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RESUMEN

En este trabajo de tesis se presenta el desarrollo de una metodologia para el analisis y disefio de dispositivos
fotovoltaicos con capa activa de material organico (OPV). La estructura del OPV considerada en este trabajo es
de tipo Vidrio/Ti/PEDOT: PSS/Perovskite/Pt. El disefio tedrico esta basado en los tres procesos basicos de analisis
y disefio de dispositivos fotovoltaicos; el calculo de la tasa de generacién de excitones G(x) utilizando la técnica
de la matriz lineal de transferencia dptica en un solo eje, el calculo de las concentraciones de carga n(x) y p(x)
en la capa activa a través del calculo de auto consistencia entre la ecuacién de Poisson y las ecuaciones de
continuidad de cargas (algoritmo iterativo de Gummel) y la caracterizacion del desempefio del OPV para una
irradiacion solar promedio de 100 mW/cm? (estdndar AM 1.5G), mediante el célculo de la curva de densidad de
corriente-voltaje (JV), el voltaje de circuito abierto (Voc), la densidad de corriente de corto circuito (Jsc), el factor
de llenado (FF) vy la eficiencia de conversidn (PCE) utilizando las ecuaciones basicas para dispositivos de union
pn. Los resultados tedricos obtenidos en este trabajo fueron comparados con mediciones prdcticas reportadas
por diferentes autores en los ultimos afios.

En el capitulo uno se encuentra la descripcién general del estado del arte de dispositivos fotovoltaicos
fabricados con material organico e inorganico asi como una resefia de la teoria basica necesaria para entender
los diferentes temas que se abordan en el desarrollo de este trabajo de tesis.

En el capitulo dos se encuentra descrita la justificacién planteada para la realizacion de este trabajo, los
objetos generales y particulares asi como la hipdtesis.

En el capitulo tres se describe la metodologia desarrollada para el andlisis y disefio de dispositivo
fotovoltaico organico con estructura Vidrio/Ti/PEDOT:PSS/PEROVSKITE/Pt. La metodologia desarrollada se
describe implementando de manera detallada, a través de un ejemplo con calculos numéricos, los pasos
necesarios para la simulacién de los principales fendmenos presentes en este tipo de dispositivos.

En el capitulo cuatro se describen los resultados tedricos obtenidos en la implementacion de la
metodologia desarrollada y se comparan estos resultados con resultados medidos de implementaciones
practicas reportados por diferentes autores en los ultimos afios.

En el capitulo cinco se describen las conclusiones mds relevantes obtenidas en el desarrollo de este

trabajo y se establece un conjunto de trabajos futuros que complementan dichos resultados.



ABSTRACT

In this thesis, a developed methodology for the theoretical design of a photovoltaic device with active layer of
organic material (OPV), is presented. The considered structure of the OVP is of type the Glass/Ti/PEDOT: PSS/
Perovskite/Pt. The theoretical design is based on the three basic processes of analysis and design of photovoltaic
devices; the calculation of the generation rate of excitons G (x) using the technique of the linear matrix of optical
transfer in a single axis, the calculation of the load concentrations n (x) and p (x) in the active layer through the
calculation of self-consistency between the Poisson equation and the load continuity equations (Gummel's
iterative algorithm) and the performance characterization of the OPV for an average solar irradiance of 100 mW
/ cm2 (standard AM 1.5G), by calculating the current-voltage density curve (JV), open-circuit voltage (Voc),
short-circuit current density (Jsc), fill factor (FF) and conversion efficiency (PCE) using the basic equations for
connecting devices pn. The theoretical obtained results were compared with practical measurements obtained
by different authors in the last years.

In chapter one it is described the state of the art of photovoltaic devices fabricated with organic and
inorganic material as well as a review of the necessary basic theory needed to understand the different topics
that are addressed in the development of this work.

In chapter two it is described the justification for the realization of this work, the general and
particular objectives as well as the hypothesis.

