.04E+33

70 B5.84E+16 4.83E+16 4. 75E+33
80 1.03E+17 4.53E+16 4.69E+33
90 B.67E+16 4.76E+16 4.60E+33
100 1.28E+17 4.49E+16 5.74E+33
110 1.11E+17 4.04E+16 4.49E+33
120 1.15E+17 4.60E+16 5.30E+33
130 1.42E+17 3.06E+16 5.64E+33
140 B.70E+16 2.08E+17 1.81E+34
150 9.85E+16 5.85E+16 5.77E+33
160 1.80E+17 4.87E+16 S.79E+33
170 1.37E+17 4.88E+16 6.69E+33
180 1.23E+17 3.55E+16 4.37E+33
190 9.93E+16 3.65E+16 3.63E+33
200 1.43E+17 F./6E+16 5.39E+33
210 0.18E+16 3.58E+16 3.28E+33
220 S.66E+16 3.82E+16 3.69E+33
230 8.27E+16 F.62E+16 3.36E+33
240 1.60E+17 6.05E+16 9.68E+33
250 8.57E+16 3.30E+16 3.16E+33
260 1.00E+17 F.49E+16 3.49E+33
270 8.90E+16 F.56E+16 3.52E+33
280 8.58E+16 4.37E+16 4.19E+33
250 S.66E+16 3.45E+16 3.33E+33
300 1.49E+17 4.38E+16 6.52E+33

Tabla 4.3: Densidad de carga n y p, asi como las concentraciones
intrinsecas ni2 para los diferentes anchos de pozo
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V poisson | Zona de deplecion
W) (cm) W (nm) (v)
Vo Xp xn w Vbp
10 0.7157 1.27E-05 | 2.22E-06 145.35 0.1947
20 07346 | 1.01E-05 | 2.096-06 | 12224 | 0a17s8
30 07209 | 9.40E-06 | 3.276-06 | 126567 | 01896
40 07059 | 1.036-05 | 3.966-06 | 14268 | 02045
50 0.6973 1.16E-05 | 4.04E-06 156.32 0.2131
60 0.6857 1.24E-05 | 4.74E-06 170.95 0.2247
70 06756 | 1.226-05 | 5976-06 | 18140 | 02349
80 06752 | 1.28E-05 | 5.62E-06 | 18445 | 02352
90 06747 | 1.226-05 | 602606 | 18266 | 0.2357
100 0.6805 1.34E-05 | 472E-06 181.45 0.23
110 06741 | 1.406-05 | 5.09E-06 | 19118 | 02363
120 06784 | 130605 | 5.196-06 | 18153 | 02321
130 0.6800 1.48E-05 | 4.12E-06 189.01 0.2305
140 0.7102 3.79E-06 | 9.07E-06 128.53 0.2002
150 06806 | 1.07E-05 | 6.33E-06 | 169.96 | 02299
160 06915 | 1.35E-05 | 3.65E-06 | 171.46 0.219
170 06844 | 129605 | 4.59E-06 | 174.87 0.226
180 0.6734 1.55E-05 | 4.46E-06 199.36 0.2371
190 0.6686 1.47E-05 | 5.39E-06 200.45 0.2415
200 06788 | 1.53E-05 | 4.00E-06 | 19293 | 02316
210 06660 | 1.46E-05 | 570E-06 | 203.42 | 02444
220 06690 | 1.42E-05 | 5.60E-06 | 197.68 | 02414
230 0.6665 1.45E-05 | 5.68E-06 202.34 0.2435
240 0.6940 1.16E-05 | 4.36E-06 155.17 0.2154
250 06650 | 1.55E-05 | 5.36E-06 | 208.83 | 02454
260 06675 | 1.51E-05 | 5.276-06 | 203.85 | 02429
270 0.6678 1.49E-05 | 5.35E-06 202.51 0.2426
280 0.6723 1.29E-05 | 5.91E-06 188.35 0.2381
290 06663 | 1.51E-05 | 5.40E-06 | 20536 | 02441
300 06838 | 1.406-05 | ¢.11-06 | 18119 | 02267

Tabla 4.4: Vo y Vbp calculados a partir de la solucién auto
consistente de las ecuaciones de Poisson y Schrédinger.

Finalmente, con todos estos datos calculados, se recomienda seleccionar el ancho del
pozo de 5 nm, en base al espesor que genera mas densidades de portadores como
criterio inicial. El segundo criterio fue la seleccioén del ancho del pozo basado en la delta
menor obtenida entre el Vbp y con la discontinuidad de la banda de conduccion (BC).

El anexo A.3, contiene el sumario de todos los Célculos. En color naranja, las
celdas que indican el proceso de seleccion y el resultado del espesor bajo los criterios

de seleccion (5 nm).
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De las ecuaciones de conservacion de la energia en un pozo, se requiere que los
procesos posteriores al impacto del campo 6ptico y sus efecto en el sélido sigan los
principios de la conservacion de energia.

En la ecuacién que rige el comportamiento dentro del sélido en términos de
conservacion de energia, el parametro critico que se evalla para conocer la cantidad de
energia que puede haber en el intercambio foténico es el coeficiente de absorcion a.

El proceso de transicion de electrones de la banda de valencia a la banda de
conduccion en dimensiones nanomeétricas se presenta bajo condiciones especificas que
involucran la interaccion entre la energia y momento de los portadores, existiendo tres
tipos de transicion que aplican directamente en el Célculo del coeficiente de absorcion:
sin seleccibn de momento, seleccién estricta de momento y seleccion parcial de
momento. En el anexo A.4 se presentan los detalles de las tres diferentes posibilidades
de transicion y su explicacion. Para nuestro Calculo se decidio utilizar la metodologia de
la “seleccién parcial de momento”, en donde, se consideran algunas caracteristicas del
meétodo seleccion directa de momento” y del método” sin seleccion de momento”.

Al seleccionar esta metodologia, se calculd el coeficiente de absorcién del pozo

(a) de acuerdo con la ecuacién siguiente:

BW)hl , (E)+ L (4.5)

loss

av) =
v

o
=]

en donde se incluyen parametros tales como la velocidad de grupo Vg, las distribuciones
de Fermi que estan dentro del factor labs Y que corresponde a la taza total de absorcion
definidas en la ecuacion de la conservacion de la energia, la taza o razon de perdidas
Toss Y l0S coeficientes de estimulacion espontanea B(v). Todos estos parametros se
obtienen como una funcion de la longitud de onda incidente sobre la pelicula y son
dependientes de x y estan explicados en el capitulo 2.8 de esta tesis.
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Desde que la longitud de onda central del Ge es 1878 nm (obtenido al sustituir la
energia de banda prohibida del Ge en la ecuacion de Planck), se entiende que las
longitudes de onda por debajo de esta seran las que proporcionard la energia necesaria
para la absorcién foténica, por lo que el aporte esperado de absorcion de fotones se
puede representar junto a la porcion de absorcién del Si. Esta representacion gréafica se
muestra en la figura 4.4, junto con algunos otros semiconductores utilizados comunmente
en la electrénica de celdas.**!

