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Introduction générale 
 
 

               En 2018, la production d'énergie solaire a connu une croissance très rapide, et devrait 

encore s’accroitre durant les années à venir. Convertir l’énergie solaire en électricité est un 

moyen propre et durable pour résoudre les problèmes de crise énergétique et de réchauffement 

de la planète [1]. 

 Parmi les technologies photovoltaïques émergentes et prometteuses figurent les 

cellules solaires à base de matériaux de type Pérovskite hybrides. Capables de rivaliser avec la 

technologie silicium, ces cellules solaires fournissent une combinaison souhaitable de 

rendement élevé et de coûts de fabrication faibles. Présentant, des atouts majeurs tels qu’une 

absorption optique élevée et une grande longueur de diffusion des porteurs de charge.  

             Par conséquent, une meilleure compréhension de l’influence de la structure chimique 

du matériau sur le fonctionnement des dispositifs et leur dégradation demeure indispensable à 

l’identification de nouveaux composés qui permettront à termes de lever les verrous 

technologiques actuels. 
 

Le matériau pérovskite de référence de formule CH3NH3PbI3 a été le plus étudié 

durant les cinq dernières années; les travaux de recherche se sont concentrés sur les 

mécanismes de dégradation vis-à-vis de l’air, la température et la lumière ; Ainsi, que sur les 

différentes voies d’amélioration de la stabilité intrinsèque et extrinsèque de ces dispositifs. 
 

C’est dans ce cadre que s’inscrit ce travail de mémoire ayant pour but l’étude de la 

structure de la pérovskite CH3NH3PbI3, en utilisant une technique de traitement et de 

fabrication sous vide "la pulvérisation cathodique" de matériaux, qui est un domaine de 

recherche intensive en cours comme méthode rentable d’analyse, de traitement et de 

fabrication pour les applications optoélectroniques [2]. 
 

Le mémoire est structuré en trois chapitres, nous commençons dans le premier 

chapitre par une description plus au moins détaillée de la méthode de dépôt par pulvérisation 

cathodique, ainsi que la citation de ses avantages et inconvénients. 
 

Dans le deuxième chapitre, nous décrivons les matériaux pérovskites de référence de 

formule CH3NH3PbI3, appelés MAPI. 

 

 



 
 

 

Introduction générale 

 

2 
 
 
 

Dans le troisième chapitre, nous présentons le logiciel de simulation utilisé pour 

déterminer le rendement de pulvérisation d’une façon brève et succincte, ainsi que l’analyse et 

discussions des résultats obtenus.  

Et, nous terminons par une conclusion générale. 
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CHAPITRE : 1 
 
 

La pulvérisation cathodique 
 

 

1.1-Introduction 
 

Ces dernières années, la nécessité d'inventer de nouveaux matériaux pour les besoins 

de traitement de surface, du photovoltaïque, de la micro-électronique, et du stockage de 

l'information, a motivé le développement d'un grand nombre de techniques originales pour le 

dépôt des films minces. Parmi toutes ces innovations, les méthodes de dépôt assisté par 

plasma sont parmi les plus fécondes, telle que la technique de pulvérisation cathodique. Cette 

technique est l’une des méthodes les plus utilisée pour le dépôt de couches minces. Notre 

travail de mémoire se situe précisément dans cette perspective. Il vise à montrer qu'une bonne 

connaissance des paramètres régissant le processus de pulvérisation cathodique, permettent 

d'envisager une métallurgie fine des films minces, en particulier dans le domaine de la 

réalisation de films minces d'alliages. 
 

En effet, la pulvérisation cathodique d'alliages offre de nombreuses perspectives. 

D'une part elle permet d'étendre le domaine de composition des alliages au-delà des limites 

imposées par les règles de la thermodynamique à l'équilibre, grâce au désordre atomique 

introduit par le processus de pulvérisation [3]. D'autre part, elle procure une excellente 

adhésion du film sur son substrat et donne finalement accès à des transformations à 

température ambiante qui sont rendues possibles par l'originalité des transferts de charge et 

d'énergie au sein d'un plasma froid. 

 

1.2- La pulvérisation cathodique 
 

Les systèmes de pulvérisation cathodique bénéficient d'une très grande popularité en 

milieu industriel. Ils sont moins performants que le procédé CVD au niveau du nombre de 

couches traitées simultanément et de la vitesse de dépôt, mais incontestablement, ils sont plus 

simples à mettre en œuvre et ils permettent le dépôt de n'importe quel matériau solide à 

température ordinaire, surtout des matériaux difficiles à évaporer. Bien entendu, on ne peut 

pas pulvériser les solides organiques peu stables à cause de l'augmentation de la température.
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En pulvérisation cathodique nous distinguons la pulvérisation simple et la 

pulvérisation réactive [4-5]. Dans la pulvérisation simple l'atmosphère de la décharge est 

chimiquement neutre, c'est-à-dire que l'on produit un vide de 10-6 torr. On injecte ensuite le 

gaz d'argon pur pour créer le plasma. Dans le cas de la pulvérisation cathodique réactive 

l'atmosphère du plasma est réactive, c'est-à-dire que l'on introduit un certain pourcentage de 

gaz actif dans l'argon, par exemple de l'oxygène O2 ou de l'azote N2. Dans chacun de ces cas, 

la cible peut être constituée d'un élément simple ou bien d'un composé. Il existe différents 

types de systèmes de pulvérisation cathodique, suivant le mode de création du plasma ou la 

nature de la cible (conductrice ou isolante) : diode à courant continu, triode à courant continu, 

ou haute fréquence [6-7]. 

 

1.3- Processus 
 

La pulvérisation cathodique est un phénomène d'éjection des particules à partir de la 

surface d'un matériau, lorsque celui-ci est bombardé par un flux de particules énergétiques. 

Sur la figure 1.1, un schéma descriptif de la méthode est présenté [7]; 
 

Ces particules sont généralement les ions d'argon Ar+ du plasma, accélérés dans le 

champ électrique de la cible, portée à une tension négative par rapport à celle du plasma. Les 

particules pulvérisées sont en général électriquement neutres. Elles sont diffusées dans toute 

l'enceinte. Un certain nombre d'entre elles sont recueillies sur un support appelé substrat, 

placé en face de la cible, et sur lequel elles forment une couche mince.  

 

 

Figure 1.1: Schéma descriptif de la méthode de la pulvérisation cathodique  (en DC). 
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          Cette cible est fixée sur une électrode refroidie (la cathode) qu’on porte à une tension 

négative de 3 à 5 kV. Une deuxième électrode (l’anode) est disposée parallèlement à la cible, 

à une distance de quelques millimètres. Dans de nombreux cas l’anode sert de porte substrat, 

elle est généralement maintenue à la masse, ce qui facilite cette utilisation. Si la pression                                               

résiduelle dans l’enceinte est comprise entre 1 Pa et 102 Pa [7], le champ électrique créé entre 

les deux électrodes provoque l’ionisation du gaz résiduel. Cette ionisation apparaît sous forme 

d’un nuage luminescent (appelé aussi la décharge luminescente), localisé entre les deux 

électrodes. C’est ce phénomène que l’on observe dans les tubes fluorescents. Au même 

moment, un courant électrique s’établit entre les deux électrodes : le gaz résiduel est devenu 

conducteur, il contient alors : 
 
- des électrons, qui sont attirés par l’anode, 
 

-des ions positifs qui sont attirés par la cible (cathode) (voir figure 1.2). Si on place une pièce 

devant la cible, on observe que cette pièce se recouvre progressivement d’une couche du 

même matériau que celui de la plaque constituant la cible. Le dépôt est dû à la condensation 

d’atomes provenant de la cible, expulsés de celle-ci sous l’effet de l’impact. 

 

 

Figure 1.2 : Décharge luminescente  [1].
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        Donc le plasma, appelé aussi la décharge luminescente, est la base de la pulvérisation 

cathodique. Afin de bien comprendre la décharge luminescente, nous allons analyser les 

paramètres mis en jeu dans la pulvérisation cathodique diode car il s'agit de la méthode la plus 

simple mais aussi la plus ancienne pour créer une décharge luminescente. Les paramètres 

gouvernant le dépôt de couches minces par pulvérisation sont: 
 

- La pression de l'enceinte, 
 

- La composition du gaz, 
 

- La puissance appliquée  sur la cible, 
 

- La tension de polarisation du porte substrat, 
 

- La densité du courant, 
 

- La géométrie  de l'ensemble, 
 

- La présence ou non du champ magnétique. 
 

La caractéristique la plus intéressante du dépôt par pulvérisation est son universalité. 

Comme le matériau à déposer passe en phase vapeur à la suite d'un processus mécanique 

(transfert d'énergie de l'ion incident vers l'atome de surface au moment de collision), on peut 

déposer pratiquement tous les métaux inorganiques. La vitesse de dépôt dépend de nombreux 

facteurs comme la masse atomique du matériau cible ou celle des ions incident, ou bien 

encore de l'énergie de ces même ions. Ainsi, le taux de pulvérisation cathodique dépend de la 

masse des ions, de leur énergie, et, il est très sensible à l’angle d’incidence des ions de 

bombardement. Le processus de pulvérisation peut donc se quantifier en termes de rendement 

de pulvérisation. 

1.4- L'interaction entre les ions et la cible 
 

Le processus de pulvérisation se produit lorsqu’on expose la surface d’un matériau à 

un bombardement ionique. En effet lorsqu’un ion pénètre dans un solide avec une énergie de 

l’ordre d’un keV et plus, ion, extrait du plasma possédant une énergie très supérieure à 

l'énergie de cohésion Es, seuil de déplacement atomique dans le volume du solide, il provoque 

des déplacements atomiques. 
 

