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La performance de los dispositivos electronicos de materiales amorfos es altamente dependiente de la densidad de
estados presente dentro de la banda prohibida (gap) que contiene una distribucion continua compuesta de dos
colas exponencialmente decrecientes y estados profundos. La carga atrapada en los estados localizados y la
recombinacion de los pares electron-huecos a través de estos estados se describe usualmente con el formalismo de
Schockley-Read-Hall (SRH). Las ecuaciones de SRH pueden simplificarse considerablemente con la
aproximacion propuesta por Simmon-Taylor, en particular con la aproximacion de dichos autores conocida como
“0K”. Si bien la validez de estas aproximaciones ha sido discutida en la literatura para materiales
semiconductores, segin nuestro conocimiento no se ha realizado un estudio sistematico que contemple la
inclusion de dichos algoritmos en un cddigo numérico de dispositivos donde se puedan comparar los resultados
de hacerlas o no. En este trabajo se implementaron las aproximaciones de Simmon-Taylor en nuestro codigo D-
AMPS y se cotejaron las curvas corriente tension y respuesta espectral obtenidas con y sin dicha aproximacion
para distintos escenarios y para una amplia gama de posibles parametros eléctricos. Nuestros resultados indican
que la aproximacion de Simmon-Taylor es aceptable para tensiones directas mientras que la de OK presenta
algunos problemas.
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The performance of amorphous materials based electronic device is highly dependent on the density of states
present in the band gap. This density of states contains two exponentially decreasing tails and deep states. Charge
trapping in localized gap states and recombination of electron-hole pair through these states are usually described
by the Schockley-Read-Hall (SRH) formalism. The equations derived in the SRH statistics can be simplified by
Simmon-Taylor’s approach, especially using so called “OK” approximation. Although the validity of these
approaches were discussed in the literature on semiconductor materials, there is no a systematical study where
these algorithms were included in a device oriented numerical code in order to compare the differences
introduced by the approximations. In this paper, the approaches of Simmon-Taylor were implemented in our code
D-AMPS and the current-voltage and spectral responses curves were obtained with and without these
approximations under different sceneries and other electric parameters. Our results indicate that the Simmon-
Taylor approach is acceptable when the device is forward biased, while the 0K approach presents some problems.
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Los materiales amorfos se caracterizan por la falta
de orden de largo alcance que presenta su estructura
atomica. Estos materiales tienen propiedades intrinsecas
diferentes a la de los cristalinos y no pueden aplicarse
las herramientas teoricas de la fisica de los solidos que
suponen cierta simetria en la distribucion de los atomos.

La performance de muchos dispositivos electronicos
construidos a partir de materiales semiconductores
amorfos depende fuertemente de la densidad de estados
en el gap. Por esta razon existen numerosos trabajos
dedicados a la busqueda de modelos tedricos que
describan  fielmente el comportamiento y las
caracteristicas propias de este tipo de materiales.

Shockley-Read-Hall (SRH) formularon en el afio
1952 una estadistica que describe el proceso de
atrapamiento de cargas y de recombinacion utilizando
estados o trampas que permiten albergar hasta un
portador'. En el afio 1971 Simmon-Taylor presentaron
una aproximacion (AST) al modelo de SRH que
simplifica significativamente las ecuaciones de este
modelo®.

En este trabajo se estudia la validez de la idea
propuesta por Simmon-Taylor comparando los
resultados que arroja un codigo numérico que modela
dispositivos electronicos cuando la estadistica de SRH
se reemplaza por los algoritmos que describen las
aproximaciones. De esta manera se puede realizar un
estudio sistematico comparando los resultados de
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aplicar o no dichas aproximaciones en distintos
escenarios propuestos. Seglin nuestros conocimientos la
validez de la AST nunca fue testeada directamente en
dispositivos electronicos que pueden operar en
condiciones muy diversas.