In Chapter three it is described the developed methodology for the analysis and design of an organic
photovoltaic device with structure of type Glass/Ti/PEDOT:PSS/PEROVSKITE/Pt. The developed methodology is
described by implementing in detail, through an example with numerical calculations, the necessary steps for
the simulation of the main phenomena present in this type of devices.

In Chapter four it is described the obtained theoretical results in the implementation of the developed
methodology and also these results are compared with practical implementations obtained from similar devices
reported by different authors in recent years.

In Chapter five it is describes the most relevant obtained conclusions from the development of this

work and establishes a set of future works that can complement these results.
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CAPITULO 1.
INTRODUCCCION

1.1 Estado del Arte de los dispositivos fotovoltaicos organicos.

Las energias renovables son consideradas aquellas que se generan a partir de procesos naturales y que pueden
ser reintegrados en forma continua. La forma de producir energia eléctrica de una forma mas directa es por
captacién de energia solar, que ofrece ventajas tales como la cantidad ilimitada de energia disponible y ausencia
de emisidn de gases, entre otras. Para proporcionar energia eléctrica a partir de energia solar se utilizan los
dispositivos fotovoltaicos. El principio fundamental de operacién de un dispositivo fotovoltaico es el efecto
fotoeléctrico, en el cual la energia de un fotén de luz incidente cede su energia a los electrones que estan en la
banda de valencia (BV) de un semiconductor elevando su estado energético provocando que salten a la banda
de conduccion (BC). La energia fotovoltaica es un campo de investigacion aplicada que ha ganado popularidad
gracias a la idea de que esta puede contribuir significativamente a la generacién de electricidad en todo el
mundo mediante la conversién de la luz solar en energia eléctrica. La energia fotovoltaica es la mds prometedora
entre las tecnologias emergentes de energia renovable debido a su gran potencial tedrico. [1] Se estima que
este potencial es 6000 veces mayor que la demanda actual de energia primaria de 11,000 millones de toneladas
equivalentes de petrdleo (Potencia media de 14TW).

El primer dispositivo fotovoltaico (de silicio) fue desarrollado y construido en los laboratorios Bell en los
estados unidos de américa en el afio 1953 y no supero el 4% de eficiencia. Seis aflos después William B. Shockley,
Walter H. Brattainy John Bardeen descubrieron la unién pn. Gracias a esto, cinco afios mas tarde se invento el
primer dispositivo fotovoltaico que posteriormente fue llamado celda solar. En la actualidad se requiere mucho
menos esfuerzo y energia al producir celdas solares usando semiconductores organicos que al producirlas
usando semiconductores inorgdnicos. Esto es debido a que en la fabricacién de celdas organicas se pueden
utilizar técnicas mas sencillas de procesamiento a temperaturas mucho mds bajas. Por ejemplo, las celdas
solares electroquimicas que usan didxido de titanio junto con un colorante organico y un electrolito liquido [2]
se pueden fabricar sin equipo sofisticado de crecimiento de materiales superando eficiencias de conversion de
energia del 6%. Estas han ingresado al mercado comercial gracias a sus costos de producciéon relativamente
bajos. Se pronosticaba que para el afio 2017 alcanzarian una eficiencias del 24%, lo que se cumplid.

Otra alternativa en la fabricacién de celdas organicas es la utilizacidon de polimeros semiconductores, que
combinan las propiedades optoelectrdnicas de semiconductores convencionales con las excelentes propiedades
mecdnicas y de procesamiento de materiales polimeros o plasticos. Estos pueden procesarse a temperatura

ambiente en sustratos flexibles utilizando métodos de deposicion simples y econédmicos como el recubrimiento