Los Célculos del coeficiente de a se realizaron a través del barrido de longitudes
de onda incidentes en el espectro de absorcién del Ge, los cuales van desde los 1200 a
1900 nm de longitud de onda de acuerdo con las caracteristicas de absorcion.

En la seccién en circulo punteado rojo, se puede apreciar el aporte del Ge
esperado en la absorcién en el espectro de longitudes de onda y que sera el espectro

del barrido que se estudiara para conocer el coeficiente de absorcién del pozo.

absorption coefficient (cm")

200 400 600 800 1000 QOO_ »#1400
wavelength (nm)

Figura 4.4: Coeficientes de absorcion del Si (rojo) y Ge (verde) en bulk.

Se realizé un codigo de MATLAB para el Calculo del coeficiente de absorcion del
pozo a partir de diversas iteraciones respecto a la longitud de onda del espectro
propuesto. La grafica en 3D de este coeficiente de absorcion se muestra en la figura 4.5
en un intervalo de ancho de pelicula de 15 nm, debido a que peliculas mas grandes que

este espesor tienen muy bajo nivel de absorcion.
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Coef Absorcion 1/cm
N
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longitud de onda um 05 o

Ancho de la pelicula (nm)

Figura 4.5: Grafica del coeficiente de absorcién del pozo cuéntico obtenido como funcion del ancho
de la pelicula y de la longitud de onda

En la figura 4.5 se puede observar que las longitudes de onda a las cuales existe
mayor coeficiente de absorcion en el pozo estan comprendidas en el rango de 1400 a
1900 nm como era de esperarse por el patrén de transmitancia del Ge.

Sin embargo, como se puede apreciar en la figura 4.6 los picos mayores de
absorcion se muestran en dimensiones que estan alrededor de los 5 nm. Ante esta
situacion, se decidié cambiar el espesor del prototipo de 10 nm obtenido en el analisis
del balance de cargas y concentraciones de portadores por el de 5 nm que tiene mejores
caracteristicas de absorcion.

104 Alfa intensity
14 T T

12 - . 1

Alfa (cm-3) &
o ©® o

T T T

L L

—

_2 . . ‘
0 5 10 15
QW Width (nm)

Figura 4.6: Coeficiente de absorcién del pozo cuantico Vs dimension de la pelicula de Ge.
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Con este perfil de absorcion, se obtuvieron los valores de coeficientes de
absorcion del pozo para una pelicula de Ge de 5 nm en las longitudes de onda definidas
entre 600 y 1900 nm en forma de vectores, con los cuales se calculara la nueva
generacion de exitones que sera el aporte de electrones del pozo y se sumara al sistema
integral de unién np sencillo para evaluar la generacion total de la estructura con pozo

cuantico.

Con los valores del coeficiente de absorcion obtenidos para el pozo, se calcula el campo
eléctrico en la pelicula, la disipacion y la generacion de exitones, considerando ahora
como capa activa la pelicula de Ge. El sistema completo para analisis utilizando el
método de matriz de transferencia éptica de primer grado es el mostrado en la figura 4.7

a continuacion:

Ps

Al

Figura 4.7: Sistema de unién np con inclusién de pozo cuantico de Ge en la zona de deplecion
del material P-Si.

Se realizo el programa del método de la matriz de transferencia Optica de primer

grado en el lenguaje MATLAB para calcular el campo eléctrico, la disipacion del campo
y la generacion de exitones del pozo, obteniendo los siguientes resultados.
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Respecto al campo eléctrico, se obtuvo la grafica en dos y tres dimensiones donde
se observan, por un lado, la forma ondulatoria del campo eléctrico dentro de la pelicula
cuando se hace incidir una longitud de onda de 1300 nm (Figura 4.8). Por el otro lado,
se realiz6 un barrido a través de toda la capa de 5 nm variando todas las longitudes de
onda, desde 600 hasta 1900 nm, para ver la distribucion del campo eléctrico en la pelicula
(Figura 4.9)

Campo Eléctrico a través del Pozo Cuantico con lamda=1300 nm

Campo eléctrico, E(V/m?)

! |

%o 5 10 15 20 2 2 3 w0 s 50
Profundidad de la capa actva,d(A)

Figura 4.8: Campo eléctrico dentro de la pelicula de 5 nm para un campo de 1300 nm de longitud
de onda

Generacion de exitones GL a través del Pozo Cuantico VS Longitudes de onda en nm

Longitud de onda, Lamda (um)

Profundidad de la capa activa.d(A

Figura 4.9: Distribuciéon del Campo eléctrico dentro de la pelicula de 5 nm para todo el espectro
de 600-1900 nm
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La disipacion del campo eléctrico dentro de la pelicula se muestra en la figura 4.9

Disipacion del Campo eléctrico E a través del Pozo Cuantico VS Longitudes de onda en nm

g &

£
&

QjEnergia promedio disipada por segundo (W/m? nm)

Longitud de onda,lambda (nm)

Profundidad de la capa activa,d(A)

Al integrar la disipacion del campo eléctrico obtenemos la cantidad de exitones
generados por el poco cuéntico, la cantidad de exitones generados como resultado de la
insercién del campo eléctrico fue:

GLQW = 3.38 X 1028 Cm_3

La grafica de la distribucion de exitones en la pelicula de Ge a través del espectro

dado se aprecia en la figura 4.10.
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Generacion de exitones GL a traves del Pozo Cuantico VS Longitudes de onda en nm

Gj,Taza de Generacion de Excitones (cm™3 s°1)

Longitud de onda, Lamda (um)

Profundidad de la capa activa,d(A)

Figura 4.10: Generacion de Exitones GL dentro de la pelicula de 5 nm para todo
el espectro de 600-1900 nm

La tasa de generacion de exitones con pozo cuantico se suma al valor obtenido en la
fase de andlisis de la union np sin pozo. La suma de las dos tasas de exitones nos permite
conocer la tasa final de electrones generados por los procesos de iluminacion de celda
np de Si con pozo cuanticos de Ge

El valor obtenido total se confirma de los siguiente:

GLT = Gan + GLQW (46)
G.r = 4.08 x 10?8 + 3.38 x 1028
Gr = 7.46 x 10?8cm™3

Las concentraciones finales de portadores se calculan sumando las obtenidas

durante la caracterizacion de la union, mas las que se calcularon considerando las
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densidades de carga al resolver simultaneamente las ecuaciones de Schrddinger-

Poisson para el ancho de pelicula que se esta utilizando en el pozo.

