[T

-:))J;(/J‘ & ( Sy ) L/b’
v XIAE | $9302LI5I $EASR420%]
POLE DES ETUDES DOCTORALES

;@f"% WV el el 95059

DIy polall Cally

VIS DE SOUTENANCE D’UNE THESE
DE DOCTORAT

Le Doyen de la Faculté des Sciences a le plaisir d’informer le public qu’une soutenance de
these de Doctorat en
«Physique et Application»
aura lieu le 09/12/2023 a la Faculté des Sciences, Kénitra
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Sujet de thése :

Elaboration et caractérisation des couches minces de Bi2S3 pour des applications photovoltaiques : Etude

expérimentale, théorique (DFT) et simulation numérique SCAPS

Résumé:

Le sulfure de bismuth (Bi2S3) est un semi-conducteur prometteur pour les applications photovoltaiques. Nous avons étudié des films
nanostructurés de Bi2S3 non dopés et dopés au zinc sur des substrats de verre, en utilisant diverses méthodes tels que SILAR, la
pulvérisation chimique réactive et la pulvérisation ultrasons. L’étude de I'influence du nombre de cycles, de la température de croissance
et de la concentration de dopage en zinc sur les performances de Bi2S3. Ces films présentent une seule phase polycristalline avec une
structure orthorhombique. De plus, la taille des cristallites de ces films varie en fonction des parametres optimisés. Les films présentent
un coefficient d’absorption élevé (a>104 cm-1) dans la région visible et proche infrarouge, ce qui a permis de déterminer la variation du
gap optique en fonction des parametres de dépot optimisés. Des mesures électriques ont montré une augmentation de la conductivité
avec le dopage au zinc. Les propriétés structurales, électroniques et optiques de Bi2S3 ont été étudiées par la théorie fonctionnelle de la
densité (DFT) et la théorie de perturbation a plusieurs corps (MBPT) ; Les calculs GW confirment que le Bi2S3 est un semi-conducteur a
bande interdite directe. Enfin, des simulations numériques ont été effectuées pour améliorer I'efficacité des cellules solaires a pérovskite
inversées (FTO/Bi2S3 : Zn/CH3NH3Pb1-xEuxI3/PCBM/BCP/Ag) par SCAPS-1D, en optimisant les parameétres physiques des couches
minces Bi2S3 : Zn tels que I'effet de I'épaisseur, la variation de la largeur de la bande interdite, concentration des accepteurs NA, travail
de sortie de FTO et température de fonctionnement.

Mots clés : Sulfure de bismuth Bi2S3, SILAR, Spray pyrolyses, Spray ultrasonique, DFT, Cellules solaires a pérovskite inversées, SCAPS-1D.
Abstract:

Bismuth sulfide (Bi2S3) is a promising semiconductor for photovoltaic applications. We have studied undoped and zinc-doped
nanostructured Bi2S3 films onto glass substrates, using various methods such as Successive lonic Layer Adsorption and Reaction (SILAR),
spray pyrolysis, and ultrasonic spray pyrolysis. The study of the influence of the number of cycles, substrate temperature, and zinc
doping concentration on the performance of Bi2S3. These films exhibit a single polycrystalline phase with an orthorhombic structure.
Moreover, the crystallite size of these films varies depending on the optimized parameters. The films exhibit a high absorption
coefficient (a >104 cm-1) in the visible and near-infrared regions, which allowed determination of the variation of the optical band gap
depending on the optimized deposition parameters. Electrical measurements showed an increase in conductivity with zinc doping. The
structural, electronic, and optical properties of Bi2S3 have been studied using density functional theory (DFT) and many-body
perturbation theory (MBPT), GW calculations confirm that Bi2S3 is a direct bandgap semiconductor. Finally, numerical simulations were
performed to improve the efficiency of inverted perovskite solar cells (FTO/Bi2S3 : Zn/ CH3NH3Pb1-xEuxI3/PCBM/BCP/Ag) using SCAPS-
1D, optimizing the physical parameters of the thin Bi2S3: Zn layers such as the effect of thickness, variation of bandgap width, shallow
acceptor concentration NA of layer Bi2S3: 3at.% Zn , FTO work function, and operating temperature.

Keywords: Bismuth sulfide Bi2S3, SILAR, Spray pyrolysis, Spray ultrasonic, DFT, Inverted perovskite solar cells, SCAPS-1D.
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