por centrifugado o “spin-coating”. La ventaja de las celdas fotovoltaicas poliméricas en comparacion con las
celdas electroquimicas es la ausencia de un electrolito liquido, que genera problemas con el sellado frente al
aire, pero también la posibilidad de una produccién ain mas econdmica usando dispositivos de gran area.[3] La
principal diferencia entre los semiconductores organicos y los semiconductores inorganicos (atdmicos) es que
en los organicos existe la presencia de moléculas, que mantienen la mayoria de sus caracteristicas en todo el
solido. La existencia de moléculas impacta en las propiedades dpticas como la absorcidn y la luminiscencia y las
propiedades eléctricas como el ancho de la banda prohibida y la localizacién del transportador de carga. Estas
ultimas estan conectadas al hecho de que las peliculas delgadas orgdnicas son principalmente amorfas o
nanocristalinas. El término de semiconductor organico se refiere a semiconductores donde el principal elemento
es el Carbono (C) que en la tabla de los elementos quimicos tiene 6 electrones incluidos 4 electrones de Valencia.

Uno de los principales requisitos actuales de los dispositivos fotovoltaicos es la necesidad de que cuenten
con una alta eficiencia de conversion de potencial. En la Figura 1.1 se muestra el estado del arte de la eficiencia
de conversién lograda por celdas fabricadas con material inorgdnico y orgdnico, desde su aparicidn en los afios
1970 hasta la proyeccidon 2020. En esta figura se observa que las celdas solares con mayor eficiencia son las
fabricadas con material inorganico, pero también se observa que la pendiente de incremento de eficiencia es
lenta con respecto al tiempo. Por lo contrario, las celdas solares fabricadas con material inorganico tienen una
pendiente de crecimiento mayor con respecto al tiempo. La eficiencia tedrica de una celda solar fabricada con
material inorganica es 33.7% para una sola unién pn con un ancho de zona prohibida de 1.34 eV. Una celda solar
de silicio tiene un limite de eficiencia de aproximadamente 29%, sin embargo, en condiciones practicas; tal valor
se degrada por medio de diferentes mecanismos de pérdida. Los principales fendmenos de pérdida, son tanto

6pticos como eléctricos.
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Figura 1.1. Estado del arte en eficiencia y desarrollo de celdas solares organicas.



1.2 Estructura basica de un dispositivo fotovoltaico.

A la unidad basica de disefio se le denomina dispositivo fotovoltaico unitario. Tal como se muestra en la Figura
1.2, es basicamente un fotodiodo formado por una unidn pn entre dos contactos metalicos que sirven como
electros de conexién a la carga. Utilizando multiples celdas solares unitarias se establecen conexiones en serie
y paralelo para satisfacer una demanda de corriente y voltaje de disefio. En este capitulo se describe el
procedimiento seguido para el disefio tedrico de la celda unitaria, asi como el procedimiento para el disefio de

un panel de (n x m) celdas unitarias.

Electrodo - p

Material tipo - p

Material tipo-n

Electrodo - n

Vidrio
Figura 1.2 Estructura basica de la celda unitaria disefiada.

La estructura de la figura 1.2, consiste de un sustrato de vidrio soda-lima, también conocido como
sustrato de vidrio comun, una capa de 6xido conductor transparente (TCO) llamada electrodo tipo n, una capa
de material tipo n, una capa de material tipo p y una capa de material metalico llamada electrodo tipo p. El
Sustrato de vidrio soda-lima, también conocido como vidrio comun, es muy utilizado para la fabricacidn de
celdas solares gracias a su gran transparencia al espectro de irradiacidn solar y su bajo costo en producciones
masivas. Su funcién es servir como soporte mecdnico de la celda haciendo la funcién de sustrato de anclaje. El
electrodo tipo n (TCO, 6xido Conductor Transparente) tiene la funcion de servir como contacto frontal de la
celda sin atenuar la irradiacion solar que la impacta. El materia tipo n también llamado material ventana es uno
de los dos materiales que forman la regién activa de la unién pn de la celda. Su funcidn principal es formar parte
de la unién pnsin atenuar o absorber demasiado la irradiacidn solar que lo atraviesa permitiendo que esta llegue
en su mayoria a la capa activa principal. El material tipo p también llamado capa activa es el segundo material
que forma parte de la union pn de la celda. Este material tiene la funcién principal de absorber la mayoria de
los fotones provenientes en la irradiacion solar generando los excitones (par electron-hueco) que participaran
en la generacién de la corriente. Por ultimo, el electrodo tipo p tiene la funcidn de servir como contacto trasero

de la celda el cual se conecta directamente a la carga asignada.