Al tomar la decision de usar 5 nm, la concentracién intrinseca del pozo obtenida
para ese ancho de pelicula se calcula multiplicando la densidad de portadores P y los
portadores N:

n? = 1.10 x 103*cm™°
Considerando ahora los resultados de la union, las densidades de carga

calculadas fueron:

P(x) =122 x10%cm™3
N(x) =8.12 x 10%cm™3

Por lo que la concentracion intrinseca calculada en la unién es:

n? = 9.90 x 1032cm=°

Asi, el valor total de las densidades de carga para el sistema integral sera:

2 .2 2
Nitotal = Niunion + Nipozo (4-7)

NZorar = 1.10 X 103% + 9.90 x 1032

2 — 34,0 —6
Nitotar = 1.2 X 10°%cm

121



El procedimiento de la caracterizacion de parametros de desempefio es igual al
desarrollado para el sistema de unién sin pozo, la diferencia radica en el valor total de la
tasa de generacion de exitones que se calcul6 a partir de la suma de las dos tasas, las
de la unién y la del pozo, asi como también el uso de la concentracion intrinseca total:

El valor de la tasa total de exitones como se vio fue de:

Gyr = 7.46 X 10%8¢m ™3

Con este valor, se calcula la densidad de corriente en la celda que esta Esta ecuacién

de corrientes es la que se muestra a continuacion:

D D Car )
_ P n aVy’kT _ 1) +
J—|q—L p,,.,+q—L" Mo |(e 1)-¢G,(L,+L,) (4.8)

F

Para el Voc, igualamos a cero (J1=0) la ecuacion anterior y despejamos:

Ve = Lin j-mpPtCe 24 q (4.9)
q q [E[P'no )"'ﬁ("-po)

en donde al sustituir los valores obtenidos tenemos que:

VOC = 0536 %

Nuevamente, de la ecuacion 4.8 hacemos el Voc=0 y despejamos Jsc, por lo que

la ecuacion queda de la siguiente manera:

Jse = _qGL(LP + Ln) (4.11)
Al realizar las sustituciones de los componentes de la ecuacion, el resultado de la
densidad de corriente para esta celda es:

Joc = —3.572 A/ cm?

122



Con estos valores se crea la curva |-V de la celda solar mostrada en la figura XXX,
en donde, se puede observar que se realizé un barrido simultaneo de la potencia, el cual
se obtiene con la ecuacion P =V para todos los valores obtenidos de voltajes y
corrientes en el rango de operaciéon. Ambas curvas se trazaron sobre la misma grafica
para obtener los valores de densidad de Pmax, Imax y el valor del Vmax del sistema.

pSi/Ge/pSi QW Solar cell unit
Jse=3.57 Afem? I-V curve & Power density
Pmax=1.56 W/cm?

4.00 1 BOE+00

250 Jmax=3.37 Afem?

Power
LIOEH0  density
(W/nr)

Jsc (A/m?)
B

8

Figura 4.11 Curva |-V de la celda unitaria propuesta que incluye la caracteristica de potencia
maxima, Imax y Vmax.

El factor de llenado se calculé con la formula para el Célculo de la razén entre la

potencia de maxima y la potencia de disefio.

__ Pmax
VOC]SC

FF (4.12)

Al hacer los Calculos obtenemos:

1.56

FF = (0.563)(3.57)

FF =0.776
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Para el Calculo de la eficiencia obtenida para la propuesta se utilizé la ecuacién
(3.11).

__ VocJScFF
nm= Pin

Esta ecuacion, calcula la eficiencia en una celda unitaria e incluye la Irradiancia
colas incidente, la cual esta referida hacia el estandar solar 1.5AM global, de 1000 W/m?.
Por lo que se propone un area de dispositivo del tamafio similar de referencia, es decir,

de 100 X 100 mm de superficie por lo que el Calculo de la eficiencia queda:

(0536)(3.57)(0.776) (125)
= 0.1(W /cm?)
n = 14.86

Lo que indica una eficiencia de 14.84 % de conversion fotonica a eléctrica bajo el

estandar AM1.5 global. Los resultados finales se muestran en la tabla 4.5.

Resumen de parametros CU Union N-Si/p-Si y Pozo cuantico de Ge
Simbolo Descripcion Valor | Unidad
J=e Densidad de corriente en corto circuito 3570 | A/em?
Voe Voftaje en circuito abierto 0.536 v
Jmax Densidad de corriente 2 maxima potencia | 3.370 | A/cm 2
Vimax Voltaje a maxima potencia 0.416 V
Pmax Densidad de Potencia maxima 1.560 | W/em“
FF Factor de Nlenado 0.776
n Eficiencia 14.86 %

Tablas 4.5: Resumen de resultados de caracterizacion de la celda unitaria propuesta en términos
de la densidad de energia que genera.
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Como en el caso de la CU sin pozo cuéntico estudiada en el capitulo tres, los dispositivo
convencional de celda unitaria mas comunmente utilizados tienen una dimension de
100um X 100um de area. Para poder dimensionar el ancho y el largo de la celda unitaria
(CU), deberemos considerar un valor maximo de corriente total en todo el sustrato, y
dividir el area entre el area deseada de la CU, a fin de obtener el valor de Jsc total
deseado al sumar todas las pequefias CU obtenidas en dicha area.

La ecuacion que se utiliza para calcular el valor de W (ancho) de la celda unitaria

en funcion de las corrientes que generan es:

0,
W = Xpmax (4.14)

L Jmax

Donde X% es el porcentaje de corriente maxima total del dispositivo comercial
deseado, el cual se debera de iterar al fin de alcanzar un valor menor que el area del
sustrato total. El valor propuesto de Imax para un dispositivo comercial para este caso
se propuso 250 mA (0.25 A).

Se propuso un valor de longitud L de fabricacion comercial de 100um.

Desde que la longitud L es 100 pym, se considera una fraccion de corriente de tal
forma que W sea igual o menor de 100 um (esto para cumplir con el area comercial de
100 X100 pm.

Al realizar la primera lIteracion con un valor del 30% por ejemplo de Imax
obtuvimos:

B (0.3)%(0.25 A)
~ (0.01 cm) (3.67 A/cm?)

= 2.04 cm = 20435um

El valor obtenido es mucho mayor que la longitud W efectiva total disponible
(20435um>10000um), por lo que fue necesario realizar mas iteraciones reduciendo el

porcentaje de utilizacién de la Imax requerida.
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Realizando una segunda iteraciéon con el 15% del valor efectivo de Imax se
obtiene:

_ (0.15)%(0.25 A)
~ (0.01 cm) (3.67 A/cm?)

=1.0217 cm = 10217um

Nuevamente (10217um>100um). Se realiza una tercera iteracion.

Realizando una tercera iteracion con el 10% del valor efectivo de Imax se obtiene;

_ (0.10)%(0.25 A)
~ (0.01 cm) (3.67 A/cm?)

=127 cm = 12700um

Nuevamente (12700um >100um). Se realiza una cuarta iteracion:

Realizando una cuarta iteracion con el 7% del valor efectivo de Imax se obtiene:

_ (0.07)%(0.25 A)
~(0.01 cm) (1.96 A/cm?)

=0.6811cm = 6811um

Continua siendo 12700um >100um por lo que realizamos una quinta iteracién con 1

% de la corriente Imax.

_ (0.01)%(0.25 4)
~ (0.01 cm) (3.67 A/cm?)

Continta siendo 681um >100um por lo que realizamos una sexta iteracién con

= 0.0681 cm = 681um

0.075% de la corriente Imax.

_ (0.0014)%(0.25 A)
~ (0.01 cm) (3.67 A/cm?)

