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El presente trabajo muestra un estudio de celdas solares de Ga-
AsP/InGaAs/GaAs que permite disefiar dispositivos con eleva-
dos rendimientos. Los niveles de energia de electrones y hue-
cos en los pozos cuanticos fueron computados considerando el
efecto de las tensiones y el campo eléctrico. Se demuestra que
los niveles de energia de los electrones descienden con la pre-
sencia de las tensiones. Se estudié el efecto de las tensiones
biaxiales (compresiva y expansiva) en la estructura de banda,
obteniéndose la relacion de dispersion E(k) para electrones y
huecos en la banda de conduccién y de valencia. Con el obje-
tivo de evaluar la eficiencia cuantica interna y la fotocorriente
se calculod el coeficiente de absorcién para pozos y barreras
teniendo en cuenta el efecto de las tensiones. Finalmente, una
relacion J-V es encontrada, que permite optimizar las celdas
solares de GaAsP/InGaAs/GaAs, observandose que elevadas efi-
ciencias pueden ser alcanzadas.

A design of de GaAsP/InGaAs/GaAs solar cell is presented that
allows to model high efficiency devices. The electric field
and stress, tensile and compressive, are considered in order
to compute the electron and hole dispersion relation E(k) in
conduction and valence band. Similarly, the optical transi-
tions in quantum well and barriers were evaluated to calculate
the quantum internal efficiency and the photocurrent. GaAsP/
InGaAs/GaAs solar cell is optimized to reach the maximum per-
formance by means of J-V relation. Our model was used to
determine the highest efficiencies for cells containing quantum
wells under varying degrees of strain. We show that cells with
highly strained quantum wells achieve high efficiencies.

Palabras claves. quantum well device, 85.35.Be; strains in solids, 62.20.-x, solar cells and arrays, 84.60.Jt.

INTRODUCCION

Las celdas solares de GaAs con multiples pozos cudnticos de
GaAsP/InGaAs y tensiones balanceadas es una nueva pro-
puesta para incrementar la eficiencia de conversion de las
convencionales celdas solares de mayores rendimientos1,2. La
incorporacién de pozos cuanticos en la region intrinseca de
una estructura p-i-n permite extender la absorcion de fotones
y ampliar la respuesta espectral. La fotocorriente se incrementa
cuando pozos cuanticos tensionados de InGaAs son agregados
en una celda p-i-n GaAs. Sin embargo, el desacople reticular
entre InGaAs y GaAs impide la incorporacion de varios po-
zos cudnticos al ocurrir la relajacién producto de las tensiones
compresivas, apareciendo defectos estructurales que provocan
el incremento de las corrientes de fugas y con ello la disminu-
cion de la eficiencia de conversion. Las tensiones compresivas
de los pozos cuanticos de InGaAs pueden ser compensadas
con las tensiones expansivas de las barreras de GaAsP y de esta
forma varios pozos cudnticos pueden incorporarse en la region
intrinseca.

La celda solar de GaAsP/InGaAs/GaAs (SBSC) con multiples
pozos cudnticos y tensiones balanceadas que es modelada, se

muestra esquematicamente en figura 1. En la region intrinse-
ca se insertan los pozos cudnticos. Para que las tensiones estén
compensadas, los espesores de las barreras y los pozos deben
escogerse de forma tal que exista un perfecto acoplamiento
entre la constante de la red del GaAs y la constante reticular
promedio que surja en la region intrinseca producto de la in-
sercion de las capas de GaAs, P e InxGalxAs. Asi, debe cum-
plirse:

Lyagaas, p, + Ly G
L,+L,

AGa4s = <a> = (1)
donde L y a GaAsP son el espesor y constante de la red para
la barrera, respectivamente y Lw y alnGaAs los valores corres-
pondientes a los pozos.

En el presente trabajo se presenta una optimizacion del rendi-
miento de una celda solar de GaAsP/InGaAs/GaAs con mul-
tiples pozos cudnticos y tensiones balanceadas a través de un
disefio de los espesores de las barreras y pozos en la region in-
trinseca. Para el calculo de la eficiencia, se extendera el modelo



Rimada-Herndndez3 para incluir en la relacion J-V los efectos
de las tensiones y el campo eléctrico en la absorcién de los fo-
tones en la region intrinseca.