4



1.3 Estructuras de un dispositivo fotovoltaico organico.

Existen dos tipos de estructuras generales para el desarrollo de celdas solares organicas, la estructura
convencional y la estructura invertida. La Figura 1.3(a) muestra la estructura de una celda solar convencional
(OPV), posee una capa activa absorbedora de fotones formada por dos materiales conjugados; un fullereno
aceptor de cargas y un polimero donador de cargas. Esta capa activa esta insertada por un lado entre una capa
selectora de electrones y un electrodo de metal llamado catodo. La capa selectora de electrones mejora la
interface entre el fullereno y el catodo. En el otro lado de la capa activa esta una capa selectora de huecos y un
electrodo de metal lamado dnodo. La capa selectora de huecos mejora la interface entre el polimero donador
el dnodo. En operacion, la estructura es irradiada con la luz solar, los fotones son absorbidos por la capa activa,
los electrones del nivel orbital molecular ocupado mas alto de los materiales donantes (HOMO) se excitan a un
nivel de energia mas alto, y los excitones individuales se forman dentro de los materiales del donante. Estos
excitones se difunden a la interfaz entre el material donante y el material aceptor (LUMO) dentro de sus tiempos
de vida. En la interfaz, los excitones se disocian en electrones y huecos como resultado de la diferencia de
potencial entre el fullereno y el polimero. Luego, los electrones y los huecos de mueven hacia el catodo y el
anodo, donde se recolectan para formar un flujo de corriente entre los contactos metalicos. Por el contrario, en
un dispositivo fotovoltaico invertido (IOPV), como se muestra en Figura 1.3 (b), la posicion de la capa selectora
de electrones y el fullereno se intercambia por la capa selectora de huecos y el polimero. En esta disposicion,
los electrones fotogenerados en la capa activa son recolectados por el catodo, mientras que los huecos
fotogenerados son recolectados por el anodo. Esta celda solares organicas se describen como invertidas porque

los electrones fluyen en una direccion opuesta a la de las estructuras convencionales.

(a) Metal Cathode (b) Metal Anode
Electron selective layer Hole selective layer

Hole selective layer Electron selective layer
Transparent Anode TransparentCathode

Figura 1.3 Estructura de un dispositivo fotovoltaico organico. (a) Estructura convencional (OPV), (b) estructura
invertida




1.4 Dispositivos fotovoltaicos basados en Perovskite.

Un Perovskite es un cristal con estructura molecular en celda cubica y férmula quimica ABX3 donde Ay B son
cationes de diferentes tamafios que se acomodan en las esquinas del cubo y en el centro del mismo,
respectivamente; mientras que X es un anion situado en las caras. El ion A puede ser un alcalino lantanido, B es
normalmente un metal de transiciéon y X es un halégeno o un oxigeno [4]. Muchos Perovskites presentan
propiedades interesantes como piezoelectricidad, ferroelectricidad, superconductividad y efecto fotovoltaico.
En los Ultimos afios se ha propuesto para sintetizar diferentes tipos de Perovskites con aplicacion en dispositivos
fotovoltaicos 13 aminas, 21 metales divalentes y 8 especies anidnicas, tal como se muestra en la Figura 1.4, lo
que da un resultado de 600 posibles tipos, muchas de las cuales alin no se han sintetizado en su totalidad. Sin
embargo, en aplicaciones fotovoltaicas, la base para la sintesis de Perovskites organicos gira en torno al
metilamonio de yoduro de plomo, CH3NH3PbI3, conocido como MAPI o MAPbI3, cuya estructura se ilustra en

la Figura 1.5.