= 0.009536 cm = 95um

95um <100um

Como el valor de W ya es menor que 100 um , esto indica que cada una de las

CU tendra las dimensiones de acuerdo con la forma comercial de fabricacién, y que la
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corriente maxima que podra generar sera la que resulta de la multiplicacion de la Jsc
(A/cm?) y el area formada por W y L (cm?), de tal forma que los Calculos quedan:
Area del dispositivo final:
A=W *L =100 X 95 = 9500 um? = 9.5X107°> cm? (4.15)

Corriente méxima (Imax) proporcionada por la CU:

Imax = A Jsc = 9.5X1075(cm?) « 3.57 (=) (4.16)

Imax = 0.000344 = 0.34mA
Se realizaron Célculos de los parametros eléctricos finales tales como:

La resistencia maxima (Rmax) de la CU:

Vmax _ 0.416 (V)
Imax ~ 0.00034 (4)

Rmax = =122 K0 (4.17)

La potencia maxima (PM) de la CU:

w

cm?

PmaxCU = Pmax * A = 1.56( ) * 9.5X107° (cm?)

Pmax

= 0.000148 A
cU
X = 0.148 mW (4.18)

Los valores obtenidos estan resumidos en la tabla 4.6
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L Largo del dispositivo comercial 100 jum
W Ancho del dispositivo comercial a5 jum
Imax Corriente maxima por CU 0.340 mA
Rmax Resistencia maxima de la CU 1.220 Ko
PM Potencia maxima por CU 0.148 W

Tablea 4.6: Resumen de resultados de caracterizacion de la celda unitaria de Si con pozo cuéntico

de Ge.

En la figura 4.12 se observa la descripcion fisica de la celda unitaria (no a escala)

gue contiene las capas que la conforman, asi como las dimensiones de cada una de

ellas, indicando el ancho y el largo total del dispositivo.

Figura 4.12: Propuesta final del sistema de materiales para fotodetector unitario de unién np con

inclusion de pozo cuantico en la region de deplecion del material absorbedor.
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En 1929, Pringsheim fue reconocido por demostrar que la energia vibracional térmica
podia ser removida por frecuencias de fluorescencia anti-stokes si el material era
excitado con fotones con energia menor que la media de la energia de fluorescencia.!

Esto es conocido como “enfriamiento Optico” por conversion ascendente de
luminiscencia. Sin embargo, resultados confirmados fueron establecidos hasta 1995
utilizando muestras dopadas de lIterbio (Yb) y Talio (Tl) dopadas. En 1997, Gauck
propuso la refrigeracion o6ptico fabricando dispositivos semiconductores con auto
enfriamiento donde el dispositivo semiconductor y el dispositivo enfriador podrian ser
crecidos en el mismo sustrato.™*’]
En los mecanismos de luminiscencia de conversién ascendente para semiconductores
burdos, los electrones de la banda de valencia realizan una transicion a la banda de
conduccion por la absorcion de fotones con energia hv provenientes de una luz incidente.
Los electrones de la banda de conduccion experimentan un intercambio de energia
debido a las colisiones inelasticas existentes en la red, absorbiendo vibraciones térmicas
en el material. Después de obtener esta energia, los electrones de la banda de
conduccion “caen” hacia la banda de valencia emitiendo una luz incoherente movida
hacia el azul en forma de foton con energia hvt la cual es generada a través de
recombinacion radiativa, retirando de esta forma el calor del material. Como resultado, el
material es enfriado por un haz incidente de luz [*?l. Este mecanismo de enfriamiento esta
explicado en forma esquematica en la figura 5.1. Las caracteristicas eléctricas de los
semiconductores permiten pensar que a través de ellos existe un gran namero de
procesos atdmicos que al presentarse incrementan su temperatura interior y el diferencial
de temperatura con respecto al medio que los rodea es mayor.

Los semiconductores obedecen a las estadisticas de Fermi — Dirac. Asi, la banda
de valencia de menor energia permanece llena incluso en el cero absoluto. Por lo tanto,
los semiconductores tienen el potencial de alcanzar temperaturas mas bajas que los

alcanzados por el muestras dopadas.
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Figura 5.1: Mecanismo del ciclo de enfriamiento con iluminacion en un semiconductor burdo

El mayor reto de los semiconductores para alcanzar temperaturas por debajo de
10 K es que, a estas temperaturas de la red, el componente fonén acustico domina y la
tasa de dispersion se hace comparable a la tasa de transicion radiativa de banda a
banda. Esto permite la transicion radioactiva de banda a banda antes de completar la
termalizacion de la red cristalina. Este problema puede ser mejorado de manera
significativa al emplear sistemas confinados cuanticamente, donde la relajacion de la
conservacion del vector de onda en la direccién confinada reduce la conductividad del
material en casi tres 6rdenes de magnitud. [*°!

Aunqgue estudios anteriores han mostrado resultados tedricos y experimentales de
las caracteristicas de enfriamiento para semiconductores °), la transicion de banda a
banda debido a la absorcion de fotones o la emision de fotones, en condiciones de
enfriamiento en sistemas de semiconductores confinados cuanticamente, que exhiben
efectos cuanticos en las dimensiones de varios hanémetros no han sido completamente
analizados en estudios tedricos convencionales.

Cuando un electrén estd confinado dentro de una estructura semiconductora
nanométrica de tamafio comparable a la longitud de onda de De Broglie del electron, su
propagacion esta limitada en una direccion, y el electron puede ser descrito por una onda
estacionaria. La energia electronica en la direccion de confinamiento no es continua, sino

gue, su espectro consiste en un conjunto de niveles de energia separados discretos.
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En la literatura, hetero estructuras de baja dimension de un pozo cuantico simple
o de multiples pozos cuanticos, donde los portadores son inyectados en la region activa
y son mecanicamente confinados en una dimension, han sido reportadas como
potenciales alternativas para evitar la tasa de dispersion de las componentes acusticas
del fondn, siendo comparables con la tasa de transicion radiativa Inter banda.!*?
Enfriamiento neto de alrededor de 40 K ha sido reportado nano bandas o nano cintas!*¢l.

Sin embargo, la comprension y disefio de estas estructuras de baja dimension
para enfriamiento de semiconductores requiere Célculos precisos en parametros
fundamentales como niveles de energia discretos dentro de los pozos (En y Ep), longitud
de onda efectiva de absorcion (Aer), posicion de los cuasi-fermi, coeficiente de absorcion
fotonica dependiente de la longitud de onda (a), fotoluminiscencia (PL), densidad de

potencia de enfriamiento (P) y el diferencial de temperatura (AT).

Cuando el flujo de fotones ha pasado a través de la superficie del material, la estimacion
de la generacion de los pares electron-hueco esta determinada por la tasa de
recombinacién no radiactiva (AN), la tasa de recombinacién radiactiva (BN2) y la tasa de
generacion Auger (CNz). Epstein Frmenciona que solo una fraccion de la luminiscencia
ne total puede ser emitida fuera del material, mientras que el remanente de luminiscencia
(1-ne) se queda atrapada y es reciclada.