Modelo de Shockley-Read-Hall (SRH)

La derivacion original de SRH se realizd para
semiconductores ordenados donde en los estados dentro
del gap son discretos. El modelo de SRH considera la
presencia de cuatro procesos basicos entre las trampas y
las bandas de estados extendidos: (1) captura de un
electron desde la banda de conduccion, (2) emision de
un electron hacia la banda de conduccion, (3) captura de
un hueco desde de la banda de valencia, (4) emision de
hueco hacia la banda de valencia.
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Figura 1: Esquema ilustrativo de los procesos basicos que
intervienen en el modelo de SRH.

c

Aplicando el principio de balance detallado en el
equilibrio termodindmico y asumiendo que el
semiconductor alcanza un estado estacionario los
autores obtienen la siguiente expresion para la funcion
de ocupacién de electrones para una trampa dentreo del
gap de energia E,':

nv,o,+e,

/()= M
nv,o,+pv,o,+e, te,
donde E, es el nivel de energia de la trampa, n y p son la
concentracion de portadores libres, v, es la velocidad
térmica, o, y o0, la seccion eficaz de captura de
electrones y huecos, y e, y e, los coeficientes de emision
de electrones y huecos respectivamente. Esta ecuacion,
al igual que en las demas ecuaciones del presente
trabajo, se expresa en términos generales sin especificar
el estado de carga de las secciones eficaces de captura ni
la de los coeficientes de emision que corresponden
segun sea una trampa donora o una trampa aceptora.

A partir de la funcion definida en (1) se puede
calcular la concentracion de huecos atrapados p(E,x) en
las trampas donoras y de electrones atrapados n,(E,x) en
las trampas aceptoras y la correspondiente velocidad de
recombinacion R(E,x) donde x es la coordenada
espacial. En semiconductores desordenados integrando
sobre todos los estados presentes en el gap se obtienen
las concentraciones de cargas atrapadas p,(x) n(x) y la
velocidad de recombinacion R(x).

Aproximacién de Simmon-Taylor (AST)

Simmon y Taylor definen el nivel £, que
corresponde a la energia en la cual el coeficiente de
emision de electrones y el de huecos resultan iguales®.
Como los coeficientes de emision aumentan

exponencialmente con la energia de la trampa (el de
electrones hacia la banda de conduccion y el de huecos
hacia la banda de valencia) es razonable suponer que
por encima (debajo) de ese nivel se desprecie el
coeficiente de emision de huecos (electrones).
Aplicando la AST, la ecuacion (1) puede expresarse en
funcion de la funcién de ocupacion de Fermi-Dirac en
equilibrio como®:

donde Ej, es el cuasi nivel de Fermi para electrones
atrapados, que se define como el nivel de energia en el
cual un electron atrapado en una trampa tiene la misma
probabilidad de ser emitido a la capa de conduccion que
de recombinarse’.

Analogamente, se puede expresar la funcion de
ocupacion de huecos como:

donde Ej, es el cuasi nivel de Fermi para huecos
atrapados, que se define en forma equivalente a Ej,.

Una de las principales caracteristicas de esta
aproximacion es que la funcion de ocupaciéon es una
funcion del tipo escalén con dos transiciones suaves
alrededor de los niveles Ej, y Ej entre los cuales
alcanza el valor (ng,)/(no,+po,) para trampas donoras.
Para energias inferiores a Ej, adquiere el valor “1” y
para energias superiores a Ejg, adquiere el valor “0”.

En la aproximacién de Simmon-Taylor 0K
(ASTOK) esta transicion suave cerca de los cuasi
niveles de Fermi para cargas atrapadas, se reemplaza
por una transicion abrupta. De esta manera la funcién de
ocupacién queda como:

1 para E, <E,,
n no-l’
f (Er): —— _ para Efp/ <El <Eﬁu (4)
no,+po,
0 para E >E,,

II. MODELADO

Las simulaciones se realizaron con el coédigo D-
AMPS cuya descripcion puede hallarse en publicaciones
previas’. Las ecuaciones que evaluan las cargas
atrapadas y la recombinacion fueron convenientemente
modificadas y el usuario puede escoger entre los
formalismo SRH, AST y ASTOK simplemente
cambiando un parametro. El dispositivo basico que se
model6 con los tres formalismos es una juntura p-i-n de
de silicio amorfo hidrogenado (a-Si:H) que encuentra
aplicacion en celdas solares.