A X,

21 Metales
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[NH,4]* Be?* Cu? F
[NH,OH]* Mg?* Zn? cr
[NH;NH,]* Ca?* Cd** Br
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[CH(NH,),]* Ba?* Ge?* (HCOO)
[C3N,H:)* Mn?* Sn?* (CN)
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[(CH;CH,)NH,J* NiZ*  Tm2*
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[(HN)(CH,),S]*

[CH,)*

Figura 1.4 Compuestos para sintesis de Perovskita.
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Figura 1.5 a) ABX3 cristal de un Perovskite organico (triyoduro metilamonio de plomo);
b) estructura cubica extendida de Perovskite.



Los perovskite tienen propiedades de transporte de carga ambipolar, es decir conducen tanto
electrones como huecos, son de band gap directo que varia en un rango de 1.2-2.3 eV, dependiendo de su
composicion [4]. Es posible modificar el band gap, ver Figura 1.6 (b), para ampliar el espectro de absorcion, por
ejemplo, si se cambia el catidon organico de MA por FA el band gap se reducira alrededor de 0.07 eV o bien si el
Pb es sustituido por Sn el band gap se aumentara a 1.17 eV. Los Perovskite se caracterizan también por tener
grandes longitudes de difusiéon de portadores de carga; en el caso del compuesto metil amonio de yoduro de
plomo (MAPbI3) la longitud de difusién de los electrones y los huecos es de 130 y 110 nm respectivamente
mientras que para el compuesto MAPbI3-XCIX la longitud de difusién se incrementa desde 130 a mas de 1000
nm. El efecto fotovoltaico con Perovskite funciona diferente al convencional en celdas solares de uniones pn,
este es conocido como efecto fotovoltaico de bulto, donde asociada a la polarizacién del cristal, se tiene un
campo eléctrico el cual permite la separacion de los portadores de carga generados. Para describir la estructura
de un dispositivo fotovoltaico con Perovskite se partird de la primera capa que tendra el contacto con la luz de

sol y se avanzard con las capas restantes apiladas de acuerdo a Figura 1.6 (a).

=L L
Ag 1MAPbLBT,
3 MAPbI,
. {-3.38 FAPbI, MASHI,
> ] -3.88 -3.92 o
L - ‘4 24 «4 44 :
< b 2
= ] 1.55
80 5 ] 1.3
2 ]
43 ] -5.43 -5.42 -5 48 -5.47
' e g 6] 568 s 61 " 577
\ . x=0.25 x=0.5 x=0.75
|TO/Glass 7 MAPb,  Sn I,

(a) (b)

Figura 1.6 Estructura basica de un dispositivo fotovoltaico con Perovskite.

La primera capa es un conductor transparente, generalmente éxido de indio-estafio, conocido como ITO
(indium tin oxide), o bien éxido de estafio dopado con fltor, FTO (fluor tin oxide), depositado sobre vidrio. Esta
sirve como electrodo y al mismo tiempo permite el paso de los fotones provenientes de la luz solar. La segunda
capa, que también permite el paso de los fotones, es la conductora de electrones, la cual se encuentra en
contacto directo con el Perovskite. Normalmente la capa esta conformada por una pelicula de TiO2 continua y
sobre ésta una mesoporosa, que tiene la finalidad de favorecer el intercambio electrdnico y el paso de fotones
al Perovskite y cuya estructura y morfologia juega un papel fundamental en la captacion de electrones. Una vez

