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Hintergrundinformation

Computermodellierung von Dunnfilm-Solarzellen im Arbeitskreis Felser

Hochleistungsrechnungen bahnen den Weg zur optimalen CIGS-Solarzelle

Die Sonne ist die ergiebigste Quelle fur erneuerbare Energien. Die Stromproduktion mit Solar-
zellen ist in Deutschland in den letzten Jahren stetig gestiegen und auch fir die kommenden Jahre
ist ein deutlicher Zuwachs an Solarenergienutzung geplant. Ziele bei der Weiterentwicklung von
Solarzellen sind einerseits hohe Effizienzen, andererseits geringe Produktionskosten und ein
geringer Energieaufwand bei der Herstellung.

Besonders interessant sind dabei CIGS-Solarzellen, wobei CIGS fur Cu(ln,Ga)(S,Se), steht. Sie
gehdren zu den Dunnschicht-Solarzellen und sind nur wenige Mikrometer dick. Sie besitzen einen
hohen Wirkungsgrad von derzeit bis zu 19,9% und lassen sich kostengiinstig und mit geringem
Energie- und Material-Bedarf herstellen. Durch ihre geringe Dicke sind sie leicht und flexibel und
lassen sich auch auf Kleidungsstiicken oder Zeltplanen aufbringen.

Das comCIGS-Projekt ist ein vom Bundesumweltministerium geférdertes Forschungsprojekt, an
dem neben der Arbeitsgruppe von Prof. Claudia Felser an der Johannes Gutenberg-Universitat
Mainz auch die Firma IBM, die Schott AG, das Helmholtz-Zentrum Berlin fiir Materialien und Ener-
gie und die Universitat Jena beteiligt sind. Ziel ist es, die Effizienz von CIGS-Zellen weiter zu er-
héhen und den Anteil von umweltschadlichen und seltenen Stoffen wie Cadmium und Indium zu
reduzieren. In der Theorie-Abteilung der Arbeitsgruppe von Prof. Felser werden die Eigenschaften
der bisher verwendeten Materialien und moéglicher Ersatz-Materialien mit Dichtefunktionaltheorie-
(DFT)-Rechnungen (Elektronenstrukturrechnungen) und Computersimulationen untersucht. Die
daraus gewonnenen Erkenntnisse dienen dazu, den Aufbau der CIGS-Zellen und ihren Herstel-

lungsprozess zu optimieren.

Ein Teilprojekt beschaftigt sich mit dem seit Jahren ungeklarten Indium-Gallium-Ratsel: Bisherige
Rechnungen prognostizieren eine optimale Bandliicke fur CIGS-Zellen mit einem Indium/Gallium-

Verhaltnis von 30:70. In der Praxis findet man aber die hochste Effizienz bei einem genau umge-
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kehrten Verhaltnis von 70:30. Fir diese Diskrepanz gab es bisher keine schlissige Erklarung. Das
hangt damit zusammen, dass in den CIGS-Zellen sehr komplexe Strukturen auftreten, die sich nur
bei Berlcksichtigung von Tausenden von Atomen verstehen lassen — deutlich mehr, als sich mit
den erforderlichen Elektronenstrukturrechnungen untersuchen lassen. Zur Untersuchung wurden
daher klassische Monte-Carlo-Simulationen mit Ab-initio-DFT-Rechnungen verknlpft. Dieses
Hybridverfahren gestattet es, Untersuchungen zur Thermodynamik des Systems mit quantenme-
chanischen Rechnungen zu verknupfen. Die Ergebnisse zeigen, dass die Zellen mit Indium-
Uberschuss bei Raumtemperatur deutlich homogenere Materialverteilungen aufweisen als die mit
einem Uberschuss an Gallium. Die Analyse des Temperaturverhaltens liefert neue Anregungen fur
den Herstellungsprozess der Zellen, der zurzeit von anderen Mitarbeitern des comCIGS-Projekts

im Labor optimiert wird.