El balance energético, la tasa de generacion electrén-hueco con la recombinacion

de fotones, puede ser escrita de la siguiente manera: !

dN _ a(w)I
dt  hv

— AN + BN? —CN3+ (1 —n,)BN? (5.1)

La ecuacion 5.1 describe el cambio en la densidad N de electrén-hueco como una
funcién del tiempo. El termino a(v) es el coeficiente de absorcion entre las bandas,
llamado “coeficiente de absorcion Inter banda”, y el ultimo término (1 —n,)BN?

representa el incremento de N a consecuencia de la reabsorcion de la luminiscencia.
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Bajo condiciones de estado estable (sin iluminacién) la tasa de generaciéon N es

cero y la se puede reescribir como:

a(v)I
hv

0=

— AN + n,BN? — CN?3 (5.2)

El término n,, el cual es la emision de luminiscencia se calcula utilizando la tasa

promedio de emision en todo el intervalo de longitudes de onda como:

_ [SwRW)
Me = "Jrmy (5.3)

en donde el termino S(v) es la probabilidad de emision de fotones con energia hv que es
dependiente de la geometria del material y R(v) es la densidad de fotoluminiscencia
espectral.!

La ecuacién 5.3, se pueden relacionar el coeficiente de absorcién a través de la
relacion de no equilibrio de van Roosbroeck-Shockley mejor conocida como relacion
KMS (Kubo-Martin-Schwinger) [*2)

R(vN) = 2% (v, N) (L=h) (5.4)

en donde R(vN) representa la densidad de fotoluminiscencia espectral del sélido, C es
la velocidad de la luz y n es el indice de refraccién del material y los términos Fv y Fc
son las distribuciones de Fermi en las bandas de valencia y conduccién respectivamente.

El andlisis de la ecuacion KMS vy los detalles de su proceso electronico dentro de
los semiconductores se explica en el capitulo 2.7

Utilizando los coeficientes de absorcidén obtenidos para todo el rango de longitudes
de onday las funciones de Fermi-Dirac a partir de las condiciones de energia calculadas,
se resuelve la funcion de densidad de fotoluminiscencia espectral R(vN) para diferentes

espesores (figura 5.2).
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PL intensity QW p-Si/Ge/P-Si

PL (cm-3)

Wave Length (nm) 600 0 QW Width (nm)

Figura 5.2: Densidad de fotoluminiscencia espectral (PL)

para el pozo cuantico p-si/Ge/p-Si

Niveles significativos de foto emision para anchos de pelicula menores a 8 nm son
generados (figura 5.1), esto hace sentido porque los niveles energéticos del pozo
cuantico se incrementan cuando el ancho del pozo se reduce .El pico maximo de
generacion de fotoluminiscencia se observa en longitudes de onda cercanas a 1900 nm,
al mismo tiempo, confirma la hipétesis de mayor emision cuando la pelicula de Ge tiene

un espesor de 5 nm (figura 5.3), propuesta que se reviso en capitulo 4.

PL intensity vs QWw p-Si/Ge/P-Si
T T

19
18210

QW Width (nm)

Figura 5.3: Emision de PL en la pelicula de 5 nm de Ge
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La potencia neta (Pnet) que es depositada en el semiconductor es la diferencia entre la
potencia absorbida por el impacto 6ptico (Pabs) y la luminiscencia de emision del (Ple)

gue esta expresada a través de la siguiente ecuacion:®!
Ppet = Paps — Pre = [[al + AP]] — [neBNzk‘le] (5.5)

El termino 4P se incluye en la ecuacion debido a las absorciones parasitas que se
presentan dentro del material por exceso de portadores entre otras, el termino k¥ es la
fotoluminiscencia que escapa del material en la media de la energia luminiscente.*?!

Realizando el Célculo de la potencia neta, considerando 4P=0, se obtiene datos

de longitud de onda por Potencia (figura 5.3).

Pnet vs Wave length for 5nm QWW
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Figura 5.3: Pico de PL espectral para en la pelicula de 5 nm de Ge

Si la diferencia entre la potencia de absorcién y la potencia de emision por

fotoluminiscencia es negativa, significa que existe una mayor tasa de liberacion de
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energia por emision (Pel). Debido a esto, podemos deducir que la refrigeracion éptico
comienza en los valores donde Pnet<0, aproximadamente a partir de los 1000 nm de

longitud de onda, donde se obtienen valores negativos de la potencia.

El cambio de temperatura observado esta definido como AT =Ts — Ty , donde Tsy
Tr son las temperaturas del dispositivo y de su entorno respectivamente. AT es una
expresion que relaciona la temperatura en estado estable alcanzada por el sistema
propuesto con la carga neta obtenida desde los alrededores a esa temperatura. Asi, la
ecuacién 5.5 puede ser relacionada con la carga térmica de la absorcién neta del material

a temperatura ambiente de la siguiente forma [*2I;

[a(v)I+AP]-[neBN?hif]

AT = — y
4Ay€erroBTR

(5.6)

En donde A, es el volumen neto del solido, €. emisividad efectiva, og es la
constante de Stefan- Boltzmann.

La figura 5.4 muestra el gradiente de temperatura AT obtenido considerando un
volumen de A, =10.1 cm®y una temperatura ambiente de T=300 °K, considerando una
emisividad efectiva de €. = 1.

Para 5 nm de ancho de pelicula, se observa la tendencia del gradiente de
temperatura para todo el rango de longitudes de onda analizado. Se aprecia que la tasa
de variacion de la temperatura se incrementa a partir de 1000 nm, manteniéndose casi
estable en longitudes menores a esta. Los valores de la variacién de temperatura se

encontraron entre 15 a 30 °K .
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Temperature gradient for 5nm QWW vs Wave Length (A)
3.50E+01
3.00E+01
2.50E+01
< 2.00E+01
=
5 1.50E+01

1.00E+01 —
3.00E+00

0.00E+00
RS S o Y
& & A AL H P P

h (nm)

Figura 5.4: Diferencial de temperatura (AT) del sistema propuesto para el rango de longitudes de
onda estudiadas.
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En esta tesis, el disefio del fotodetector celda unitaria se separé en dos partes,
primeramente se consider6 la unidbn np como una celda unitaria estandar, con
caracteristicas de conduccion eléctrica y 6ptica a partir de la union de dos materiales
iguales (homounion) vy posteriormente se consideré la inclusibn de una pelicula
nanométrica de Ge (pozo cuantico de Germanio) en la zona de deplecion del dispositivo
inicial, lo que aumentaria la eficiencia de la celda debido al confinamiento de cargas y al
aporte de ellas a la corriente de difusion, y al mismo tiempo generaria el efecto de
fotoluminiscencia y enfriamiento Optico en la celda , esto con el fin de analizar las
caracteristicas de enfriamiento optico del sistema como objetivo primario de este estudio
de tesis.