que los fotones han interaccionado con el Perovskite y generado pares electron-hueco, los electrones generados
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son transportados a la capa de TiO2 y de ahi al conductor transparente. Cabe mencionar que dependiendo de
los materiales utilizados y sus caracteristicas se han reportado eficiencias de entre el 3% y hasta un 18% sélo
considerando las caracteristicas de la capa conductora de electrones y el Perovskite. ComUnmente se manejan
espesores entre los 200 y 400 nm, con tamafios de poros menores a los 50 nm y una fase cristalina anatasa para
el TiO2. La siguiente capa es la de Perovskite, y después la conductora de huecos, la cual puede ser desde un
simple electrolito hasta una enorme gama de materiales metdlicos y polimeros [5]. El problema con el uso de
electrolitos es que al entrar en contacto con el Perovskite terminan degraddndola de manera rapida, dando un
promedio de vida media de sélo horas o minutos. Esta capa de transporte de huecos, o por sus siglas en inglés
HTM (hole transmission material), tiene la funcidon de facilitar la transferencia de los huecos. Finalmente, la
ultima capa es un electrodo, cominmente de oro (Au) o plata (Ag), el que tiene la finalidad de recibir a los

huecos generados y servir como contra electrodo para cerrar el circuito de la celda solar.

1.5 Espaciador Optico

La absorcion de la luz dentro de la capa activa de pelicula delgada puede ser incrementada al cambiar la
distribucidn espacial del campo eléctrico 6ptico dentro del dispositivo. La Figura 1.7 muestra una representacion
esquematica de la distribucion parcial de la intensidad al cuadrado del campo eléctrico dptico. Asi, una fraccion
de la capa activa estd en una zona muerta (valor cero del campo eléctrico) en el cual una foto generacion de
portadores es reducida significativamente. Este "efecto de interferencia éptica" es especialmente importante
para estructuras de pelicula delgada donde el espesor es comparable con la profundidad de absorcién y la
longitud de onda de luz incidente, como es el caso de dispositivos de polimero [6]. Para solucionar esta situacion,
una solucion simple seria incrementar el espesor de la capa activa para que absorba mas luz, pero la baja difusién

no permitiria una coleccion de carga.

(a) - (b) - '
= Longitud Longitud
o Fl % de onda o A * % de onda
2 1 ' om |8 , (m) |
= oy [ 400 =
AN A N = , o
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a g ' ]
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Posicién en el dispositivo (nm)

Figura 1.7. Distribucidn del campo eléctrico dentro de la estructura/dispositivo.

Posicion en el dispositivo (nm)



Insertando una capa transparente extra transportadora de electrones entre la capa activa y el electrodo
metalico puede poner la capa activa en condiciones favorables para el campo eléctrico, obteniendo asi un
espaciador dptico. Para un OPV, insertar un espaciador éptico entre la capa activa y el electrodo refractivo
resulta en una redistribucion del campo eléctrico éptico. Ademds de ser un buen selector de electrones o huecos
segln sea el caso, debe tener una banda de conduccidn mas baja en energia que el LUMO de fullereno; su nivel
LUMO debe estar arriba o cercano al nivel de Fermi del electrodo metdlico colector (Al); debe ser transparente
a la luz en el espectro solar. El espaciador dptico puede ser de beneficio cuando se considera todo el rango de
longitudes de onda de la absorcidn dptica en la capa activa del material.

El analisis tedrico para el modelo éptico es el elemento clave para el entendimiento y prediccién de los
efectos dpticos en las OPV, con los cual se utiliza el formalismos de matriz de trasferencia. La absorcion,
trasmision, reflexidon y corrimiento de fase puede ser descrito por las partes real e imaginaria del indice de
reflexion complejo de cada material considerado en la estructura de la celda. El campo eléctrico en cada posicidon
puede ser calculado con el resultado de la matriz de transferencia del sistema. Para cuantificar el efecto del tipo
de material y su espesor en el dispositivo se determinan los parametros que caracterizan a las celdas (Jsc, Voc,
FF, PCE) con el estandar de iluminacion AM1.5. No siempre al incluir un material como espaciador éptico resulta
en una mejora en la eficiencia de conversidn fotovoltaica, solo en el caso que el espesor elegido este separado
del maximo local de la disipacién de potencia éptica puede la disipacién ser aumentada por el espaciador dptico.

Si la geometria y el espesor se eligen para dar una disipacion de potencia dptica, tal ventaja no es viable.

