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Necessidade da
busca por
energia limpa e
renovavel

e Fontes nao renovaveis se
utilizam de recursos naturais
esgotaveis e resultam em
problemas ambientais e
disputas envolvendo a extracao
e a comercializacao.

e Maior fonte de energia elétrica
no Brasil provém das
hidrelétricas, que apesar de
bastante eficazes, produzem
impactos ambientais
significativos.




Solucao em
Ceélulas Solares

As vantagens: Impacto
ambiental que, apesar de exigir
espaco vasto, nao ha
necessidade de modificar as
condicdes naturais e sociais.

A energia proveniente do sol é
constante e abundante, em
especial, no Brasil.

Os problemas: Eficiéncia de
absorcao solar e custo de
producao.
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1900 - Catastrofe do
Ultravioleta

Discretizacdao da energia =
= hv - Max Planck

1905 - Einstein com efeito
fotoelétrico

Louis de Broglie A=h/p

Regida pela equacao de
Schroedinger



Bandas
Enel"géticas e No atomo isolado, elétrons

podem ocupar niveis
energéticos especificos




Bandas
Energéticas

INCREASING
ENERGY

Quando dois atomos sao
aproximados a
degenerescéncia de troca
desaparece, resultando na
superposicao das funcdes de
onda

O desdobramento resulta em
diferentes niveis energéticos



Bandas
Energéticas

Num soélido, trilhdes de atomos
interagem entre si

Os niveis energéticos
individuais se desdobram em
estados muito proximos

Os estados permitidos sao
correspondentes as
subcamadas mais internas do
atomo.
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Semicondutores
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Semicondutores - Dopagem

Tipo p Tipon

Boro, Gdlio ... Fosforo, Arsénico ...




Semicondutores - Dopagem

Juncao p-n

aF 9P 5P AP 97
of 9P 5P AP 97
+ 4+ + 4+
+ 4+ + 4+
aF 9P ¢ ar 97
aF 9P ¢ ar 97

\/

Camada
de
Deplecao

N




Semicondutores - Dopagem

Tipo P C.D. Tipo N

BV




Ceélulas Solares

Semicondutor

Capazes de absorver radiagcao
eletromagnética (espectro
solar)

Modelo mais comum de juncao
p-n unica

Limite de Shockley Queisser
(30%)



Ceélulas Solares

de Banda Intermediaria

Semicondutor

Banda intermediaria
responsavel por aumentar a
absorcao

Eficiéncia tedrica de 60%

Podem ser utilizados atomos de
diferentes materiais ou
confinamento na regidao de
POCOS quanticos



Células Solares de banda Intermediaria

Tipo P

Tipo N

BV




Metodologia

e Objetivo de analisar e aumentar a gama de ferramentas necessaria para o
aprimoramento de células solares

e Fourier Grid Hamiltonian (FGH) e Discrete Variable Representation (DVR)
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Fourier Grid Hamiltonian (FGH)

e Nos permite colocar a equaca
das posicoes e do momento

[ ﬁT+V(£)£;+v<:z)}

o de Schroedinger numa representacao dual,

\{(xﬂfﬂx) = /dk(x’|T|k><k|:1:) + V(z)d(a' — x)}

{(w’IV(i')x) = V(2)d(z" - w)}*




Aproximacao de Massa Efetiva

Sao necessarias aproximacoes para a descricdo da interacao dos elétrons com
a estrutura - Aproximacao de banda parabdlica e de massa efetiva.

O problema de varios elétrons como um unico.

O potencial médio em regides especificas pode ser substituido por massas
efetivas

A relacao de dispersao é parabdlica proxima ao GAP
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Aproximacao de Massa Efetiva

GaAsAl

BC

GaAs

GaAsAl

BV



Discrete Variable Representation (DVR)

e Construido em uma grade que representa o Hamiltoniano

® Leva em consideracao a aproximacao da massa efetiva






Resultados - FGH

e Grade de 2000 pontos simétrica, potencial na forma de po¢o quantico

e Parametros ajustados para uma comparacao fiel a semicondutores de banda
intermediaria

Poco de potencial
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Figura 3 — Poco de Potencial



Resultados - FGH

Material utilizado para implementacdao numérica - Arseneto de Galio (GaAs)

Grade de tamanho 2000 pontos (AA), potencial de largura de 56 AA e
profundidade de 230 meV

Apos a construcao, o Hamiltoniano é diagonalizado resultando nas
autoenergias e autoestados do sistema

Funcdes de onda pares e impares se degeneram - periodicidade da
transformada de Fourier
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Resultados - FGH

e A taxa de absorcao é calculada pela Regra de Ouro de Fermi a partir da
equacao

a(iw) ~ Y (il — zlvs)|*6(hw — Ey — E;)
f

e Representa a taxa de absorcao em funcdo da energia para cada estado



Resultados - FGH
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Resultados - FGH

e Representacdao de uma juncao p-n (simulando um campo elétrico intrinseco)
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Resultados - FGH

Com Campo Elétrico

Estados Energéticos Absorcao
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Resultados - DVR

Material utilizado para implementacdo numérica - Arseneto de Galio (GaAs) e
Arseneto de Galio com Aluminio (GaAsAl)

Massa do GaAsAl =0,1334m0 e GaAs = 0,066m0

Funcdes de onda ndo ligadas sao barradas pelas fronteiras
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Resultados - DVR

Estados Energéticos Absorcéo
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Energia (meV)

Resultados - DVR

Com Campo Elétrico
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Comparacao entre os métodos

e Ambos sao eficientes no quesito tempo, principal diferenca € a consideracao

das massas.
Sem Campo Elétrico
10 Primeiras Energias DVR (meV) | 10 Primeiras Energias FGH (meV) | Diferenca (%)
60.639 69.212 12.387
225.736 221.193 2.012
230.074 230.590 0.224
230.343 230.682 0.147
230.667 232.359 0.728
231.385 232.699 0.577
231.852 235.306 1.468
233.007 235.991 1.265
233.630 239.429 2.422
235.273 240.509 .0




Comparacao entre os métodos

Com Campo Elétrico

10 Primeiras Energias DVR (meV) | 10 Primeiras Energias FGH (meV) | Diferenca (%)
60.612 69.174 12.378
198.700 197.840 0.433
199.847 200.142 0.147
201.742 203.900 1.059
204.349 208.945 2.199
207.608 214.753 3.327
211.401 219.391 3.642
215.516 224.209 3.877
219.660 231.543 5.132
223.521 240.177 6.935




Comparacao entre os métodos

e Energia necessaria para transicao depende do gap + energia de transicao a
partir do estado fundamental
e Comparacdao com o espectro eletromagnético 1600 meV - 3100meV

FGH DVR
Energias de transi¢ao (meV) Energias de transicao (meV)

Sem campo elétrico | Com campo elétrico Sem campo elétrico | Com campo elétrico
1727.963 1681.332 1754.195 1700.176
1746.756 1685.935 1762.871 1702.471
1746.940 1693.452 1763.408 1706.260
1750.294 1703.542 1764.056 1711.476
1750.974 1715.158 1765.433 1717.993




Conclusao

Energias coerentes dentre um método e outro
Situacado de interesse - Juncao p-n

Células solares de banda intermediaria podem aumentar a eficiéncia dos
dispositivos significantemente.
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