Los parametros eléctricos y opticos utilizados en las
diferentes capas resultaron de calibra el cddigo
mediante ajustes de curvas corriente tension (J-V) a
oscuras y bajo iluminacion AM1.5 y de informacion
experimental provista por el grupo a cargo de René van
Swaaij de Delft University, en Holanda, donde se
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crecieron y caracterizaron las muestras. Los resultados
de los ajustes se muestran en las Figura 2 y 3.
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Figura 2: Ajuste de la curva J-V a oscuras.

J-V con luz
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Figura 3: Ajuste de la curva J-V con luz.

Los espesores de las capas dopadas e intrinsecas se
pueden encontrar en la Tabla 1. La densidad de estados
en el a-Si:H se modela con dos colas exponencialmente
decrecientes desde los bordes de banda hacia el medio
del gap y se asume una densidad uniforme de estados
profundos. Todas las trampas son simples, es decir,
pueden contener un solo electron, y pueden ser donoras
o aceptoras. Los estados profundos se representan con
gaussianas: tres con estados donores y tres con estados
aceptores separadas entre si por una energia de
correlacion, U, de 0,2 eV.

Los principales parametros de entrada utilizados se
listan en la Tabla 1. La nomenclatura utilizada en esta
tabla es la siguiente: W es el ancho de la capa, Gp el
gap, N. y N, son las densidades efectivas de estados en
la banda de conduccion y de valencia respectivamente,
oy 'y op las movilidades de electrones y huecos, Ep vy E
las pendientes de la cola donora y de la aceptora, tyy tp
las secciones eficaces de electrones y huecos en los
estados de las colas; los signos +, - y 0 indican la carga
de los estados; D, D’ y D" son las densidades de
estados dentro de las tres Gaussianas, Ep’, Ep’ y Ep' las
posiciones de los picos de las Gaussianas, op las
desviaciones estandar; oy y op son las secciones eficaces
de electrones y huecos de las Gaussianas.

TABLA 1: PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA DEL

MODELO.

Parametro | P(a-SiC) | I (a-Si) | N(a-Si)
W (nm) 10 600 20
Gp (eV) 2 1,72 1,72

Ne Nv (em™) | 2.10° | 2,5.10° | 2.10%
py (cm?V7's) | 10 30 30
pp (cm’V7isy| 04 3 5
Ep (meV) 80 45 45
E, (meV) 45 25 30
ty tp (cm?) | 1.107° | 1.10° | 1.10°

ta tp (cm®) | 1.107"7 | 1107 | 1.1077
D (cm™) 3.10"% | 2.10° |1,51.10"

D’ (cm™) 2.10" | 1.10 | 1,6.10°

D' (ecm™) [525.10"| 2.10" | 1,6.10"

Ep (eV) 0,7 0,55 0,6

Ep’ (eV) 1 0,85 0,9

Ep' (eV) 1,3 1,15 0,12

op (eV) 0,13 0,13 0,13
on op (cm®) | 1.10"° | 12.10™ | 5107
on’ op’ (em?) | 2.10"° | 1,2.10"° | 5.107°

III. METODOLOGIA

Se propusieron distintos escenarios modelados con
el codigo D-AMPS y para cada uno de ellos se
compararon los resultados arrojados por las AST y
ASTOK tomando como referencia el modelo de SRH.
En la Tabla 2 se resumen los casos mas significativos
estudiados.

TABLA 2: PARAMETROS DE LOS DISTINTO ESCENARIOS

Junt Gap T oN Op | on Op | Wi
eV) | ) | (em’) | (ecm?) | (nm)

1 |PIN (1,72 | 300 | 4x10™" | 4x10'® | 500
2 ININ (1,72 | 300 | 4x107" | 4x10® | 500
3 |PIP (1,72 | 300 | 4x107" | 4x107® | 500
4 [PIN [148 | 300 | 4x10" | 4x10™° | 3000
5 [PIN (1,72 | 250 | 4x10" | 4x107% | 500
6 |[PIN (1,72 | 400 | 4x10™" | 4x107'% | 500
7 |PIN [1,72 | 300 | 4x107'° | 4x107 | 500
8 |PIN [1,72 | 300 | 4x10™" | 4x107'® | 3000

donde Junt indica el tipo de juntura analizada y W; el
espesor de la capa intrinseca. Se resaltan los parametros
que se variaron en los distintos escenarios.