1.6 Modelado éptico

1.6.1 Matriz de transferencia

Para considerar la distribucién del campo eléctrico total dentro de la pelicula delgada de la estructura, usamos
la teoria de la matriz de trasferencia dptica. Esta teoria sirve para modelar la variacidn de la intensidad del
campo eléctrico dptico cuando atraviesa las diferentes capas del dispositivo, tal como se muestra en la Figura
1.8. El dispositivo consiste en un conjunto de capas entre sustrato y aire, cada una es descrita por el espesor d
de cada capa junto con su indice de refraccién complejo (1) = fi(A) + ik(A), donde 7 el indice de refraccién

y k es el coeficiente de extincidn de cada capa.
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Figura 1.8 Diagrama esquematico multicapa de un PVD usado para calcular el campo eléctrico éptico que se propaga
hacia adelante y hacia atras.

Considerando la luz como una onda plana que incide normalmente en el sustrato, el campo eléctrico de
la luz en cualquier punto del dispositivo es una cantidad compleja con un superindice positivo E*(x) para
ondas viajeras de izquierda a derecha y un superindice negativo E~(x) para ondas que viajan de derecha a
izquierda. El comportamiento de la luz en cada interface entre dos capas, j y k puede ser descrito por una matriz
de interface de 2x2 dada por la ecuaciéon (1.1), que contiene los coeficientes complejos de Fresnel

IR Tjk]
jk tik rjk 1

(1.1)
Donde 1j;, y tji son los coeficientes de reflexion y transmision que dependen del indice de refraccion complejo,
ik = (A — )/ (A + 7y ) y tij = 1 + 75 respectivamente. El efecto sobre el campo eléctrico que se propaga
en cada capa esta descrito por la matriz de propagacién dada por la ecuacién (1.2)
[e—ifjdj 0 (1.2)
L] = i&:d;
0 ei$idj

Donde ¢; = 2mfij/A y A es la longitud de onda de la luz. Las componentes del campo eléctrico dentro del
sustrato (subindice o) estan relacionadas con las del aire (subindice m+1) por la matriz de trasferencia total S

)51

m+1

Donde S es el producto de todas las matrices de interface y matrices de capas:

g = [511 S12 (1.4)

S21 522] = (=1 Tn-1ynLn) I

Las cantidades del campo en la ecuacidon (1.3) son aquellas que existen en la frontera con el conjunto
de capas m que constituyen la parte activa del dispositivo. Los coeficientes de reflexidn y transmision resultan

entoncesr = Ej JE§ = S,1/S11yt = E}f 1/E} = 1/5;14, respectivamente. La eficiencia de absorcién de una
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pila de mdltiples capas es entonces na=1-T- R, con la transmisividad como T= || 2 fim« / 7oy la reflectividad
R = |4 % total de la estructura multicapa. La absorcién de luz total en el dispositivo esta descrita por A =1 —R,
también representa el limite superior de la fraccidn de fotones incidentes en el dispositivo que pueden
contribuir a la fotocorriente, siempre es menor a 1, donde T, Ry A dependen de la longitud de onda A [21, 24,
39]. Con tal de calcular el campo eléctrico interno en la capa j, el sistema de capas puede ser dividido en dos
subconjuntos, separados por la capaj anterior, indicada con (’), y un posterior indicado con (). Asi, la matriz de

trasferencia del sistema total puede ser escrito como

S = S]-'Lij" (1.5)
Con
j-1 (1.6)
Sj = Hf(n—l)nLn IG-0),
n=1
Y
m (1.7)
Sj” = 1_[ I(n—l)nLn Im(m+1)
n=j+1

Donde los sistemas parciales Sj’ and S/, tienen sus propios coeficientes de transmisién y reflexiéon dados por

14 n ! ! n 14 14 ! 14 H
tji =1/Sj11, tj =1/Sj11, 75" = j21/ 11, Y 1 = 1/Sj14, respectivamente.