Lors de ces collisions, il cède son énergie aux atomes et aux électrons du solide 

(figure 1.3). Ces atomes mis en mouvement peuvent déplacer d’autres atomes et ainsi de suite, 

provoquent à leur tour une cascade de collisions en chaîne. Ainsi, l’ion déclenche des 

cascades de collisions atomiques dans le volume de la cible. Ces cascades de collisions 

provoquent l'éjection hors de la cible d'atomes initialement localisés dans les toutes premières 

couches atomiques de la surface de la cible. Ces atomes éjectés vont se déposer sur le substrat.
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     Les effets cinématiques de l'interaction provoquent un changement progressif de la 

topographie de la surface, par suite de l'érosion du matériau de la cible et des modifications de 

la structure et de la composition; ces dernières peuvent se produire sur une épaisseur de 

matière comprise entre quelques nanomètres et quelques dizaines de nanomètres. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figure 1.3: Pénétration des ions dans la cible [8]. 

 

1.4.1-Rendement de pulvérisation 
 

 

C’est  le  nombre  d’atomes éjectés par particule incidente.  Ce rendement va dépendre 

de : 
 

- de la nature de la cible (matériau,  état de surface) ; 
 

- de la nature des ions incidents  (gaz rares de masse plus ou moins  élevée, ou gaz réactif); 
 

- de l’énergie  des ions incidents; 
 
- de l’angle  d’incidence. 
 

Il ne dépend pas de la température de la cible, ni du fait que les particules incidentes 

soient ionisées ou non. Cette notion de rendement est extrêmement importante car elle permet 

de prévoir les vitesses de dépôt que l’on obtiendra pour un matériau cible donné. 
 

On définit le taux de pulvérisation  par : Y 
nombremoyend 'atomesémis 

(1.1) 
nombredion  sin cidents   

 

 

Si la cible contient plusieurs espèces atomiques, chaque espèce à son propre taux de 

pulvérisation noté : Yk et le taux total noté, Yt est la somme des taux de chacune d’elles : 

 

  
k

kt YY                (1.2) 
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1.4.2-L'énergie transférée 
 

Le mécanisme d'éjection des atomes est dû au transfert de la quantité de mouvement 

P (impulsion) des ions incidents aux atomes de la cible : 
 

 
                                          

vEmvP 2  (1.3) 
     

 

Avec,                                                  
2

2

1
mvE      

 

P : la quantité de mouvement  des ions incidents  aux atomes de la cible, 
 

m : la masse d’un ion incident, 
 

v : la vitesse d’un ion incident, 
 

E : énergie d’un ion incident. 
 

    Ce qui se passe à la surface de la cible dépend de l'énergie de l'ion incident Ei et de 

l'énergie de cohésion du solide Es. On peut identifier trois domaines d'énergie : premièrement 

quand l'énergie de l'ion incident Ei est inférieure à l'énergie seuil du solide Es, deuxièmement 

quand l'énergie de l'ion incident Ei est presque égale à l'énergie seuil du solide Es et enfin 

quand l'énergie de l'ion incident Ei est supérieure à l'énergie seuil du solide Es. 

 

1.4.2-1-L'énergie de l'ion incident Ei est inférieure à l'énergie seuil du solide  

Es 
 

Quand l'énergie d'ion incident Ei est inférieure à l'énergie seuil Es, l'énergie d'ion Ei 

n'est pas assez grande pour éjecter les atomes du solide. C'est un domaine où l'interaction 

entre l'ion et la cible conduit à des échanges électroniques par transitions résonantes et 

transitions Auger. Il n'y a pas d'éjection d'atomes hors de la cible et de ce point de vue ce 

régime n'est pas utilisé en pulvérisation cathodique. 

 

1.4.2-2-L'énergie d'ion Ei est presque égale à l'énergie seuil du solide Es 
 

Quand l'énergie de l'ion Ei est presque égale à l'énergie seuil du solide Es, cette 

énergie est juste assez grande pour provoquer l'activité d'une cascade de collision. On peut 

considérer deux types de déplacements atomiques : 
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1.4.2-2-a) Déplacement en surface 

 
Nous étudions ici le déplacement d'un atome de la surface et son éjection directe dans 

le vide. Dans ce cas, l'énergie d'ion Ei doit être supérieure à une énergie El qui est l'énergie de 

liaison d'un atome à la surface de la cible, El est de l'ordre de 5 à 10 eV ordre de grandeur de 

l'énergie de sublimation comme indiqué sur la figure 1.4. Il s'agit d'une sorte de sublimation 

associée à l'impact d'ion : 

 

                                                        11
2

1
EEE if                                               (1.5) 

 

Donc,                                                       

f

i
E

E
E 1

1

2


 
 

Avec,  
 
 
 
 

  

Ef : la fonction de transfert  d’énergie, 
 

Ei : l’énergie  de l’ion incident, 
 

E1 : l’énergie  de liaison d’un atome à la surface de la cible. 
 
 

                                                             Ei1  
 
 
 
 
 

                                                                               Ei  
 

Figure 1.4: Déplacement  d'un atome en surface. 

 

 

1.4.2-2-b) Déplacement des atomes en volume 

Nous considérons ici le déplacement d'un atome hors de son site atomique dans le 

volume du solide. Dans ce cas, l'énergie de l'ion incident Ei doit être supérieure à l'énergie de 

déplacement Ed. La valeur de cette énergie est comprise entre 25 et 100 eV. 
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Il convient ainsi de remarquer qu'il existe deux mécanismes de collision pour les 

déplacements en volume, qui conduisent à des énergies seuils de pulvérisation de valeurs 

différentes. Le premier mécanisme (voir la figure 1.5), résulte du rebondissement du projectile 

incident sur un atome u du volume de la cible, qui conduit à l'éjection d'un atome v de la 

surface par le projectile incident. Après rebondissement sur un atome u de surface de la cible, 

le projectile conserve une énergie moyenne qui est transmise à l'atome v. 

 

 

E  

  v  

 u  

 
 

Figure 1.5: L'éjection d'un atome de surface par le projectile  lui-même 
 

aprés rebond sur un atome du volume  de collision. 
 
 

   Dans ce cas, on peut évaluer l'énergie seuil pour ce mécanisme de collision. L'énergie 

perdue <Eu> θ (θ : angle d’incidence), par la particule incidente lors du choc sur la particule u 

est donnée par : 

 

1
2

1
sfu EEE                     (1.6) 

 

Où,  

Eu : l’énergie perdue, 

Ef : la fonction de transfert d’énergie, 

Es : l’énergie de seuil. 
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La condition d'éjection de l'atome v par l'atome incident  après rebond s'écrit donc : 

 

 

  11
2

1
EEEEE usfv               (1.7) 

 

Où,  

Ev : l’énergie  d’éjection de l’atome v. 
 

 

Donc, on en déduit une énergie seuil Es1 pour ce mécanisme d'éjection d'un atome de 

surface après rebond sur un atome du volume : 

 





















ff

s

EE

E
E

2

1
1

2

1

1
1

                  (1.8) 

  

 

 Ef, est la fonction de transfert d'énergie (définie par la formule (1.5)) qui dépend fortement du 

rapport des masses.  

 

Dans le deuxième mécanisme de déplacement en volume, l'ion incident provoque 

l'éjection en volume d'un premier atome u, celui-ci éjecte à son tour un autre atome v de la 

surface, comme indiqué dans la figure 1.6: 

 

 

 Es2 

 

 

  v 

u 

 

Figure 1.6: L'ion incident provoque l'éjection en volume d'un premier atome u,  

celui-ci éjecte à son tour un autre atome v. 
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Au cours de sa collision avec le premier atome u, le projectile lui transmet une énergie 

moyennée sur l'angle incidence θ.  

                        
2

2

1
sfu EEE                                   (1.9) 

On appelle l'énergie Ed l'énergie de déplacement en volume. Dans ce domaine 

d'énergie, l'éjection d'un atome du solide hors de la cible résulte de la réflexion d'une partie de 

la quantité de mouvement d'ion primaire incident. Pour que l'atome u soit déplacé, il faut que 

cette énergie moyenne ≥ une énergie de déplacement Ed.  

                                    du EE                                          (1.10) 

Supposons : duu EEE    

Eu est l'énergie cinétique de l'atome u après son déplacement. L'atome u transmettra  

donc à l'atome u une énergie:  

                                       
ufv EeE

2

1
                                  (1.11) 

Pour que l'atome v soit éjecté, il faut alors que : 

vE   q3 
1E  

Soit :                                                  12
2

1

2

1
EEEEE dsff 








                     (1.12) 

                                             



























 d

ff

s E
E

E

E
E 1

2

22
                                (1.13) 

 

Si l'ion incident est plus léger que les atomes de la cible, les deux mécanismes sont 

possibles, mais seul le premier mécanisme est réellement efficace à incidence normale.  

Le deuxième mécanisme devient en pratique le seul efficace, si les masses sont 

voisines ou, si la masse de l'ion incident est supérieure à la masse de l'atome de la cible. La 

différence entre les énergies caractéristiques des deux mécanismes de pulvérisation est très 

grande parce que l'énergie de déplacement Ed d'un site en volume est toujours beaucoup plus 

élevée que l'énergie de liaison El en surface de la cible. 
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1.5-La pulvérisation réactive 
 

La pulvérisation réactive, et en particulier la pulvérisation magnétron réactive, est un 

processus de dépôt dans lequel les atomes pulvérisés (éjectés) d’une cathode métallique se 

combinent avec des molécules gazeuses pour former un composé en surface d’un échantillon. 

Dans la figure 1.7, on présente un schéma simplifié de la pulvérisation réactive. En 

général, la formation d’un film composé se produit à la surface du substrat et non pas en phase 

gazeuse ou vapeur ; d’où un problème de la contamination de la cible cathodique. S’il y a 

suffisamment de gaz réactif, il y aura aussi réaction avec la cible au niveau de sa surface. Le 

problème de cette technique est qu’il s’agit de contrôler la contamination de la cathode par le 

gaz réactif. Il s’agit donc de contrôler les conditions de dépôt (pression totale, pression 

partielle du gaz réactif, puissance de la cathode, géométrie du système) [7]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1.7 : Schéma simplifié de la pulvérisation réactive [7]. 

 

1.6-Avantages 
 

Le dépôt par pulvérisation cathodique présente par rapport au dépôt par évaporation les 

avantages suivants [3]: 

 Bonne uniformité d’épaisseur du matériau déposé sur les plaques en utilisant des cibles 

de surface importante. 