A continuacién se presentan los resultados mas
trascendentes.
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IV. RESULTADOS

Para los escenarios en los que se modificd la
temperatura, las curvas J-V con y sin luz para tensiones
directas muestran un comportamiento casi idéntico entre
los resultados predichos por el modelo de SRH y por la
AST.
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Figura 4: Curvas J-V a oscuras para los escenarios 5 y 6.
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Figura 5: Curvas J-V con luz para los escenarios 5 y 6.

Para la ASTOK, en cambio, se observan algunas
desviaciones, tomando como referencia el modelo de
SRH, cerca del punto de méxima potencia FF (fill
factor). Esta diferencia se debe a que esta aproximacion
subestima la recombinacion para tensiones cercanas a la
correspondiente al FF, como muestra la Figura 6.

Curiosamente para tensiones inversas y a oscuras, la
aproximacion AST sigue de muy cerca a la curva SRH a
pesar de que fue definida para evaluar la recombinacion
y el atrapamiento cuando un dispositivo es sometido a
tensiones directas. En cambio la aproximacion ASTOK
muestra desviaciones importantes.

En las figuras 7 y 8 se puede observar que, en
tensiones directas, las curvas predichas por el modelo de
SRH y por la AST tampoco presentan diferencias ante
la variacion del gap y del espesor de la capa intrinseca.
Al mismo tiempo, la ASTOK muestra algunas
desviaciones respecto de la estadistica de SRH en
tensiones directas altas a oscuras; como asi también,
cerca de la zona de méxima potencia y a tensiones
directas altas, bajo iluminacion.
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Figura 6: Velocidad de recombinacion para el escenario 5
bajo iluminacion AM1.5 y con tension directa de 0.6 V.
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Figura 7: Curvas J-V a oscuras para los escenarios 4y 8.
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Figura 8: Curvas J-V con luz para los escenarios 4y 8.

Para tensiones inversas, el comportamiento es
similar al de los escenarios 5y 6: la curva de la AST se
“despega” de la curva de SRH, pero sigue la misma

tendencia; mientras que la ASTOK presenta
desviaciones importantes.
Para los demds escenarios no se observaron

desviaciones significativas o el comportamientos de las
aproximaciones es semejantes a los aqui expuestos.

Las respuestas espectrales (SR) evaluadas con SRH
y con las aproximaciones resultaron muy similares.
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Sorprendentemente la aproximacion ASTOK nos
brinda buenos resultados en algunas de las condiciones
estudiadas, a pesar de que en todos los escenarios
presentados las pendientes de las colas (Ep y E,) son
mayores a 2KT, lo cual, a priori, sugiere incurrir en
errores considerables”.

V. CONCLUSIONES

En condiciones de oscuridad para tensiones inversas
observamos que la aproximaciéon de Simmon-Taylor
arroja diferencias en relacion al modelo de SRH, pero
reproduce la forma de la curva J-V, mientras que la de
0K muestra desviaciones considerables. Para tensiones
directas la primera aproximaciéon se ajusta casi
perfectamente al modelo tomado como referencia en los
distintos escenarios, incluso en tensiones bajas, donde
se considera podria mostrar diferencias mas marcadas®.
Esto indica que su utilizacion no introduciria errores
significativos en los calculos.

Bajo condiciones de iluminacion la aproximacion
Simmon-Taylor también se ajusta casi perfectamente al
modelo de SRH para todo el rango de tensiones,

mientras que la aproximacion OK muestra algunas
desviaciones en tensiones directas debido los errores en
la prediccion en la recombinacion.

En consecuencia, gracias a las simplificaciones
algebraicas introducidas por la aproximacion 0K, seria
razonable su inclusién en ocasiones en que, trabajando
con tensiones directas, no se necesite resultados tan
exactos y no se cuente con gran capacidad de calculo
para evaluar el rendimiento y la SR de celdas solares de
film delgado, cuando la densidad de estados se asume
uniforme dentro de las capas del dispositivo.
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