Al proponer la union np de Si, se definieron el material ventana y la capa activa a
través del criterio de la banda prohibida (band gap directo) menor y también las
dimensiones de la zona de deplecién en la capa activa, siendo el material tipo p el que
obtuvo las mejores propiedades de absorcidon éptica. Los Calculos iniciales del disefio
eléctrico mostraron dimensiones de zonas de deplecion cargadas hacia el material p, de
1 um y voltajes de contacto de alrededor de V0=0.65V, resultados obtenidos Unicamente
desde el punto de vista eléctrico de la unién np. Estos parametros se complementan
posteriormente con la parte Optica, donde se incluyeron ahora los efectos de la corriente
fotogenerada a partir de los procesos de absorcion del material propuesto, primero el
campo eléctrico generado E dentro del solido , seguido del Célculo de la disipacion de
dicho campo Q por el método de la multiplicacién del campo eléctrico y el campo
magnético como vector Poynting y finalmente el Célculo de la generaciéon de exitones G
, integrando la disipacién del campo a lo largo del espectro de longitudes de onda
estudiadas, obteniendo un valor total de  Gipn= 4.8X10%8 cm Bajo esta condicion, se
modifican las caracteristicas de la zona de deplecion en términos de su
dimensionamiento y los voltajes de contacto del sdlido, debido a que el material se
estimula opticamente., por lo que se realizaron los Calculos de las dimensiones y del
voltaje de contacto bajo condiciones de estimulacién optica. Para esto, se calculd la

solucién de las ecuaciones de continuidad y la ecuaciéon de Poisson simultdneamente
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dentro de un procedimiento iterativo conocido como Método Gummel y se obtuvieron las
nuevas densidades de carga finales combinadas (sin iluminacién y con iluminacién) , y
se obtuvo el nuevo valor de contacto en la union , siendo este de Vo= 0.7 V. Finalmente
se calcularon los parametros de desempefio del dispositivo bajo iluminacion se pudo
obtener una eficiencia eléctrica de 8.2% de eficiencia con una potencia maxima de
0.82W/m?2.

En la segunda parte de esta tesis, se incluy6 la pelicula nanométrica de Ge, y se
resolvié el pozo cuantico finito calculando la nueva longitud de onda efectiva que incluye
los primeros niveles energéticos, que se obtienen calculando la ecuacion de Schrodinger
en forma gréfica. Asi también, se definidé que el ancho de la pelicula ideal para obtener
un Vbp mayor y un diferencial menor de este con respecto a la discontinuidad en la banda
de conduccion era de 5 nm. Usando ahora el coeficiente de absorcidén en términos de la
seleccién parcial de momento, se pudo probar que gracias al aporte de cargas por
confinamiento de cargas y su correspondiente foto generacién de exitones que fue de
GLqw=3.38X10%® cm en el pozo cuantico, el valor total de exitones obtenido por el
sistema, que es la suma a la obtenida en forma de union np simple mas la obtenida por
el pozo, genera un valor total de generacion de exitones de GLiota= 7.46X1028 cm™ . En
el andlisis paramétrico, utilizando este nuevo valor de exitones, se obtuvieron valores de
14.84% de eficiencia en términos de conversion eléctrica de la celda con el pozo
cuantico.

Finalmente, se resolvio la ecuacién de Van Roosveck-Shotkey, para obtener el
nivel de fotoluminiscencia del sistema, que es dependiente de la longitud de onda y del
coeficiente de absorcion y las probabilidades de estados disponibles a través de las
distribuciones de Fermi. Los resultados mostraron que en para longitudes de onda de
alrededor de 1200 nm, se puede encontrar la concentracion mayor de fotoluminiscencia,
la cual se asocia posteriormente a la potencia neta calculada.

La potencia neta negativa nos muestra que existe un proceso de disipacion de
calor que depende directamente de la capacidad de absorcion fotonica del material, y de
la conversion de esta en fotoluminiscencia.

También podemos observar, mediante la ecuacion paramétrica del diferencial de

temperatura, que la inclusiéon de la potencia neta en el Calculo de dicho diferencial nos
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arroja valores de alrededor de 30°K en el barrido maximo de longitudes de onda. Lo cual
confirma que es posible explorar materiales que participen en el confinamiento de cargas
dentro de la zona de deplecion, y esto propicia la potencial absorcion en corrimiento de
longitudes de onda y la fotoluminiscencia a apropiada para obtener disipacion de calor
por medios de impacto Optico sobre el dispositivo.

En el trabajo futuro, se estudiaran las ecuaciones descriptivas de la eficiencia
electronica de las fotoceldas solares, con el fin de acoplar dichas funciones con los
resultados obtenidos en relacion con la disipacion de calor (AT). La idea final sera trabajar
utilizando este disefio de unién np con pozo cuantico, que sea capaz de probar que la
fotoluminiscencia tiene un impacto en la pendiente de degradacion de eficiencia,
modificando la tasa actual de cambio (ver figura 1.2) en forma significativa, es decir,
mejorando la capacidad del sélido propuesto en términos de calidad de energia a largo
plazo, mejorando asi su capacidad de foto-generacion a través del tiempo con una menor

degradacion de su eficiencia electronica.
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n-Sl| P-Si

A n k n k

350 5.100000]| 3.013668| 5.202000 | 3.013668
360 6.000000| 2.582877| 6.120000 | 2.582877
370 6.700000| 2.213666| 6.834000| 2.169393
380 5.441485| 1.897232| 5.550315| 1.859288
390 5.375909| 1.626031| 5.483427| 1.59351
400 5.311122( 1.393597|5.417344| 1.365725
410 5.247116| 1.194388| 5.352058 | 1.170501
420 5.183882| 1.023656| 5.287559| 1.003183
430 5.121409]| 0.877329| 5.223837| 0.859782
440 5.05969( 0.751918( 5.160884 | 0.73688
450 4.998714| 0.644435| 5.098688 | 0.631546
460 4.938473| 0.552316| 5.037243| 0.541269
470 4.878958| 0.473364| 4.976537 | 0.463897
480 4.820161| 0.405699| 4.916564 | 0.397585
490 4.762071| 0.347706| 4.857313 | 0.340752
500 4.704682| 0.298003| 4.798776| 0.292043
510 4.647985| 0.255405| 4.740945 | 0.250297
520 4.591971| 0.218896| 4.683810| 0.214518
530 4.536632| 0.187606| 4.627364 | 0.183853
540 4.48196| 0.160788| 4.571599 | 0.157572
550 4.427946| 0.137804| 4.516505 | 0.135048
560 4.374584| 0.118106| 4.462075| 0.115744
570 4.321864| 0.101223| 4.408302 | 0.099199
580 4.26978| 0.086754| 4.355176 | 0.085019
590 4.218324| 0.074353| 4.302691 | 0.072866
600 4.167488| 0.063724| 4.250838| 0.06245
610 4.117264| 0.054615| 4.199610| 0.053523
620 4.067646| 0.046808| 4.148999 | 0.045872
630 4.018626| 0.040117| 4.098998 | 0.039315
640 3.970196| 0.034383| 4.049600 | 0.033695
650 3.92235( 0.029468( 4.000797 | 0.028878
660 3.875081| 0.025255( 3.952583 | 0.02475
670 3.828381| 0.021645]| 3.904949 | 0.021212
680 3.782244] 0.018551| 3.857889| 0.01818
690 3.736664| 0.015899]| 3.811397 | 0.015581
700 3.691632| 0.013627]| 3.765465 | 0.013354
710 3.647143| 0.011679| 3.720086 | 0.011445
720 3.60319( 0.010009( 3.675254 | 0.009809
730 3.559767| 0.008579]| 3.630963 | 0.008407
740 3.516868| 0.007352| 3.587205 | 0.007205
750 3.474485| 0.006301]| 3.543975| 0.006175
760 3.432613| 0.005401| 3.501265| 0.005293
770 3.391245| 0.004629]| 3.459070| 0.004536
780 3.350377| 0.003967]| 3.417384 | 0.003888
790 3.31 0.0034| 3.376200 | 0.003332
800 3.270111| 0.002914| 3.335513 | 0.002856
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Cuando una union semiconductora np es estimulada por medio de un campo optico, las
concentraciones de portadores iniciales (en equilibrio) en ambas regiones ny p de la
union cambian, debido al aporte de cargas que se obtienen por la generacion de exitones
dentro del sistema por la absorcién de fotones. Debido a ello, el voltaje de la unién varia
por el hecho que este depende de la densidad de cargas. Ya estimulada la union, es
necesario entonces recalcular el valor del voltaje de contacto en la union y las nuevas
densidades de carga utilizando un método iterativo conocido como método Gummel. En
condiciones de equilibrio (no polarizacion o estimulacion fotdnica) solo la solucion de la
ecuaciéon de Poisson es necesaria, ya que el nivel de equilibrio de Fermi es constante y
coincide con ambos niveles cuasi-fermi.