MODELO

Relacion J-V. La densidad de corriente en funcion del voltaje
para una celda solar con multiples pozos cudnticos puede ser
determinada a través de la expresion|[3]:

JQWSC = Jr)(]+ rRﬂ){exp(i—;)_lJ

()
+(a Tir +r¢)|:exp(ﬂ)_]:|_‘]}w
’ 2kT

donde r,, r, . y 7 representan las razones de incremento de la
recombinacion radiativa, no radiativa y la recombinacion en
las intercaras debido a la presencia de los pozos cudnticos en
la zona intrinseca, o y f son parametros definidos por Ander-
son4. La fotocorriente JPH puede ser determinada a partir de
la integracién de la eficiencia cudntica interna QE(A) a partir
de la expresion:

Ton =4[ F(QE(A)d A 3)

donde F(A) es el numero de fotones por longitud de onda co-
rrespondientes al espectro AM1.5. La eficiencia cudntica inter-
na total de la celda puede ser determinada una vez conocidas
las contribuciones de cada zona mediante la expresion:

OE(A) = OF,(A)+ OF ,(A) + OF,() @

El aporte a la eficiencia cudntica de las zonas n y p son evalua-
das siguiendo el procedimiento cldsico reportado en referen-
cia5, en cambio para la zona intrinseca hay que tener presente
la contribucion de los pozos:

Figura 1. Esquema de una SBSC a ser disefiada. La CAR es una bica-
pa antirreflejante de MgF:SiN. La capa pasivadora de AlGaAs tiene un
espesor de 40 nm ; el emisor con  p = 1018 cm-3 posee un ancho

de 200 nm, la base con n = 1018 cm-3 y espesor de 500 nm. El nu-
mero de pozos y barreras es variable al igual que el ancho W.

OE,(2)=[1-R(A)] exp{—;ajz]}x

x[l - exp{—apxwp -o,X,, — a,.W}]

(5)

donde R(M) es la reflectividad en la CAR en funcién de la
longitud de onda, N es el nimero de pozos y W es el ancho

de la zona intrinseca. El factor exponencial representa la ate-
nuacion de la luz en las capas anteriores a la region intrinseca,
a(A) 'y z; : son el coeficiente de absorcion v el espesor de las
capas precedentes respectivamente, %n(A) Y Xupn s0n los co-
eficientes de absorcion y ancho de las zonas empobrecidas p, n
respectivamente y

w

aQW (Z) = zaen—hhm (ﬂ’) + Zae,,—lh,,, (Z) (6)

o, (AW =a, ()W, + o, (W)W, + 0, (A)LN

donde Zaen—hh,” (4) y Z“e,,-zhm (4) son los coeficientes de
absorcion debido a las transiciones de electrones-huecos pe-
sados y electrones-huecos ligeros respectivamente, (A es el
coeficiente de absorcion volumétrico del material de barrera,
() es el coeficiente de absorcién volumétrico del material
de pozo,apw(4) es el coeficiente de absorcion del pozo cuédn-
tico, WB,W es el espesor de la zona de barrera, pozo y L es el
" espesor cuantico de la heteroestructura” determinado segtin
la expresion reportada por Bastard6 . De esta forma mediante
las ec.2-6, es posible encontrar el punto de méxima potencia y
por ende la eficiencia de una SBSC optimizando su valor en
funcién de los anchos y profundidades de los pozos.

Efecto de las tensiones en la absorcion de fotones en la region
intrinseca. Las tensiones deforman la red cristalina de las capas
de GaAsP e InGaAs modificando sus anchos de banda prohi-
bida En el material de pozo, In Ga, As, las tensiones compre-
sivas producen el ensanchamiento de la banda prohibida con
el aumento de la concentracion de In. Contrariamente, el ma-
terial de barrera, GaAs, P, las tensiones expansivas producen
el estrechamiento de la banda prohibida con el aumento de la
concentracion de P.