 Composition des alliages mieux contrôlée que par évaporation. 

 La surface des substrats peut être nettoyée sous vide avant dépôt. 
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1.7-Inconvénients 
 

Les inconvénients liés à ce type de dépôt sont principalement [3]: 

 Vitesse de dépôt faible pour certains matériaux comme le SiO2 ou le Si. 

 Certains matériaux comme les matériaux organiques ne supportent pas le 

bombardement ionique. 

 Le niveau de vide est moindre dans les équipements de dépôt par pulvérisation que 

ceux de dépôt par évaporation. La possibilité d’insertion d’impuretés dans les couches 

déposées est donc plus importante avec la méthode de pulvérisation. 

 

 

 1.8-Conclusion 
 

Dans ce chapitre, nous avons présenté la méthode de la pulvérisation cathodique 

destinée aux dépôts des films minces, représentant le noyau de notre étude, d’une façon 

simple et objective en définissant la méthode, décrivant le processus et évoquant les avantages 

et les inconvénients. 
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CHAPITRE : 2 
 
 

Les pérovskites 
 

 

2.1-Introduction 
 

Il existe aujourd’hui trois générations principales pour les technologies 

photovoltaïques. Les matériaux absorbeurs de ces cellules solaires peuvent être des semi-

conducteurs inorganiques, organiques ou hybrides. La première filière réunit les technologies 

photovoltaïques de 1ère génération et comprend des cellules à base de silicium monocristallin 

ou de germanium, généralement dopés au phosphore ou au bore.  

La deuxième filière, dite deuxième génération, regroupe les systèmes photovoltaïques 

à couche mince. Dans cette filière, on retrouve les cellules au silicium amorphe hydrogéné, au 

tellurure de cadmium (CdTe), au (di) séléniure de cuivre indium gallium (CIGS) et au sulfure 

de cuivre et d’étain-zinc (CZTS). 

Les technologies PV de troisième génération comprennent les cellules solaires à 

colorant (DSSC), les photovoltaïques organiques (OPV), les quantums dots et les pérovskites. 

Ces nouvelles technologies doivent combinées plusieurs propriétés notamment des 

rendements élevés, une bonne stabilité et un faible coût de fabrication afin de pouvoir rivaliser 

avec la technologie silicium. Pour ces raisons, les recherches se sont focalisées durant ces 

dernières années sur les cellules solaires à base de matériaux pérovskites hybrides, grâce à 

l’augmentation spectaculaire des rendements mesurés [9-10]. 

Ce Chapitre, est dédié à l’état de l’art des pérovskites hybrides plus précisément  la 

sous-famille des pérovskites 3D. Pour cette sous-famille, nous détaillons la structure 

cristalline, les structures de bandes, les propriétés excitoniques. Nous citons aussi les 

applications potentielles de ces matériaux. 

 

2.2-Pérovskites hybrides 3D (Pérovskite simple cation) 
 
 

Les pérovskites forment l’une des plus vieilles familles de cristaux décrites par la 

cristallographie. C’est le minéralogiste allemand Gustav Rose qui en fait pour la première fois 

mention en 1839, en nommant ainsi le titanate de calcium CaTiO3 en l’honneur du 

minéralogiste russe Lev Alexeïevitch Perovski. Depuis, ce nom est utilisé pour tous les 
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composés partageant la structure cristallographique du titanate de calcium et sa stœchiométrie 

ABX3. En 1978, le cristallographe allemand Dieter Weber de l’université de Stuttgart a eu 

l’idée d’inclure une molécule organique au sein de la structure pérovskite et a synthétisé pour 

la première fois la pérovskite hybride organique/inorganique halogénée CH3NH3PbI3 (figure 

2.1). 

 

a) b) 

  
  

Figure 2.1: Structures cristallines  de la pérovskite hybride CH3NH3PbI3. 
 

a) Gris : Pb, Bleu : I, Noir : C, Rouge : N, Rose : Hydrogène [11] 
 

b) Gris : Pb, Violet : I, Noir : C, Bleu : N [12] 
 
 

L’état de l’art des connaissances sur les structures cristallines, électroniques et 

optiques de la pérovskite hybride "CH3NH3PbI3", communément appelée MAPI, qui est celle 

utilisée dans les cellules solaires, évolue très vite à cause de l’engouement des chercheurs pour 

ce matériau. Le surprenant désordre dynamique de la molécule de méthylammonium 

CH3NH3
+
 (notée MA) dans MAPI a été l’objet d’étude de quelques travaux. 

 
Ce n’est qu’en 2009 que le groupe de T. Miyasaka de l’Université de Yokohama 

remettra cette pérovskite sur le devant de la scène en l’incorporant dans des cellules solaires à 

pigment photosensible [13]. Quelques travaux prennent la suite de ce premier essai et les 

rendements des cellules à pigment pérovskite grimpent de 6,5% en 2011 [14] jusqu’à 9% en 

2012 par l’équipe de N.G. Park de l’Université de Sungkyunkwan [15]. C’est à partir de cette 

date que les pérovskites vont faire leur véritable percée dans le monde du photovoltaïque. 

 

2.3-Type de structures des cellules solaires Pérovskites 
 

 

En 2013, l’équipe de H. Snaith publie une cellule solaire à pérovskite présentant un 

rendement de 15 % [16]. Cette publication marque une rupture avec les travaux précédents car 

la couche de pérovskite n’est plus déposée sous la forme de nanocristaux, mais sous la forme 
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d’un film polycristallin épais de plusieurs centaines de nanomètres comme dans une cellule 

solaire en couche mince conventionnelle. La couche de pérovskite active assure à la fois la 

génération et le transport des charges. 
 

La figure 2.2, présente le schéma d’une cellule solaire en architecture planaire de type 

"NIP" [17]. Les radiations incidentes sont absorbées dans la couche active de pérovskite et 

forment une paire électron-trou (notés respectivement e − et h +). Le champ électrique interne 

créé par la différence de niveaux de Fermi des électrodes provoque la diffusion des électrons 

vers la couche conductrice d’électrons (contact de type n) et la diffusion des trous vers la 

couche conductrice de trous (contact de type p). Les charges sont ensuite collectées par les 

électrodes et un courant se crée. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 2.2 : Structure d’une cellule solaire à pérovskite en hétéro-

structure planaire de type "NIP"[17]. 

 
 

Le nom "NIP" provient ainsi de l’alternance des couches conductrices ("N" ou "P") 

entourant la couche active de pérovskite. Dans la structure "PIN", l’ordre de l’empilement des 

couches est simplement inversé (cathode en-dessous et anode au-dessus, le substrat étant situé 

en-dessous). Ce schéma montre que, peu importe l’ordre de l’empilement "NIP" ou "PIN", la 

couche active doit posséder les propriétés du semi-conducteur intrinsèque ("I") pour que la 

cellule solaire puisse fonctionner efficacement. 
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2.4-Technologies photovoltaïques et rendements 
 

Les rendements importants des cellules solaires à pérovskite en architecture NIP ou 

PIN ont montré que MAPI était un semi-conducteur intrinsèque dont les propriétés 

optoélectroniques sont particulièrement bien adaptées au photovoltaïque. Les rendements 

énergétiques des cellules solaires à base de MAPI n’ont eu de cesse d’augmenter par la suite. 
 

La figure 2.3, présente les rendements de conversion photovoltaïque de diverses 

technologies de cellules solaires homologuées par l’institut américain NREL (National 

Renewable Energy Laboratory). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

Figure 2.3: Charte des rendements photovoltaïques de différentes 

filières technologiques de cellules solaires [18] 

 
 

On peut remarquer sur ce graphique que les rendements des cellules solaires à 

pérovskite ont démontré une ascension fulgurante après 2013, jusqu’à un record confirmé par 

la NREL de 23,3 %. Le dernier rendement obtenu place les pérovskites hybrides au niveau 

des autres technologies en couche mince comme le CIGS, et les rapproche des performances 

du silicium. 
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 L’explication de ces rendements impressionnants est à chercher du côté des propriétés 

optoélectroniques de MAPI. En outre, MAPI fonctionne dans un régime de porteurs libres à 

température ambiante, ce qui facilite la collecte des charges par les électrodes [19].  

 La longueur de diffusion LD est une grandeur physique permettant de quantifier la 

capacité d’un matériau semiconducteur à transporter des charges électriques. Concrètement, 

LD donne une estimation de la distance moyenne qu’une charge peut parcourir dans le 

matériau avant de se recombiner. La longueur de diffusion des charges dans les couches 

minces de MAPI a ainsi pu être estimée à environ 1 µm [20]. Cette valeur est inférieure à la 

longueur de diffusion des charges dans le silicium (100 µm [21]) mais est tout de même 

suffisante pour que la majorité des charges puisse être transportées à travers toute l’épaisseur 

de la couche active (environ 300 nm) et collectées par les électrodes. 
 

MAPI possède enfin un avantage non négligeable par rapport aux autres matériaux 

utilisés en couche mince comme le CdTe ou le CIGS : les éléments qu’il contient sont 

abondants et bon marchés. De plus, contrairement au silicium qui nécessite des très hautes 

températures lors de sa fabrication, cette pérovskite peut être déposée en couche mince via des 

procédés à basse température dits de "chimie douce" comme le spin-coating. Ceci permet de 

réduire considérablement les coûts de production [22]. 

 

2.5- Structure cristalline 
 

La pérovskite à base de plomb de formule (R-NH3)PbX3, est la plus connue et à 

l’origine du « breakthrough » (c’est le mot de révolution en anglais employé pour qualifier le 

phénomène d’engouement autour de ce matériau). Ce matériau, permet un réel espoir pour 

une utilisation massive dans le domaine du photovoltaïque, à base d’iode : CH3NH3PbI3. Elle 

contient un des cations organiques parmi les plus petits possible: (CH3-NH3)
+
 [23]. 

 

Dans la suite on appellera plus généralement MAPX les composés CH3NH3PbX3 où 

X est un ion halogénure. La structure cristalline complète de MAPI est encore un sujet de 

recherche actif [24]. 
 