El método de Gummel resuelve el conjunto de ecuaciones acopladas para los
semiconductores junto con el ecuacion de Poisson a través de un procedimiento de
desacoplamiento de ecuaciones. Si elegimos la formulacion de nivel cuasi-Fermi,
resolvemos primero una ecuacion de Poisson no lineal. El potencial obtenido de esta
solucion es sustituido en las ecuaciones de continuidad, que ahora son lineales y se
resuelven directamente para concluir el paso de iteracion El resultado en términos de
niveles de casi Fermi se sustituye de nuevo en Poisson.

La ecuacion y el proceso se repiten hasta alcanzar la convergencia. Para
comprobar si hay convergencia, se pueden calcular los residuos obtenidos colocando
todos los términos de la izquierda de las ecuaciones y sustituyendo las variables con los
valores de iteracion. Para la exacta solucion de los residuos deben ser cero. [*°l

Sin embargo, se concluye un nivel de convergencia cuando los residuos son mas
pequefios que una tolerancia establecida.

La tasa de convergencia del método Gummel es méas rapida cuando hay poco
Acoplamiento entre las diferentes ecuaciones. El costo computacional de una iteracion
de Gummel es una solucién matricial para cada tipo de portador mas una solucion
iterativa para la linealizacién de Poisson ecuacion.

El algoritmo iterativo de Gummel se representa en forma gréafica de la siguiente

manera.:
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Figura A2.1: Algoritmo iterativo de Gummel
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Tabla A.3 completa de parametros eléctricos
Primeros dos Niveles de Energia del Pozo Quasifermis 2 Concentracion | V poisson | Zona de deplecion
. . Desnsidades de carga (cm ™) ., 3 W(nm) | (V) |0.276
P_Si-Ge-P_Si (V) {eV) Intrinseca fem ™) v) {em)