Las tensiones estan relacionadas con el cambio relativo del pe-
riodo de la red, &

&=, 6)

Estos valores pueden ser diferentes en cada direccion, a es la
constante de red, i,j = x,y 0 z . En el caso de pozos cuanticos
tensionados crecidos en la direccion z con orientacion , se tie-
nen tensiones biaxiales con €, =€, #€.y £, =0,Vi#j.
Las dos componentes de las tensiones estan relacionadas por
las constantes eldsticas C , y C,, en la forma”:

Cpy
E,=-2 E 7
Cis ()
£ =¢ = asl — %
con “x T <L > donde a,y a, son las constantes de red

del cristal tensionado y sin tensionar, respectivamente. Las ten-
siones causan el siguiente cambio del borde de las bandas en el
punto T'*:

Ehh(E:O):E}?h:E\?_Pg_Qg ®)
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Elh(E=0)=E13,=E3_Pg+Qs )

donde Ej, y Ej, son los desplazamientos de los niveles de
energia de los huecos pesados y ligeros, respectivamente,
Ef marca el borde de la banda de valencia y

})8 :_av(gxx +8yy +gz:) (10)
_ & 11
0. ——E(gm+ew—2e__z) (11)
El borde de la banda de conduccion es dado por
E,(k=0)=E’= E3+Eg+ac(sm+eyy+gzz) (12)

donde Eg es el ancho de la banda prohibida y los factores a,
, a,son los potenciales de deformacion hidrostética, b es el
potencial de deformacién de ruptura.

Variando los valores del vector de onda ¥ se obtienen las
relaciones de dispersion para ambos materiales, InGaAs y
GaAsP, las cuales son mostradas en la figuras 2 . Obsérvese
de la figura 2(a) que para una concentracion de In, x = 0.2,
los valores del cambio relativo del periodo de la red son,
e.=e,=-0.014; e = 0.013, provocando un aumento de la
banda prohibida igual a 121 meV. En tanto para una con-
centracién de P, y = 0.3, figura 2(b), los valores del cambio
relativo del periodo de la red son exx= eyy= 0.019; ezz=
-0.010 y ahora la banda prohibida disminuye en 176 meV.
Cuando los valores de In y P se varian, las tensiones en las
capas de barrera y pozo se modifican provocando una va-
riacion en el umbral de absorcion en ambas peliculas.

Calculo de los niveles de energia en pozos cuanticos
tensionados en la banda de conduccion.

Para el célculo de los estados electronicos en un pozo cudn-
tico (QW) en la banda de conducciéon (BC) se asumen las
aproximaciones de funcién de onda envolvente y que la
banda no interacciona fuertemente con ninguna otra, asi se
considera parabdlica para todas las energias. Para un QW
en la BC crecido en la direccion , las energias y funciones
de onda de los electrones se obtienen de la solucion de la
ecuacion de Schrodinger

{_h—d—+ V(z)} v.(2)=Ey.(2)

2m dz? (13)
donde m es la masa efectiva de la banda de conduccion,
V(z) es el potencial correspondiente a la variacién en las
energias de los bordes de la banda prohibida entre los dis-
tintos materiales, en la que se tiene en cuenta el efecto de las
tensiones y E estd medida respecto al minimo de la BC.

Energia (eV)

0.15
ke (2)
a

~0.15 0
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a

Figura 2. Relacion de dispersién alrededor del centro de la primera
zona de Brillouin. HH(T) y HL(T) son las bandas de huecos pesados y
ligeros tensionadas, respectivamente. (a) In,,Ga,  As, e = -0.014; e

0.013. (b) GaAs,,P,,, e ,=0.019; e, =-0.010.

0.7° 0.37 “xx

Calculo de los niveles de energia en pozos cuanticos ten-
sionados en la banda de valencia.

Los niveles de energia de las bandas de huecos pesados hh y
huecos ligeros lh en los QW (kxy: 0) en la banda de valencia
(BV) se obtienen resolviendo el Hamiltoniano de Kohn-Lut-
tinger (4x4) con el efecto de las tensiones, H%; *

HZL=HKL+H8 (14)
H,, es el Hamiltoniano de Kohn-Luttinger y H* es el Hamil-
toniano de tensiones para un crecimiento epitaxial en la direc-
cion y viene dado por:
H, 0 0 0
0 H, 0 0
0 0 H, 0

0 0 0 H (15)

con
H), =a,(2e, +€.)-b(e, —€.) (16)
H), =a,(2¢, +e.)+b(e, —«ezz)—bzM (17)