Dans la littérature, les premières études de la structure cristalline ont commencé 

intensivement dès 2013. Les mesures de diffraction X d’une poudre de MAPI montrent une 

bonne cristallinité, démontrée par la présence de nombreux pics de diffraction (figure 2.4). 
 

A partir de ce spectre, les auteurs ont identifié une structure tétragonale (I4/mcm) à 

température ambiante [25]. 
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Figure 2.4: Spectre de diffraction  X d’une poudre de MAPI [25]. 
 

 

La figure 2.5, présente la structure cristallographique des pérovskites 3D qui dépend 

de la nature des ions halogénures : à température ambiante, un cristal MAPI présente une 

structure tétragonale tandis que MAPBr et MAPCl présentent une structure cubique [26]. Elle 

dépend aussi de la température : les premières mesures de diffraction X en fonction de la 

température sur un cristal de MAPI montrent des transitions de phase de réseau cubique à 

haute température (Pm3m) au réseau tétragonal (I4/mcm) à température ambiante puis au 

réseau orthorhombique (Pnam) à plus basse température [27]. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 2.5 : Les trois structures  cristallines  de la MAPI (CH3NH3PbI3) : (a) cubique, 
 

(b) tétragonale  et (c) orthorhombique  [28]. 
 

 

Un résumé des transitions de phase connues de pérovskites CH3NH3PbX3 a été fait 

par C. Stoumpos [16]: les températures critiques de ces transitions varient suivant la nature de 

l’ion halogènure. L’étude des transitions de phase de ces matériaux est importante pour les 

applications photovoltaïques (voir tableau 2.1) [28]. 
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Phase Température (°K) Structure Groupe d’espace 

Γ < 162 Orthorhombique P22211 

Δ 162– 327 Tétragonale I4/mcm 

Α > 327 Cubique Pm3m 

 
Tableau 2.1 : Transition de phase de la MAPI [28]. 

 

 

En effet, le changement de phase au sein d’un dispositif soumis à des contraintes 

externes peut engendrer une dégradation de ce dernier. En particulier, la transition de phase 

tétragonal-cubique de MAPI, qui peut avoir lieu dans les conditions d’utilisation. Le passage 

de la phase tétragonale à la phase cubique, au-delà de 327°K, induit une dilatation de la 

structure (augmentation des paramètres de mailles) et expansion du volume. Néanmoins, les 

conditions thermiques dans lesquelles les cellules solaires fonctionnent pourront atteindre les 

80°C ce qui rend l’étude des transitions de phase de ces matériaux (entre le cubique et le 

tétragonal) primordial car il se produit dans une gamme de température qu'une cellule solaire 

peut subir quotidiennement [29]. 
 

Par conséquent, la dilatation thermique du matériau et son rôle dans la stabilité de la 

couche mince et du dispositif photovoltaïque, doit donc être prise en compte lors de 

l'optimisation des dispositifs [29] 

 

2.6- Structure électronique 
 

J. Even et L. Pedesseau, théoriciens de l’INSA de Rennes ont été les premiers à 

calculer la structure de bandes de MAPI, en utilisant la Théorie Fonctionnelle de Densité 

(DFT : Density Functional Theory) [24]. L’aspect qui a été réellement nouveau dans 

l’approche de J. Even, est l’utilisation des méthodes de calculs des semiconducteurs 

inorganiques (approche par fonctions de Bloch de la structure périodique des pérovskites 3D) 

pour l’étude de composés hybrides. Ainsi, au lieu de parler de HOMO (Highest Occupied 

Molecular Orbital) et de LUMO (Lower Unoccupied Molecular Orbital) [24], vocabulaire 

utilisé pour les semiconducteurs organiques, il est maintenant bien admis qu’on peut parler de 

bandes de valence et de bandes de conduction pour décrire la structure électronique des 

pérovskites hybrides. 
 

La figure 2.6, montre la structure de bandes calculée par L. Pedesseau et J. Even pour 

MAPI. Les bandes de valence et de conduction des cristaux moléculaires CH3NH3PbX3
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proviennent de l’hybridation des orbitales atomiques 6s du Pb avec les orbitales atomiques np 

de X
-
 : n = 5 pour I, n = 4 pour Br et n = 3 pour Cl. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figure 2.6 : Structure de bandes (b) MAPI en ne tenant pas compte du couplage spin-orbite 
 

et (c) MAPI en tenant compte du couplage spin-orbite  [24]. 
 
 

J. Even, a montré que la prise en compte du couplage spin-orbite a deux conséquences 

majeures. D’une part, elle permet de mieux rendre compte du gap optique expérimental : 

quand on ne prend pas en compte le couplage spin-orbite, le calcul fournit une valeur de gap 

optique beaucoup trop élevée (la valeur expérimentale des gaps optiques de MAPBr et MAPI 

est de 2.34 eV et 1.64 eV). D’autre part, on voit clairement sur la figure 2.6 (c) que le 

couplage spin-orbite introduit une levée de dégénérescence en bande de conduction de l’ordre 

de 0.8 eV, ce qui est tout à fait remarquable et inhabituel, car dans les semiconducteurs 

inorganiques tels que GaAs ou CdTe par exemple, le couplage spin-orbite introduit une levée 

de dégénérescence en bande de valence. 

 

2.7- Masses effectives des électrons et des trous 
 

N.G. Park et al [25], ont calculé les valeurs de masses effectives pour MAPBr : 

me=0.25m0 pour les électrons en bande de conduction et mh=0.12m0 pour les trous en bande 

de valence, sans prendre en compte le couplage spin-orbite (m0, est la masse de l’électron 

libre). D’autres études prenant en compte le couplage spin-orbite ont montré que les valeurs 

de masse effectives pour la phase pseudo cubique de MAPI sont me*=0.23m0 et mh=0.29m0 

[24]. 
 

Une valeur expérimentale de la masse effective de l’exciton (particule que nous 

définirons par la suite) a été mesurée : m=0.104m0 [24]. Si on prend une masse équivalente 
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pour les électrons et les trous, on obtient alors l’ordre de grandeur suivant : me=0.208m0 et 

mhh =0.208m0. 
 

Ces valeurs de masses effectives sont plutôt légères, elles peuvent se comparer à celles 

trouvées dans le silicium : me =0.19m0 et mhh=0.53m0 pour les trous lourds, mlh =0.16m0 

pour les trous légers. 

 

2.8- Propriétés optiques et effets excitoniques 
 

2.8.1- Propriétés optiques 
 

La sous-famille des pérovskites 3D possède des propriétés optiques intéressantes, en 

particulier MAPI dans le cadre des applications photovoltaïques, car son spectre d’absorption 

à température ambiante s’étend de l’ultra-violet au proche infrarouge, avec un front 

d’absorption situé à 1.6eV [24], et un coefficient d’absorption de l’ordre de 104 − 105cm−1 

[17].  

Dans le cadre d’une application pour le photovoltaïque, il peut être intéressant 

d’utiliser un semi-conducteur de gap direct afin d’augmenter le coefficient d’absorption de la 

couche active et ainsi diminuer l’épaisseur du dispositif. 

 

2.8.2- Excitons 
 

Lorsqu’un semi-conducteur absorbe un photon d’énergie supérieur à l’énergie de son 

gap Eg une paire électron-trou est créée, c’est-à-dire qu’un électron est promu dans la bande 

de conduction et un trou est généré dans la bande de valence. Après thermalisation de 

l’électron vers le bas de la bande de conduction et du trou vers le haut de la bande de valence, 

cette paire électron-trou interagit par attraction électrostatique coulombienne, ce qui a pour 

effet de stabiliser son énergie. Le couple ainsi formé est nommé exciton et est caractérisé par 

l’énergie de liaison Eb qui représente l’énergie qu’il est nécessaire d’apporter pour le 

dissocier. 
 

L’exciton formé par association d’un électron (e–) et d’un trou (h+) en interaction 

coulombienne est assimilé à une quasi-particule (effets excitoniques). Son rayon de Bohr aB 

représente la distance moyenne entre ces deux particules. Il existe deux types d’excitons (voir 

figure 2.7): les excitons de Wannier-Mott et les excitons de Frenkel. Alors que les excitons de 

Frenkel sont caractérisés par un faible rayon de Bohr et une énergie de liaison élevée (aB ≈ 1 

Å ; Eb ≈ 1 eV), les excitons de Wannier-Mott possèdent un grand rayon de Bohr et une
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énergie de liaison plus faible (aB ≈ quelques nm ; Eb ≈ quelques meV). Les excitons de 

Wannier présentent la particularité de pouvoir se délocaliser sur un grand nombre de mailles 

cristallines, ce qui leur confère le titre d’"excitons libres". Les excitons de Wannier se 

rencontrent généralement dans les semi-conducteurs possédant une grande constante 

diélectrique, notamment les semi-conducteurs inorganiques, alors que les excitons de Frenkel 

se rencontrent plutôt dans les matériaux organiques [17]. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figure 2.7: Schéma représentant  les excitons: (a) de Wannier- Mott et (b) de  Frenkel  [17]. 

 
 

2.9-Techniques de dépôt 
 

Durant les dernières années, les méthodes de synthèse des pérovskites hybrides ont 

considérablement évolué pour l’élaboration de couche mince de haute qualité cristalline afin 

de garantir de meilleures performances en dispositifs. Sur la figure 2.7, sont présentés les 

différentes techniques de dépôt de la pérovskite telles que : dépôt en solution (voie chimique) 

en une étape et en deux étapes, procédés en solution assistés par phase vapeur et dépôts par 

co-évaporation[30] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.8 : Techniques  de dépôt des couches minces  pérovskite MAPI : (a) dépôt en 

solution (voie chimique)  en une étape, (b) dépôt par voie chimique  en deux étapes, (c) dépôt 

en deux étapes par solution et évaporation et (d) dépôt par co-évaporation [30]. 
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2.9.1-Dépôt en solution (voie chimique) en une étape 
 

C’est la méthode de dépôt, la plus couramment utilisée en raison de sa simplicité et du 

faible coût du procédé de fabrication (figure 2.7 (a)). La solution de précurseurs est déposée 

par spin coating sur le substrat et est ensuite recuit, généralement en boite à gants. Plusieurs 

paramètres doivent être contrôlés tels que les températures et les temps de recuit, 

l’environnement chimique (niveaux d'oxygène et d'humidité), afin d'obtenir la cristallinité, la 

phase et la morphologie de la pérovskite souhaitée. 