B | Em | f | B f| g | n(x) plx) ni’ Vo | xp | xn W | VBp | oei
10 01247 | 0.0000 | 0.1180 | 0.0000 || 0.1227 [ 01327 3.58E+17 6.26E416 224E434 07157 | 127605 | 222606 | 14335 | 01947 | o081
20 00626 | 02475 | 0.0578 | 0.1840 || D.0626 | 0.0881 4.25E+17 9.79E+16 416E434 07346 | 1.01E-05 | 2086-06 | 12224 | 01758 | o100
30 00368 | 0.1528 | 0.0425 | 0.1599 || 0.0368 | 0.0695 2.81E417 9.74E+16 2736434 07209 | 9.40E-06 | 327606 | 12567 | 01896 | 0.086
40 00242 | 0.1005 | 0.0287 | 0.1156 || D.0242 | 0.0458 2 00E+17 7.69E+16 154434 07059 | 103605 | 3966-06 | 14268 | 02045 | 0072
50 00173 | 0.0724 | 0.0216 | 0.0860 || 0.0173 | 0.0732 1.78E+17 6.19E+16 06973 | 116E-05 | 404E-06 | 15632 | 02616
60 00108 | 00530 | 00149 | 00652 || 0108 | 0.0452 1356417 5.19E+16 7 D4E+33 06857 | 124605 | 474606 | 17099 | 02247 | o051
70 00405 | 00594 | 00118 | 00511 || D040S | 00511 9.84E+16 4 83E+16 4756433 06756 | 122605 | 597606 | 18140 | 02343 | 0041
30 0.0319 | 0.0543 | 0.0064 | 0.0410 || 0.0319 [ 0.0410 1.03E+17 453E+16 4 69E433 06752 | 128605 | 562606 | 18445 | 02352 | 0041
30 00262 | 0.0439 | 0.0342 | 00767 || 0.0262 | 0.0520 9.67E+16 4.76E+16 4.60E433 06747 | 122605 | 6.02E-06 | 18266 | 02357 | 0.040
100 00218 | 0.0512 | 0.0277 | 0.0651 || 0.0218 | 0.0426 1.28E+17 449EH16 5.74E433 06805 | 134E-05 | 472606 | 18145 | 023 | 0046
110 00144 | 0.0420 | 0.0547 | 0.0817 || 0.0144 [ 0.0577 L11E+17 4.04E416 4.49E433 06741 | 1.40E-05 | 509606 | 19118 [ 02363 [ 0.040
120 00361 | 00661 | 0.0185 | 0.0542 || 0.0361 [ 0.0542 1.15E+17 4.60E+16 5305433 06784 | 130605 | 5.196-06 | 18153 [ 02321 | 0044
130 00105 | 00565 | 0.0141 | 0.0401 || 0.0105 [ 0.0184 142E+17 3.96E+16 5.64E433 06800 | 1.486-05 | 412606 | 189.01 | 02305 | 0.046
140 0.0482 | 0.0585 [ 0.0347 | 0.3037 || D.0482 | 0.1423 8.70E+16 2.08E+17 181E434 07102 | 3.796-06 | 9.07E-06 | 12853 | 02002 | 0.076
150 00240 | 0.0430 [ 0.0000 | 0.0559 || 0.0240 | 0.0532 9.85E+16 5.85E+16 5.77E433 06806 | 1.07E-05 | 6.33E-06 | 169.96 | 02299 | 0.046
160 00539 | 0.1203 | 0.0095 | 0.0495 || 0.0539 [ 0.0495 1.80E+17 487E416 8795433 06915 | 135605 | 365606 | 17146 | 0219 | 0057
170 00350 | 00781 | 0.0043 | 0.0444 || 0.0350 [ 0.0444 1376417 4.88E+16 6.69E433 0684¢ | 120605 | 450606 | 17487 | 0226 | oos0
180 00274 | 00623 | 0.0219 | 0.0393 || 0.0274 [ 0.0379 1.23E417 355E416 4375433 0673¢ | 155605 | 446606 | 19336 [ 02371 | 0039
190 00436 | 0.0631 | 0.0165 | 0.0356 || 0.0436 [ 0.0356 9.93E+16 3.65E416 3635433 06686 | 147605 | 530606 | 20045 [ 02418 | D03
200 00099 | 0.05662| 0.0526 | 0.0754 || 0.0099 [ 0.0633 1.43E+17 3.76E+16 5395433 06788 | 153605 | 400E-06 | 19293 [ 02316 | D04
210 00052 | 0.01925| 0.0279 | 0.0461 || 0.0052 | 0.0304 9.18E+16 3.58E+16 3285433 06660 | 146605 | 570606 | 20342 | 02444 | o032
220 00137 |0.03128| 0.0640 | 0.0862 || 0.0137 | 0.0640 9.66E+16 382E416 3695433 06680 | 1.426-05 | 560E-06 | 19768 | 02414 | 0035
230 00442 | 00589 | 0.0386 | 00571 || 0.0442 [ 0.0571 9.27E+16 3.62E416 3365433 06665 | 1.456-05 | 568E-06 | 20234 | 02438 | o032
240 00374 |0.09317| 0.0126 | 00741 || 0.0374 [ 0.0638 1.60E+17 6.05E416 9 68E433 06940 | 116605 | 436E-06 | 15917 [ 02164 [ D0S0
250 0.0495 | 0.06645) 0.0074 | 0.0195 || 0.0495 [ 0.0195 9.57E+16 3.30E+16 3.16E433 06650 | 155605 | 536606 | 20883 | 02454 | 0031
260 0.0155 | 0.03553| 0.0143 | 0.0309 || 0.0155 [ 0.0268 1.00E+17 3.49E+16 3.49E433 06675 | 151605 | 527606 | 20385 | 02429 | 0033
270 0.0094 | 0.02873| 0.0256 | 0.0439 || 0.0094 [ 0.0319 9.90E+16 3.56E+16 3.52E433 06678 | 149605 | 535606 | 20251 | 02426 | 0033
280 00378 | 0.0548 | 0.0379 | 0.0723 || 0.0378 [ 0.0635 9.58E+16 437E416 419E433 06723 | 129605 | 591E-06 | 18835 | 02381 | 0038
290 00477 | 0.06533| 0.0508 | 0.0859 || 0.0477 [ 0.0656 9.66E+16 3.45E+16 3336433 06665 | 1.51E-05 | 540606 | 20536 | 02441 | 0032
300 00580 |0.10783| 0.0454 | 00797 || 00580 | 0.0715 1.49E417 4.38E416 6.52E433 06838 | 140605 | 411606 | 18119 [ 02267 | 0040
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Los principios de transicion de cargas de la banda de valencia a la de conduccion que
han sido reportados por investigadores previamente y que son base para los estudios
actuales. Lasher y Stern 4 calculan el coeficiente de absorcion estimulada del pozo
utilizando una longitud de onda fija mientras que W. Taylor analiza el coeficiente de
absorcidn utilizando un concepto de densidad espectral en el flujo de fotones incidente.
En ambos casos, tres diferentes criterios para la transicion de cargas de la banda de
valencia a la de conduccion son utilizados: Seleccion estricta de momento (K-selection),
sin seleccidbn de momento (no selection) y seleccion parcial de momento (partial k-
selection).

En el criterio de seleccion estricta de momento, la taza de transicion neta es una
suma de las transiciones de banda a banda evaluada para cada energia del foton
simplificadas asumiendo que el momento del electron es significativamente mayor que
el del foton (kn >> kphoton). De aqui que, el momento del fotén puede ser ignorado en
la transicibn de banda a banda. Se asume que la transicion de los electrones es
puramente vertical, donde el estado inicial y el final tienen el mismo momento, kn = kp
(figura A4.1). Algunas limitaciones de este criterio es el decrecimiento de a con el
incremento de la energia y el pequefo valor de a para valores de energia por encima del

valor de la banda prohibida efectiva.
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Figura A4.1: Diagrama de energia vs momento para el método de transiciéon de seleccion estricta
de momento.

Un criterio que considera mas estados disponibles para la transicion de electrones
es el criterio de no seleccion de momento. En este criterio, todos los estados separados
por la energia del fotén estan disponibles para la transicion (figura A4.2). Esto requiere
la integracién de las ecuaciones de las tazas de transicion, las cuales incrementan el
espectro de absorcion para la banda prohibida efectiva debido a la densidad de estados
disponibles. El espectro muestra un incremento continuo de a por encima de la banda
prohibida, lo que significa la existencia de demasiados estados disponibles para las

transiciones.
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Figura A4.2: Diagrama de energia vs momento para el método de
transicion de no seleccién de momento.

En el criterio de seleccion parcial de momento un rango de estados separados por
la energia del foton puede participar en la transicion para un rango de valores de
momentos (figura A4.3). Esto significa la inclusion de mecanismos de colision intra-banda
gue permiten la conservacion del momento para cada transiciéon. La colision intra-banda
creard un acotamiento en energia (colisiones inelasticas) y en momento (colisiones
elasticas). Una funcién de peso es introducida en las ecuaciones de las tazas de
transicion. Esta funcibn de peso selecciona el rango de transiciones con mas
probabilidad para cada energia de transicion. Idealmente, la implementacion del criterio
de seleccion parcial de momento es lo mas cercano a la realidad dado que este se
aproxima al criterio de seleccion estricta de momento para un rango infinitamente
delgado de transiciones disponibles, y se aproxima al criterio de sin seleccion de

momento para un rango infinitamente ancho de transiciones disponibles.
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Figura A4.3: Diagrama de energia vs momento para el
método de transicion de seleccién parcial de momento.
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De Broglie establecié que cualquier particula que lleva una determinada velocidad, se
comporta como una onda y relacioné la longitud de onda de esta y su momento lineal

(cantidad de movimiento) con la expresion:
h h

1=(2)=— (A5.1)

p mv
siendo h la constante de Planck, m la masay v la velocidad.
La energia cinética de un electrén en funcidon de su momento esta expresada por

la ecuacion:

E, =2 (A5.2)

T om

Y el momento de un fotdn se obtiene mediante la ecuacioén:

p=1= (A5.3)

Al combinar estas dos expresiones (A5.2 y A5.3) obtenemos la longitud de onda de De

Broglie:
h

A== (A5.4)

Esto significa, que el comportamiento de un electron puede ser estudiado a partir
de asociar su movimiento en un medio con una onda. Este movimiento ondulatorio se le
conoce como Longitud de Onde De Broglie.
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