A

SO

EnHiz se desprecian las interacciones de las bandas hh y lh
con la banda de conduccion y con la banda spin-érbita, pues
en los materiales con que se trata en este trabajo, la energia del
desdoblamiento spin-6rbita Aso es de més de 300 meV. Los
QW tratados en este trabajo se consideran pseudomorficos ya
que producto del confi-namiento y la deformacion se rompe la
degeneracion de las bandas hh y lh en k = 0, separandose en
energia y disminuyendo fuertemente su interaccion. Entonces
es posible en primera aproximacion considerar las bandas de
hh y Ih no degeneradas y desacopladas. Para determinar los
niveles de energia dentro del pozo para hh y lh se emplea la
ecuacion:



[ 1, —1E]¥ =0 (19)

donde W=(y, v, wi wy )T siendo ¥ ¥y ¥

las funciones de onda envolvente dependientes de la proyec-
cién del spin (arriba T, abajo | ) e I esla matriz unidad. Como
resultado de igualar los términos de la diagonal a cero, la ec.18
en la aproximacion de la masa efectiva se transforma en:

hz d2 € T
- (7 _27z)d_+V(Z)+Hhh —E, |y, (2)=0 (19)

2m, 2*
|: hz d2 T
— W +2y)—+V(2)+H; —E }// “(2)=0
2m, 1 2 i i | ¥ (20)

donde es el potencial de barrera o pozo segun la re-gion, m, es
la masa del electrén libre, 7 y %, son parametros de Konh-
Luttinger.

Efecto del campo eléctrico en los QW. Como resultado de
la impurificacion en las zonas n y p, los QW en la zona
intrinseca se encuentran bajo la accion de un campo eléc-
trico perpendicular al plano de crecimiento, teniendo lugar
el efecto Stark. Los QW en presencia de campo eléctrico se
inclinan provocando la disminucion en la energia del bor-
de de absorcion; los niveles de energia de los QW en la BC
descienden y mientras, en la BV ascienden. En un sistema
de multiples pozos cudnticos, el campo eléctrico inclina la
estructura de banda, lo cual provoca la desintonia de los
niveles de energia en los QW, alcanzandose la condicién de
pozos desacoplados con independencia de los valores de L,
y L, los cuales estan dados por la condicién del balance de
tensiones, ec. 1. Las correcciones a los niveles energéticos
se encuentran resolviendo la ecuacion de Scrodinger por
el método perturbativo. Se comprobd que en presencia de
los campos eléctricos utilizados, el desplazamiento de los
niveles fue mucho menor que la diferencia entre estos y los
niveles inmediatos sin perturbar.

1,0 F T T y T T T v T T T 3
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0,4} Regioén i i
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Figura 3. Eficiencia cudntica interna modelada versus longitud de onda
para una SBSC. Composicion de P, y = 0.06, composicion deIn,x=0.11,
N, =20, L =15nm. Se muestran las contribuciones de las regiones n, p

5 10 15 20
i % P
Figura 4. Eficiencia versus composicién de Iny P. El ancho del pozo
cuantico es L, = 15 nm, en tanto el espesor W fue va-riable para conte-
ner 20 pozos. La zona blanca se explica en el texto.

RESULTADOS Y DISCUSION

La eficiencia cuantica interna fue calculada siguiendo el proce-
dimiento descrito en 2.1. Los valores de las cons-tantes fueron
recabados de la literatura. En figura 3 se muestra QE(/), y el
aporte de las regiones n, p e i, observindose que se logran altos
valores, cercanos a la unidad, en una ancha region espectral.
También se resalta la extension del espectro para longitudes
de onda mayores al umbral de absorcién del GaAs (4 = 890
nm) como resultado de la absorcién de fotones en los pozos
cudnticos, lo que induce un incremento de la fotocorriente. La
QE(4) calculada es muy similar a un reporte experimentall en
este tipo de celdas, a pesar que existen diferencias en la CAR
utilizada y los espesores de las distintas capas.

Las curvas J vs V fueron computadas a través de la ec. 2 sin te-
ner en cuenta la recombinacion en las intercaras, ya que se su-
pone un perfecto acoplamiento entre el GaAs y las capas inser-
tadas en la region intrinseca. También, las tensiones y el campo
eléctrico que depende del ancho W, fueron considerados para
el calculo de la absorcion de fotones en la region intrinseca.
Los valores de las constantes utilizadas fueron extraidos de la
literatura. De las curvas volt-ampérica se determind el punto
de méaxima potencia y la eficiencia de conversion se computd
en funcion del ancho y profundidad de los pozos.