 

2.9.2-Dépôt en solution (voie chimique) en deux étapes 
 

Plusieurs manières sont possibles et peuvent être combinées pour cette techniques de 

dépôt, mais de manière générale le principe est le même : en premier lieu, le précurseur 

contenant l’ion métallique (sel de plomb) est déposé sur le substrat, puis le substrat est exposé 

à un liquide ou sel organique pour initier la réaction, étape durant laquelle le film de PbI2 se 

transforme en pérovskite (figure 2.7(b)). La couche sera ensuite recuite pour éliminer l’excès 

de sel organique et de solvant et assurer une meilleur cristallinité de la couche. 

 

2.9.3-Dépôt en deux étapes par solution et évaporation 
 

Cette méthode de dépôt est une modification de la méthode de dépôt en solution en 

deux étapes, dans laquelle le sel de plomb est déposé par spin coating et la MAI est introduite 

en phase vapeur plutôt que par voie liquide en solution (figure 2.7 (c)). Cette méthode permet 

un meilleur contrôle de la morphologie et de la taille des grains via la cristallisation gaz-solide 

ce qui permet d’obtenir des couches minces uniforme et homogène. 

 

2.9.4-Dépôt par co-évaporation 
 

Le dépôt par co-évaporation (figure 2.7 (d)) consiste à faire déposer simultanément le 

sel de plomb (PbCl2 ou PbI2) et les iodures ou chlorure de méthylammonium en phase vapeur. 

Cette technique permet de réaliser des couches minces ayant une épaisseur et une composition 

uniformes sans présence de joints de grains. 

 

Bien que les dépôts thermiques par évaporation permettent d’obtenir des couches 

homogènes, il est indispensable de contrôler précisément la température pendant le dépôt de 

manière à conserver la stabilité des précurseurs. 
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2.10- Stabilité des cellules solaires Pérovskites 
 

Malgré des performances augmentant de manière explosive avec le temps (rendement 

élevé), les cellules solaires à base de MAPI présentent tout de même des inconvénients, dont 

le plus important est leur faible durée de vie. Les principales causes de dégradation des 

cellules solaires peuvent être liées à divers facteurs externes tels que : l'oxygène, la 

température, la lumière et l’humidité en produisant de l’iodure de plomb PbI2, connu pour 

être un polluant toxique pour les organismes vivants [30]. 
 

De nombreux travaux se font actuellement afin d’augmenter la stabilité de ces 

dispositifs. Une piste d’amélioration peut provenir de la maîtrise des procédés 

d’encapsulation qui permettraient d’empêcher la diffusion des composés néfastes aux 

pérovskites hybrides dans le dispositif. Cependant, malgré l’augmentation de stabilité les 

durées de vie des dispositifs incorporant des pérovskites hybrides 3D restent limitées à 

quelques milliers d’heures (c’est-à-dire quelques mois). Cette durée de vie est donc encore 

bien en-dessous de l’objectif de 20 ans de fonctionnement fixé par l’industrie. 

Ces pérovskites restent néanmoins prometteuses pour des applications dans des 

dispositifs moins exposés à un environnement hostile comme les diodes électroluminescentes 

(LEDs), les lasers, ou les photodétecteurs [28] ; Et, une nouvelle piste a toutefois émergé très 

récemment et pourrait provenir d’une autre sous-famille de pérovskites hybrides : les 

pérovskites dites "à 2-dimensions". 

 

2.11- Conclusion 
 

Dans ce chapitre, nous avons présenté tout d’abord les différentes filières du 

photovoltaïques en mettant l’accent sur le grand engouement qu’ont connu les cellules 

solaires à base de pérovskites. La structure cristalline des pérovskites, de manière générale, a 

été présentée en expliquant la structure des pérovskites simple cation, en détaillant la structure 

MAPI et ses transitions de phases. Ensuite, nous avons présenté l’architecture simple et 

possible des cellules solaires à base de pérovskite. De même, nous avons présenté les 

techniques de dépôt les plus répandues, et évoqué les principaux paramètres perturbant la 

stabilité des pérovskites MAPI. 
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CHAPITRE : 3 

Résultats de la simulation 

3.1-Introduction 

Dans un processus de pulvérisation, un ion entrant entre en collision avec un atome du 

matériau cible et déclenche des cascades de collisions secondaires conduisant à des agitations 

cinétiques et thermiques des atomes cibles. Les ions de gaz nobles (Ar, Ne), sont couramment 

utilisés dans les expériences de pulvérisation parce que l’utilisation d’autres ions (par 

exemple : N2
+, O2

+) peut provoquer des changements locaux dans la composition de la 

surface, d’où une morphologie non attendue ou non souhaitable [31–32].    

En raison de la nature de la pulvérisation, les données statistiques de collisions sont 

traitées et exploitées par les approches de simulations de Monté Carlo [33].  

Une suite de simulation Monté Carlo a été développée par Ziegler et Biersack [34-35], 

expliquant en détail le contexte théorique des calculs et des algorithmes de simulation intégrés 

dans les logiciels TRIM (Transport of Ion in Matter) et SRIM (Stopping and Range of Ions in 

Matter), comprenant le calcul de certains paramètres de pulvérisation à savoir le rendement de 

pulvérisation. 

Ainsi, dans ce travail le logiciel TRIM dans SRIM est utilisé pour déterminer le 

rendement de pulvérisation dans les perovskites de plomb. L’effet de l’énergie d’incidence et 

de l’angle d’incidence du faisceau d’ions sur le rendement de pulvérisation est étudié. 

 

3.2-Procédure 

Apres installation du logiciel sur l’ordinateur, le dossier SRIM nous permet d’accéder 

au fichier exécutable "SRIM.exe", en cliquant dessus une page apparait tel que représenté sur 

la figure 3.1 : 

 

 

 

 

 

                                           

 

  

Figure 3.1 : Fichier exécutable "SRIM.exe". 
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En cliquant sur la case « TRIM Calculation », on accède au logiciel de calcul (voir 

figure 3.2) dans lequel, on doit introduire les données nécessaire : le faisceau d’ions incident 

ou gaz de pulvérisation, le matériau cible, l’énergie et l’angle d’incidence, et faire un choix 

adéquat sur le type de calcul à faire (pulvérisation).   

 

 

 

Figure 3.2 : Interface du programme TRIM 

 

L’interface du programme SRIM possède plusieurs options. Les options de 1 à 10 

permettent de choisir les paramètres d’entrée et de sortie regroupés dans le tableau 3.1 : 
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 Options 

P
ar

am
èt

re
s 

d
’e

n
tr

ée
s 

1 Elle permet de choisir les phénomènes à étudier parmi : 

-L’endommagement de la cible et la distribution des ions ; 

-L’implantation ionique ; 

-La pulvérisation ; 

-L’énergie spécifique, l’angle, profondeur des ions. 

2 Les  données  d’ions  incidents : ions,  symbole,  nombre  atomique,  masse 

atomique. 

3 Energie des ions incidents en keV. 

4 L’angle d’incidence des ions entre 0° et 90°. 

5 La nature du matériau cible. 

6 Le nom, le nombre atomique de la cible et l’énergie des liaisons des 

atomes. 

7 Nom de simulation : Ne+ (projectile), CH3NH3PbI3 (cible). 

8 Le nombre d’ions qu’on peut introduire peut aller jusqu’à 9999999 ions et 

la valeur proposée par défaut est de 99999 ions. 

P
ar

am
èt

re
s 

d
e 

so
rt

ie
 

9 Range.txt : tableau de la répartition finale des ions et des atomes cible de 
recul. 
 
Backscat.txt : cinétique de tous les ions rétrodiffusés (énergie, 
emplacement et trajectoire). 
 
Transmit.txt : cinétique de tous les ions transmis (énergie, localisation et 
trajectoire). 
 
Sputter.txt : cinétique de tous les atomes de la cible par pulvérisation de 
la cible. 
 
Collision.txt : tableau de toutes les collisions atomiques ions/cibles qui 
conduisent à endommager la cible. 
 

10 
Enregistrer l’entrée et Exécution. 

 

Tableau 3.1 : paramètres d’entrée et de sortie de TRIM. 
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Une fois toutes les cases remplies, on lance le calcul en cliquant sur la case 

adéquate (Save Input and Run TRIM); une page de calcul apparait  tel que représenté sur la 

figure 3.3, où toutes les informations sont mentionnées : 

 

 

Figure 3.3 : Résultats de la simulation. 

 

3.3-Résultats et discussions 

Dans ce travail, nous avons choisis comme matériau cible le pérovskite de référence de 

formule CH3NH3PbI3, le méthylammonium plomb iodée connu aussi sous le nom de MAPI ; 

Dans cette structure, le cation organique A est le méthylammonium CH3NH3
+(MA). Un 

excellent absorbeur dans les cellules solaires grâce à ses propriétés optiques et électriques. Et, 

le gaz formant le faisceau d’ions incident, le néon (Ne) un gaz noble inoffensif, couramment 

utilisé autant que l’argon dans les expériences de pulvérisation en raison de sa nature inerte et 

sa faible réactivité avec la cible pulvérisée. Lors de la simulation, on a utilisé 100 particules 

d’ions incidents. 

 

 



 
 
 

CHAPITRE : 3                                           Résultats de la simulation 

34 
 
 
 

 

Rappelons, qu’on s’est intéressé au calcul du rendement de pulvérisation sous 

l’influence de divers paramètres, à savoir :   

-l’angle d’incidence ; 

-l’énergie du faisceau d’incidence ; 

-l’épaisseur du matériau ; 

-la densité volumique du matériau. 