Andere Rechnungen beschéftigen sich mit der sogenannten Pufferschicht in CIGS-Zellen, die
einen optimalen Ubergang von der p-dotierten Absorberschicht zu der n-dotierten Fensterschicht
der Zelle gewahrleisten soll. Zurzeit besteht die Pufferschicht aus Cadmiumsulfid, aber das giftige
Schwermetall Cadmium soll in Zukunft ersetzt werden. Geeignete Materialien missen u.a. gut zur
Kristallgeometrie der Absorberschicht passen und mdglichst wenig Licht absorbieren. Sie missen
umweltvertraglich sein und aus hinreichend verfligbaren Materialien bestehen. Die Suche nach
Materialien, die all diese Eigenschaften erfilllen, ist sehr aufwendig. In Mainz wurden mit DFT-
Rechnungen lber 650 Materialien untersucht und aus den Ergebnissen eine Zahl von 20 separiert,
die als Ersatzmaterial in Frage kommen. Zwei dieser Materialien wurden bereits im Arbeitskreis
Felser synthetisiert. Aus ihnen konnten im Helmholtz-Zentrum Berlin diinne Schichten gesputtert
werden. Die theoretisch vorhergesagten guten Eigenschaften wurden bestétigt, aber die Materia-
lien zeigten in der Praxis andere Nachteile, sodass die Suche nach dem idealen Puffermaterial

noch nicht zu Ende ist.

DFT-Rechnungen erfordern in der Regel grol3e Rechenkapazitaten. Der Rechenaufwand steigt vor
allem mit der Zahl der betrachteten Atome erheblich an. GréRere Systeme werden insbesondere
bendtigt, um r&dumlich inhomogene Materialien und Festkorpergrenzflachen zu untersuchen. Sol-
che Rechnungen lassen sich nur durch Computercluster realisieren, bei denen viele CPUs durch
moglichst schnelle Datenleitungen verbunden sind. Bei Systemen mit sehr gro3en rdumlichen
Strukturen werden Hybridverfahren verwendet, bei denen rechenintensive quantenmechanische

Rechnungen und problemoptimierte Monte-Carlo-Simulationen eingesetzt werden.
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Fur ihre Rechnungen verwenden die Wissenschaftler in Mainz diverse Programme, teils
kommerziell, teils selbst entwickelt, die miteinander kombiniert werden. Die Programmpakete wur-
den fur die vorhandene Rechnerarchitektur optimiert, die zurzeit Intel Xeon-Prozessoren verwen-
det. FUr einige Programme sind mdglichst schnelle Prozessoren unabdingbar, bei anderen wird ei-

ne maoglichst groRe Zahl gut vernetzter CPUs bendtigt.

Der von IBM gestiftete Computercluster ist ein Blade-System mit Intel Xeon X5560 CPUs aus der
Nehalem-Reihe, die im Vergleich zu Vorgangerprodukten einen erheblichen Performance-
Zuwachs aufweist. Die verwendeten Xeon CPUs gehdren zu den schnellsten Prozessoren, die es
weltweit fur derartige Rechencluster gibt. Die Blades sind mit 4x-DDR Infiniband-Anschliissen aus-
gestattet, die einen Datenaustausch mit Raten bis zu 20Gb/s gestatten. Das System verfligt
weiterhin Uber flexible Storage-Komponenten, komfortable Administrationsmaoglichkeiten und ist
besonders energiebewusst.

Mit den neuen Rechenmdglichkeiten kann die Mainzer Arbeitsgruppe nun zu komplexeren
Fragestellungen (Ubergehen, die bisher nicht behandelt werden konnten. Mit Hilfe von
Car-Parinello-Simulationen sollen dynamische Effekte im Absorbermaterial untersucht werden, die
Informationen zu Diffusions- und Umorganisationseffekten im Absorbermaterial liefern. Auf3erdem
wird die Suche nach der optimalen Pufferschicht auf weitere Materialien ausgedehnt und diese als
grolReres System im Kontakt mit der CIGS-Schicht modelliert. Jede neue Erkenntnis fuhrt einen
Schritt néher zu einer optimalen DiUnnfilm-Solarzelle, die hocheffizient, kostenglnstig und umwelt-

vertraglich ist.