Inicialmente se investigé cual era la composicion de Iny P, es
decir, la profundidad de pozos, con que se alcanzan las maxi-
mas eficiencias. La figura 4 muestra los valores de eficiencia
calculada en funcién de la composicion de In y P para Lw = 15
nm y Nw = 20, de modo que el ancho W es variable para satis-
facer la condicion de balance de las tensiones. La zona de color
blanco en la figura indica los casos que no son de interés en el
rango de valores estudiados, ya que los niveles que aparecen,
el campo eléctrico los desplaza al continuo. Igualmente no se
consideran los casos en que la minima transicién energética es
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superior al umbral de absorcidn del GaAs. Obsérvese que para
composiciones de 3% de In y 8% de P se alcanzan eficiencias
tan elevadas como del 25%. La eficiencia en funcién del ancho
del pozo Lw y la composicion de In se muestra en la figura 5
para una concentracion de P, y = 0.08. Se escogié W ~ 14 m,
de manera que el nimero de pozos varia para que se cumpla la
condicion del balance de las tensiones. Siempre se comienza y
termina en una barrera. Altas eficiencias son alcanzadas en un
amplio rango de valores de In y Lw, obteniéndose el maximo
parax=0.02yL =17 nm.

CONCLUSIONES

Las SBSCs poseen una eficiencia de conversién elevada que
las hace muy atractivas para su utilizacion en aplicaciones es-
paciales. Se ha extendido el modelo de Rimada-Hernandez al
considerar los efectos de las tensiones y el campo eléctrico en
la absorcion de los fotones en la region intrinseca, permitiendo
optimizar el rendimiento de estas celdas. Se encontrd que las
maximas eficiencias se alcanzan entorno a los valores de com-
posicion de In, x = 0.02, B, y =0.08 y L =17 nm. El modelo
permite optimizar otros parametros, como el numero de po-
zos, ancho de la regién intrinseca, asi como los espesores de la

base y el emisor, que constituirdn trabajos futuros.
20

15

" 13 15 21 23 25

ch.,(nm)19
Figura 5. Eficiencia en funcion de la concentracion de Iny el ancho
del pozo cuéntico Lw. La composicién de P,y = 0.08, y ~ 1um La
zona blanca se explica en el texto.

[1] D.C. Johnson, I. Ballard, K.-W.J. Barnham, D.B. Bishnell, J.P. Connolly,
M.C. Lynch, TN.D. Tibbits, N.J. Ekins-Daukes, M. Mazzer, R. Airey, G.
Hill, .S. Roberts. Advances in Bragg stack quantum well solar cells. Sol.
Energ. Mat & Sol. Cell. 87, 169, 2005.

[2] J.G.J. Adams, W. Elder, P. Stavrinou, K.W.J. Barnham. Efficiency en-
hancement in strain-balanced quantum well solar cells via anisotropic
emission. 24th European Photovoltaic Solar Energy Conference, 21-25
September 2009, Hamburg, Germany.

[3] J. C. Rimada, L. Herndndez, J. P. Connolly, K. W. J. Barnham, “Con-
version efficiency enhancement of AlGaAs quantum well solar cells”. Mi-
croelectron. J. 38, 513, 2007.

[4] N.G. Anderson, “Ideal theory of quantum well solar cells’, J. Appl. Phys.
78 (3), 1850, 1995.

[5] Harold J. Hovel, semiconductors and semimetals, solar cells, volume
11, Academic Press, page 15-20, 1975.

[6] Bastard G, Wave mechanics applied to semiconductor he-teroestruc-
tures, Editions de Physique, page 240, 1986.

[7] Paul Harrison. Quantum wells, wires and dots. John Wiley & Sons, Ltd,
page 219-230, 2005.

[8] Joachim Piprek. Semiconductor Optoelectronic Devices. Academic
Press, page 27-30. 2003.

[9] Jasprit Singh. Electronic and Optoelectronic Properties of Semicon-
ductor Structures. Cambridge University Press, page 129-140, 2003.