Deux valeurs de densités ont été utilisées, l’une calculée et donnée par le logiciel lui-

même ρ =2.48863337g/cm3≈ 2.49 g/cm3 et l’autre valeur réelle (expérimentale) trouvée dans 

la littérature ρ =4.16g/cm3 [36-37]. Pour l’épaisseur de la cible à pulvériser,  notre choix s’est 

porté sur deux valeurs possibles réellement : e = 35 nm et e = 70 nm. De même pour l’énergie 

du faisceau incident, trois valeurs sont utilisées : 1 keV, 5 keV et 10 keV. 

 

3.3.1-Influence de la variation de l’angle du faisceau incident 

Dans un premier temps, on fixe la totalité de tous les paramètres : épaisseur 350 Å = 

35 nm, la densité volumique de la cible ρ =2.48863337g/cm3≈ 2.49 g/cm3  et l’énergie 

incidente à 1 keV et pour l’angle du faisceau incident s’est porté sur les valeurs 

suivants :0° ,15°,30°,45°,65°et 85°; Les résultats obtenus sont représentés sur le tableau 3.2, la 

figure 3.4 et la figure 3.5,  où, on peut remarquer, qu’en fonction de la variation de l’angle 

d’incidence, les valeurs les plus élevées du rendement de pulvérisation sont atteintes à un 

angle de 85° concernant le carbone, l’iode et le plomb; Alors que, pour l’azote et  l’hydrogène 

des molécules CH3 et NH3 les valeurs maximales sont atteintes à 65°; 

De même, lors de l’utilisation de 5 keV énergie du faisceau incident (résultats 

représentés sur le tableau 3.3 et la figure 3.6), les valeurs maximales pour pratiquement tous 

les éléments sont atteintes à 85°, sauf pour l’hydrogène de la molécule NH3, sa valeur du 

rendement de pulvérisation la plus élevée est atteinte à 65°. 

Le dernier cas, c’est-à-dire pour 10 keV (résultats représentés sur le tableau 3.4 et la 

figure 3.7) et pour tous les éléments chimiques, le rendement est maximale à 85°; 
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Angle 

d’incidence 
C H⁽¹⁾ N H⁽²⁾ Pb I 

0° 0.0404 0.3939 0.1212 0.4747 0.0808 0.2424 

15° 0.0606 0.3636 0.1414 0.4242 0.0707 0.1717 

30° 0.0808 0.5051 0.1313 0.5859 0.0808 0.2424 

45° 0.0707 0.6162 0.1212 0.4747 0.1414 0.2121 

65° 0.0909 07677 0.1919 0.8485 0.1818 0.2727 

85° 0.1313 0.5051 0.1414 0.6162 0.1717 0.3232 

Tableau 3.2 : Valeurs du rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence avec 

une énergie de 1keV. 

 

 

a)Ɵ=0° 

 

b)Ɵ =15° 
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c) Ɵ=30°                                                                                 

 

 

 

d) Ɵ=45° 
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e) Ɵ=65° 

 

 

 

f) Ɵ=85° 

Figure 3.4 : Graphes simulés par le logiciel pour Ei=1keV et a)θ=0°, b) θ=15°, c) 

θ= 30°, d)θ=45°, e)θ=65° et f) θ=85°. 

 



 
 
 

CHAPITRE : 3                                           Résultats de la simulation 

38 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(a)                                                                                                      (b) 

 

 

 

 

 

 

 

 

(c) 

Figure 3.5 : Rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence avec une énergie 

de (a) 1keV, (b) 5keV et (c) 10 keV. 
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Angle 
d’incidence 

C H⁽¹⁾ N H⁽²⁾ Pb I 

0° 0.0404 0.4141 0.1111 0.3434 0.2020 0.1818 

15° 0.0505 0.5051 0.0909 0.4444 0.0808 0.1818 

30° 0.0404 0.3939 0.1010 0.3232 0.1313 0.4141 

45° 0.1111 0.7172 0.2424 0.5556 0.2323 0.4242 

65° 0.1616 0.9091 0.2727 0.7576 0.3434 0.7778 

85° 0.1414 0.9899 0.3939 0.7475 0.3535 0.9293 

Tableau 3.3 : Valeurs du rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence avec 

une énergie de 5 keV. 

 

a)Ɵ=0° 

 

b)Ɵ=15° 
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IYN 

 

 

 

c) Ɵ=30°                                                                                     

 

 

 

d)Ɵ=45° 
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e)Ɵ=65°  

llkugfdr  

 

 

 

 

f)Ɵ=85° 

Figure 3.6 : Graphes simulés par le logiciel pour Ei=5 keV et a)θ=0°, b) θ=15°, c) 

θ= 30°, d)θ=45°, e)θ=65° et f) θ=85°. 
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Angle 
d’incidence 

C H⁽¹⁾ N H⁽²⁾ Pb I 

0° 0.0606 0.2222 0.0505 0.1818 0.1414 0.1919 

15° 0.0101 0.2727 0.0808 0.2323 0.1414 03737 

30° 0.1010 0.4949 0.1818 0.3131 0.1414 0.3838 

45° 0.1212 0.5253 0.1616 0.5354 0.1414 0.5556 

65° 0.1313 0.6869 0.2020 0.7576 0.3131 0.6061 

85° 0.1919 1.05 0.3939 0.8990 0.6869 1.06 

Tableau 3.4 : Valeurs du rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence avec 

une énergie de 10 keV. 
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c)Ɵ=30° 
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Ee 

e)Ɵ=65° 

 

 

f)Ɵ=85° 

Figure 3.7 : Graphes simulés par le logiciel pour Ei=10 keV et a)θ=0°, b) θ=15°, c) 

θ= 30°, d)θ=45°, e)θ=65° et f) θ=85°. 
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3.3.2-Influence de la variation de l’énergie du faisceau incident 

Dans un deuxième temps on fixe l’angle d’incidence, notre choix s’est porté sur 0° et 

85°, gardant l’épaisseur égale à 350 Å= 35 nm, et de densité volumique ρ = 

2.48863337g/cm3≈ 2.49 g/cm3 ;  et on fait varier l’énergie d’incidence de 1 keV à 10 keV, 

avec un pas de 5 keV ; Les résultats obtenus sont représentés sur la figure 3.8 ;    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                              (a) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                               (b) 

Figure 3.8 : Représentation de l’évolution du rendement de pulvérisation en fonction de la 

variation de l’énergie incidente des ions, avec l’angle d’incidence (a) : θ=0° et (b) : θ=85°. 
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En fonction de l’énergie incidente et à angle d’incidence fixe θ=0°, on remarque que : 

-Pour 1 keV, le rendement de pulvérisation du carbone est le plus faible ensuite vient 

celui du plomb, l’azote, l’iode, aprés l’hydrogène de la molécule CH3 et enfin l’hydrogène de 

la molécule NH3 ; 

-A 5 keV, le rendement de pulvérisation continue à croître fortement avec l'énergie du 

bombardement, ainsi, on remarque une augmentation du rendement de pulvérisation pour le 

carbone, le plomb et l’hydrogène de la molécule CH3 ; Alors que pour l’azote, l’iode et 

l’hydrogène de la molécule NH3 les valeurs décroissent ; 

-A 10 keV une valeur assez importante de l’énergie incidente, une visible diminution 

des valeurs du rendement de pulvérisation est constatée pour la majorité des éléments 

chimiques, à part pour l’iode où on observe une légère augmentation. 

Ceci peut être expliqué par le fait que, lorsque l'énergie de l'ion est très supérieure à 

l'énergie seuil du solide, le rendement de pulvérisation diminue, car dans ce cas-là, l'ion 

s'enfonce dans la cible ;  L'énergie de cohésion en volume est plus grande. L'éjection est alors 

plus difficile et la probabilité de l'éjection hors du solide diminue. 

Donc, le taux de pulvérisation décroît à très haute énergie du fait de la pénétration plus 

profonde des ions dans le réseau cristallin et le taux d’émission secondaire sous impact 

ionique est faible. 

A angle d’incidence fixe θ=85°, et en fonction de la variation de l’énergie incidente, on 

observe le même phénomène pour pratiquement tous les éléments chimiques, à l’exception du 

carbone, l’iode et l’hydrogène de la molécule NH3. 

 

3.3.3-Influence de la variation de la densité volumique de la cible 

En maintenant l’épaisseur fixe à épaisseur 350 Å=35 nm, et choisissant 1keV pour 

l’énergie d’incidence on change la valeur de la densité volumique qui devient ρ =4.16g/cm3, 

on lance le logiciel de simulation pour le calcul du rendement de pulvérisation en fonction de 

la variation de l’angle d’incidence, toujours en considérant le même matériau (les résultats 

sont reportés sur le tableau 3.5, la figure 3.9 et la figure 3.10); 
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Angle 
d’incidence 

C H⁽¹⁾ N H⁽²⁾ Pb I 

0° 0.0505 0.4040 0.1515 0.5960 0.1111 0.2727 

15° 0.0202 0.3737 0.1818 0.3232 0.0606 0.2020 

30° 0.0505 0.3535 0.1313 0.4747 0.1010 0.3434 

45° 0.0909 0.5152 0.1616 0.6465 0.1515 0.3838 

65° 0.2020 0.6869 0.2424 0.8283 0.1717 0.3636 

85° 0.1010 0.7980 0.2424 0.5859 0.2828 0.4343 

Tableau 3.5 : Valeur du rendement de pulvérisation pour : Ei= 1 keV, ρ=4.16 g/cm3 et 

e=35nm. 
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c)Ɵ=30° 
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e)Ɵ=65° 
 

 

 

 

f)Ɵ=85° 
 

Figure 3.9 : Graphes du rendement de pulvérisation à Ei= 1 keV, ρ=4.16 g/cm3 et e=35nm. 
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Figure 3.10 : Rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence avec une énergie 

de 1 keV, dans une cible de densité volumique ρ =4.16g/cm3. 

 

Les résultats de comparaison reportés sur les tableaux 3.6 et d’après les courbes de la 

figure 3.11, montrent en commençant par l’élément chimique qui est le carbone, que la valeur 

minimale du rendement de pulvérisation est atteinte à un angle d’incidence de 15° et la valeur 

maximale à 65° pour la cible de densité 4.16g/cm3. Tandis que pour la cible de densité 

2.488g/cm3, la valeur la plus basse du rendement est à 0°, alors que la valeur la plus haute est 

à 85° ; 

Pour l’hydrogène de la molécule CH3, la valeur minimale du rendement est 

pratiquement la même dans les deux cibles, mais pour la valeur maximale, elle est atteinte à 

85° pour la cible de densité 4.16g/cm3 et à 65° pour la cible de densité 2.488g/cm3 ; 

Concernant l’azote, pour pratiquement toutes les valeurs de l’angle d’incidence les 

valeurs du rendement sont plus élevées dans la cible de densité 4.16g/cm3 que dans la cible de 

densité 2.488g/cm3 ; 

Pour l’hydrogène de la molécule NH3, le rendement de pulvérisation est maximale 

dans les deux cibles à 65° angle d’incidence ; 

Pour le plomb, les valeurs obtenues sont très proches dans les deux cibles et la valeur 

maximale est atteinte à 85° angle d’incidence ; Tandis que pour l’iode, les résultats sont 

légèrement différentes, les valeurs minimales du rendement de pulvérisation sont à 15° et 

maximales sont à 85°. 

 

0° 15° 30° 45° 65° 85°

0,00

0,05

0,10

0,15

0,20

0,25

0,30

0,35

0,40

0,45

0,50

0,55

0,60

0,65

0,70

0,75

0,80

0,85

R
e

n
d

e
m

e
n

t 
d

e
 p

u
lv

é
ri

s
a

ti
o

n
 (

A
to

m
e

/Io
n

)

Angle d'incidence (°)

 C

 I

 Pb

 
2
H

 N

 
1
H

e= 35 nm

Ei=1keV

 



 
 
 

CHAPITRE : 3                                           Résultats de la simulation 

51 
 
 
 

 

 

a) Carbone :  

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.0404 0.0505 

15° 0.0606 0.0202 

30° 0.0808 0.0505 

45° 0.0707 0.0909 

65° 0.0909 0.2020 

85° 0.1313 0.1010 

 

b) Hydrogène ⁽¹⁾H : 

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.3939 0.4040 

15° 0.3636 0.3737 

30° 0.5051 0.3535 

45° 0.6162 0.5152 

65° 0.7677 0.6869 

85° 0.5051 0.7980 

 

c) Azote : 

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.121 0.1515 

15° 0.1414 0.1818 

30° 0.1313 0.1313 

45° 0.1212 0.1616 

65° 0.1919 0.2424 

85° 0.1414 0.2424 
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d) Hydrogéne ⁽²⁾H : 

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.4747 0.5960 

15° 0.4242 0.3232 

30° 0.5859 0.4747 

45° 0.4747 0.6465 

65° 0.8485 0.8283 

85° 0.6162 0.5859 

 

e) Plomb : 

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.0808 0.1111 

15° 0.0707 0.0606 

30° 0.0808 0.1010 

45° 0.1414 0.1515 

65° 0.1818 0.1717 

85° 0.1717 0.2828 

 

f) Iode : 

Angle d’incidence Ρ=2.488 g /cm³ Ρ=4.16g/cm³ 

0° 0.2424 0.2727 

15° 0.1717 0.2020 

30° 0.2424 0.3434 

45° 0.2121 0.3838 

65° 0.2727 0.3636 

85° 0.3232 0.4343 

Tableaux 3.6 : Comparaison des valeurs obtenues pour deux cibles. 
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Figure 3.11 : Comparaison des valeurs obtenues du rendement de pulvérisation entre deux 

cibles de densités volumiques différentes en fonction de l’angle d’incidence et Ei= 1 keV. 
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3.3.4-In fluence de la variation de l’épaisseur de la cible 

En maintenant la valeur de la densité volumique égale à ρ =4.16g/cm3 fixe, et 

choisissant  pour énergie d’incidence 1keV, on introduit une valeur de l’épaisseur égale à 700 

Å=70 nm. On lance le logiciel de simulation pour le calcul du rendement de pulvérisation en 

fonction de la variation de l’angle d’incidence. Les résultats obtenues sont représentés sur le 

tableau 3.7, la figure 3.12 et la figure 3.13 ;  

Angle 
d’incidence 

C ⁽¹⁾H N ⁽²⁾H Pb I 

0° 0.0404 0.4242 0.2222 0.5859 0.0909 0.1818 

15° 0.03030 0.3636 0.1616 0.3333 0.0606 0.1515 

30° 0.0505 0.3232 0.1212 0.4949 0.0909 0.3333 

45° 0.0909 0.5152 0.1616 0.6465 0.1515 0.3838 

65° 0.1818 0.5354 0.1616 .6061 0.1919 0.3838 

85° 0.1010 0.7677 0.2424 0.5455 0.2626 0.4242 

Tableau 3.7 : Valeur du rendement de pulvérisation pour : Ei= 1 keV, ρ=4.16 g/cm3 et 

e=70nm. 
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b)Ɵ=15° 

 

 

 

 

c)Ɵ=30° 
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d)Ɵ=45° 

 

e)Ɵ=65° 

 

f)Ɵ=85° 

Figure 3.12 : Graphes du rendement de pulvérisation à Ei= 1 keV, ρ=4.16 g/cm3 et e=35nm. 
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Sur les tableaux 3.8 et la figure 3.14, les résultats obtenus du rendement de 

pulvérisation dans les deux cibles avec des épaisseurs 35 nm et 70 nm respectivement, sont 

comparés et analysés ;  

On obtient pratiquement les mêmes valeurs pour le carbone lorsqu’on varie l’épaisseur 

du matériau, il n’y a que la valeur maximale qui augmente à même angle d’incidence (65°) ;  

De même pour l’hydrogène de la molécule CH3, la seule variation importante entre les 

deux cibles est signalée pour un angle d’incidence de 65° ; 

Pour l’azote, un écart apparait entre les valeurs du rendement à angle d’incidence égale 

à 0° et 65°, pour le reste, ils sont pratiquement très proches ou identiques ; 

Concernant l’hydrogène de la molécule NH3, les valeurs sont pratiquement identiques, 

jusqu’à atteinte de la valeur d’angle 65°, où la différence devient importante et un léger 

décalage entre les valeurs obtenues est observé à une valeur de 85° d’angle incident ; 

Quant au le plomb, la majorité des valeurs sont proches où identiques. Même 

observation concernant l’iode pour les angles 30°, 45°, 65° et 85° ; Mais pour 0° et 15°, les 

valeurs sont différentes. 
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Figure 3.13 : Rendement de pulvérisation en fonction de l’angle d’incidence 

avec une énergie de 1 keV, dans une cible de densité volumique ρ =4.16g/cm3. 
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a) Carbone : 

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.0505 0.0404 

15° 0.0202 0.03030 

30° 0.0505 0.0505 

45° 0.0909 0.0909 

65° 0.2020 0.1818 

85° 0.1010 0.1010 

 

b) Hydrogène (¹)H: 

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.4040 0.4242 

15° 0.3737 0.3636 

30° 0.3535 0.3232 

45° 0.5152 0.5152 

65° 0.6869 0.5354 

85° 0.7980 0.7677 

 

c) Azote : 

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.1515 0.2222 

15° 0.1818 0.1616 

30° 0.1313 0.1212 

45° 0.1616 0.1616 

65° 0.2424 0.1616 

85° 0.2424 0.2424 
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d) Hydrogène ⁽²⁾H :  

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.5960 0.5859 

15° 0.3232 0.3333 

30° 0.4747 0.4949 

45° 0.6465 0.6465 

65° 0.8283 0.6061 

85° 0.5859 0.5455 

e) Plomb : 

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.1111 0.0909 

15° 0.0606 0.0606 

30° 0.1010 0.0909 

45° 0.1515 0.1515 

65° 0.1717 0.1919 

85° 0.2828 0.2626 

 

f) Iode : 

Angle 
d’incidence 

e=35nm e=70nm 

0° 0.2727 0.1818 

15° 0.2020 0.1515 

30° 0.3434 0.3333 

45° 0.3838 0.3838 

65° 0.3636 0.3838 

85° 0.4343 0.4242 

 

Tableaux 3.8 : Comparaison des valeurs obtenues pour deux épaisseurs. 
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(a)                                                                                  (b) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.14 : Comparaison des valeurs obtenues du rendement de pulvérisation entre deux 

cibles d’épaisseurs différentes en fonction de l’angle d’incidence et Ei= 1 keV. 
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3.3.5-Rétrodiffusion-Transmission 

Dans un processus de pulvérisation, les ions du faisceau entre en collision avec la 

surface, cette dernière est alors localement et intensément excitée ; des cascades de collisions 

secondaires sont déclenchées engendrant de multiples phénomènes physiques tels que : 

l’émission secondaire, l’émission rétrodiffusée, la transmission et les postes vacants. 

On appelle " volume d’interaction ", les ions incidents qui pénètrent dans la matière en 

empruntant un parcours aléatoire jusqu’à la perte de leurs énergie cinétique. Cette pénétration 

s’accompagne d’un élargissement du faisceau qui crée un volume appelé familièrement 

"volume d’interaction". Les dimensions du volume d’interaction dépendent fortement de 

l’énergie du faisceau incident et le nombre atomique du matériau. Ce volume est d’autant plus 

allongé que l’énergie est élevée ou que le nombre atomique est faible. 

A l’intérieur de l’enveloppe (volume), on peut distinguer deux zones essentielles : 

-Une zone d’émission secondaire : les particules secondaires proviennent d’une zone 

petite plus proche de la surface de l’échantillon qui ne dépasse pas une dizaine de nanomètre 

en profondeur ; 

-Et, une zone d’émission rétrodiffusée : plus large et plus profonde que la zone 

d’émission secondaire et dépend directement du nombre atomique de l’échantillon et l’énergie 

du faisceau incident. 

Dans cette section, nous allons comparer nos résultats de simulation concernant les 

ions rétrodiffusés, transmis et les sites vacants créées par les ions. 

 

3.3.5.a) 1er cas : la densité volumique ρ =2.49g/cm3, l’épaisseur du matériau = 35 nm 

Sur les tableaux 3.9, sont reportés les valeurs obtenues ainsi que leurs représentations la 

figure 3.15 ; 

a) Ei= 1 keV 

Angle 

d’incidence 
Rétrodiffusé Transmis 

Site 

Vacant/Ion 

0° 23 23 13 

15° 23 21 12.9 

30° 20 22 13.5 

45° 35 16 12.6 

65° 51 6 11.3 

85° 60 7 8.1 



 
 
 

CHAPITRE : 3                                           Résultats de la simulation 

62 
 
 
 

b) 5 keV : 

Angle 
d’incidence 

Rétrodiffusé Transmis Site Vacant/Ion 

0° 18 74 17 

15° 13 83 13.9 

30° 11 84 16.1 

45° 23 68 20.1 

65° 38 51 23.5 

85° 69 30 15.9 

 

c) 10 keV : 

Angle 
d’incidence 

Rétrodiffusé Transmis Site Vacant/Ion 

0° 10 89 11.6 

15° 11 88 12.3 

30° 10 89 14.4 

45° 11 88 18.5 

65° 31 67 27.8 

85° 56 42 23.3 

Tableaux 3. 9 : Nombre d’ions rétrodiffusé, transmis et site vacant : (a) 1keV, (b) 5keV et 

(c) 10 keV. 
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                      (c) Ei = 10 keV                                                          (d) Comparaison  

Figure 3.15 : Historique des ions incidents en fonction de l’angle du faisceau incident  

et l’énergie d’incidence. 

 

On remarque d’après ces courbes, que le nombre d’ions rétrodiffusés augmente 

proportionnellement avec l’augmentation de l’angle du faisceau incident ; Alors que le 

nombre d’ions transmis décroit avec l’accroissance des valeurs de l’angle d’incidence. Pour 

les sites vacants par ion, leur évolution est inversement proportionnelle à  l’augmentation de 

l’angle incident lorsque l’énergie d’incidence est de 1keV ; Mais lorsque l’énergie incidente 

croit (5keV et 10keV), le nombre de sites vacants/ion augmente proportionnellement avec 

l’angle incident jusqu’à 65°, ensuite décroit pour 85°. 

Et, en fonction de l’augmentation de l’énergie d’incidence, et pour un angle de 0° 

d’incidence : le nombre d’ions transmis augmente, le nombre d’ions rétrodiffusés diminue et 

les sites vacants par ion croit lorsque l’énergie passe de 1keV à 5keV.  

Lorsque l’énergie incidente passe de 5 keV à 10 keV, le nombre d’ions rétrodiffusés et 

les sites vacants par ion diminuent alors que le nombre d’ions transmis augmente. 

 

3.3.5.b) 2éme cas : la densité volumique  ρ =4.16 g/cm3, l’épaisseur du matériau = 35 nm   

Pour une épaisseur de 35 nm, on a constaté (résultats représentés sur le tableau 3.10 et 

figure 3.16) que très peu d’ions sont transmis de l’ordre de 2 à 3 maximum ; le nombre de site 

vacant créés par ion, est pratiquement constant en fonction de la variation de l’angle 
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d’incidence, une visible diminution est constatée pour 85°. Alors que le nombre d’ions 

transmis, diminue pour les valeurs d’angle d’incidence 15° et 30°, puis il augmente vers 45°et 

65° pour atteindre une valeur maximale de 70 ions à 85°. 

 

Angle 
d’incidence 

Rétrodiffusé Transmis 
Site 

Vacant/Ion 

0° 31 3 14.5 

15° 26 3 14.1 

30° 24 2 14.4 

45° 32 0 14.2 

65° 46 2 12.8 

85° 70 1 8.2 

Tableau 3.10 : Nombre d’ions rétrodiffusé, transmis et site vacant. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.16 : Historique des ions incidents en fonction de l’angle du faisceau incident, 

avec ρ =4.16 g/cm3, e = 35 nm. 

 

3.3.5.c) 3éme cas : la densité volumique  ρ =4.16 g/cm3, l’épaisseur du matériau = 70 nm 

Sur le tableau 3.11 et la figure 3.17, on observe une diminution des ions transmis : 

aucun ion n’est transmis, à l’encontre, le nombre rétrodiffusé a augmenté (72 ions à 85°) et le 

nombre de site vacant créés par les ions est inchangé. 
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Angle 
d’incidence 

Rétrodiffusé Transmis 
Site 

Vacant/Ion 

0° 29 0 15.2 

15° 23 0 14.4 

30° 25 0 14.4 

45° 32 0 14.2 

65° 53 0 11.1 

85° 72 0 7.9 

Tableau 3.11 : Nombre d’ions rétrodiffusé, transmis et site vacant. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.17 : Historique des ions incidents en fonction de l’angle du faisceau incident, 

avec ρ =4.16 g/cm3, e = 70 nm. 

 

3.3.5.d) Comparaison par rapport à l’épaisseur et par rapport à la densité 

L’analyse des résultats reportés sur les tableaux 3.12 et 3.13, ainsi que les courbes des 

figures 3.18 et 3.19, étudiant l’effet de la variation de l’épaisseur et la densité volumique, 

montrent que lorsque l’énergie d’incidence est de 1keV,  les données obtenus sont 

pratiquement identiques dans deux cibles ayant différentes épaisseurs et même densité 

volumique. Dans le cas où, on a deux cibles de même épaisseur et de densité différentes, tel 

que représenté sur la figure 3.19, le nombre de sites vacants/ion est pratiquement identique ;  
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Et, un léger décalage est observé pour le nombre d’ions rétrodiffusés à angles 0°, 15°, 30° et 

85° ;  pour 45° et 65°, on obtient le même nombre rétrodiffusé. 

               

Angle 

d’incidence 

Rétrodiffusé 

e =35 nm 

Rétrodiffusé 

e = 70 nm 

Transmis 

e =35 

nm 

Transmis 

e = 70 

nm 

Site 

Vacant/Ion 

e =35 nm 

Site 

Vacant/Ion 

e = 70 nm 

0° 31 29 3 0 14.5 15.2 

15° 26 23 3 0 14.1 14.4 

30° 24 25 2 0 14.4 14.4 

45° 32 32 0 0 14.2 14.2 

65° 49 53 2 0 12.8 11.1 

85° 70 72 1 0 8.2 7.9 

Tableau 3.12 : Comparaison des résultats par rapport à l’épaisseur. 

 

Angle 

d’incidence 

Rétrodiffusé 

d=2.49 

g/cm3 

Rétrodiffusé 

d=4.16 

g/cm3 

Transmis 

d=2.49 

g/cm3 

Transmis 

d=4.16 

g/cm3 

Site 

Vacant/Ion 

d=2.49 

g/cm3 
 

Site 

Vacant/Ion 

d=4.16 

g/cm3 

0° 23 31 23 3 13 14.5 

15° 23 26 21 3 12.9 14.1 

30° 20 24 22 2 13.5 14.4 

45° 35 32 16 0 12.6 14.2 

65° 51 46 6 2 11.3 12.8 

85° 60 70 7 1 8.1 8.2 

Tableau 3.13 : Comparaison des résultats par rapport à la densité. 

 

Mais pour le nombre d’ions transmis, un large décalage entre les deux courbes est 

clairement visible, et ceci pour toutes les valeurs de l’angle d’incidence. Ceci concorde bien 

avec les notions théoriques, la cible de densité volumique ρ =4.16 g/cm3 est plus dense, et les 
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ions le long de leur trajet entre en collision avec les atomes cibles, perdant ainsi leurs énergies 

et reste confinés à l’intérieur de la cible. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.18 : Historique des ions incidents en fonction de l’angle du faisceau incident 

et de la variation de l’épaisseur du matériau. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 3.19 : Historique des ions incidents en fonction de l’angle du faisceau incident  

et de la variation de la densité du matériau. 

3.4-Conclusion 

Au cours de ce chapitre, nous avons étudié par simulation le dépôt par pulvérisation 

cathodique des pérovskites MAPI, destinés à la fabrication des cellules photovoltaïques, 

soulignant les paramètres qui jouent un rôle essentiel dans le contrôle de la composition 

chimique. Les résultats obtenus sont essentiellement axés sur l’étude de l’évolution d’un seul 

facteur, le rendement de pulvérisation. 
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Conclusion générale 
 
 
 

 

Dans ce mémoire, nous avons présenté un état de l’art sur la méthode de pulvérisation 

cathodique et une brève description sur les matériaux pérovskites, en particulier ceux faisant 

l’objet de notre étude, le méthylammonium plomb iodée destiné à la réalisation des cellules 

solaires. 

La  plupart  des  résultats  de simulation sont axés sur l’étude d’un seul coefficient : 

l’évolution du rendement de pulvérisation en fonction de divers paramètres tels que : l’angle 

du faisceau incident, l’énergie du faisceau incident, l’épaisseur du matériau cible et sa densité 

volumique. 

Les résultats obtenus, montrent que l’augmentation du rendement de pulvérisation se 

produit proportionnellement à l’angle d’incidence dans la plus part des cas. 

Phénoménologiquement, on peut comprendre cet effet en considérant que lorsqu’un ion 

projectile pénètre dans le matériau avec une incidence différente de la normale, il parcourt une 

distance plus grande sous la surface, dans la zone d’échappement des particules secondaires. 

L’augmentation du dépôt d’énergie dans la profondeur d’échappement augmente la quantité 

des particules secondaires émis. 

Pour la majorité des éléments chimiques, le rendement de pulvérisation est plus élevé 

dans la cible de densité ρ =4.16g/cm3, que celle de ρ =2.48863337g/cm3≈ 2.49 g/cm3, ce qui 

est en bon accord avec les prévisions théoriques. 

Pour la variation de l’épaisseur, et pour la majorité des éléments chimiques, les 

résultats sont pratiquement très proches ou identiques. 

Il est intéressant de préciser que, le rendement de pulvérisation augmente en diminuant 

le nombre atomique de l’élément dans la cible. 

Il est constaté aussi, que le rendement de pulvérisation pour l’hydrogène  est le plus 

élevé.
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