1.6.2 Perfil de campo eléctrico dentro en la estructura.
Combinando la ecuacién (1.5), (1.6) y (1.7) con sus correspondientes coeficientes, un par de coeficientes de
transferencia interna que relacionan la onda plana incidente con el campo eléctrico interno propagandose en

las direcciones en x positivas y negativas en la capa j en la interface ( j-1) pueden ser determinadas como

¢+ — E__ 5 (1.8)
J EJ— 1—1”]'._~r]'.'.el2 ajéj
E t;—rr.e24is _ (1.9)
t- =L= J J = t+ T.”.elz d]'E]'

+ 1 . .
] EO 1—7'}-'_'7'}".612‘1] f] ]

Donde rj_ = —S;;,/S};,. Usando las ecuaciones (1.8) y (1.9), resulta el campo eléctrico total en un plano
arbitrario de la capaj a una distancia x a la derecha de la frontera (j-1) j en términos de la onda plana incidente
Eg como

E;(x) = B () + By () = t] [e! 5% + 1yel§i G4m0 | ¢ (10)
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La ecuacion (1.10) puede ser expresada también en términos de los elementos de la matriz de las matrices

de transferencia del sistema, para 0 < x < d]-, como

sj'll,e—ifj(df—x) +5]:'21_eifj(dj—x) . (1.11)
Ef(x)z Y —idj§; S S idj§; EO
112511 € +5i129/21-€

La Figura 1.9 muestra el perfil de distribucién simulado de la amplitud del campo eléctrico éptico
normalizado al cuadrado dentro del PVD usando el formalismo TMM, para una longitud de onda A = 600nm para

todas las capas.

. o HSL CA ESL Al
1.0
05 -
0.0 LI I LI L I T LI ' L L) i LI | L) I T LI I

Posicion dentro del dispositivo (nm)

Figura 1.9 Perfil de distribucién simulado de la amplitud del campo eléctrico éptico normalizado al cuadrado dentro del
PVD usando el formalismo TMM, para una longitud de onda A = 600nm

1.6.3 Perfil de la taza de generacion de excitones

Dado que el nimero de estados excitados en una posicién dada en una estructura estd directamente
dependiente de la energia absorbida por el material, la energia de disipacién del campo electromagnético en el
material es la cantidad que es de interés en el caso de dispositivos fotovoltaicos. El promedio del tiempo de la

energia disipada por segundo en la capa j en la posicidn x en una incidencia normal t normal esta dada por

Qi(x,A) = %csoajﬁj|Ej(x)|2 (1.12)
Donde c es la velocidad de la luz, gy la permitividad del espacio libre, n; el indice de refraccion, y a; el
coeficiente de absorcién dado por a; = 4nl?]//1, donde Ej es el coeficiente de extincion de la capa j. Asi, el
nimero de estados excitados en la capa es proporcional al nimero de fotones absorbidos y, por lo tanto, |E|?
versus la posicion x en la capa directamente representa la produccion de estados excitados en cada punto.
Expandiendo la ecuacién (1.12) con el uso de la ecuacidén (1.10), el resultado de la luz incidente de manera

normal obtenemos
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Q; = a;Til, [e—ajx + p’]jz e~ ®j(2dj—x) 4 2p;~ ce~%4j . cos (@ (dj —x) + 5])] (1.13)

Donde Ip es la intensidad de la luz incidente, Tj = (17]-/170)|t]*|2 es laintensidad de transmitancia interna, pj es
el valor absoluto y 6] el argumento de los coeficientes de reflexidn complejos del segundo subsistema dado por
rj". Como se puede ver en la ecuacién (1.13), la disipacién de energia en una estructura de capas en cada
posicidon en x de la capa j es descrita por tres términos. El primer término a la derecha se origina por la
propagacion del campo eléctrico en la direccidon positiva x, (la misma direccion de propagacién del campo
eléctrico incidente), el segundo término es por la propagacion del campo en la direccion negativa de x, y el tercer
término es debido a la interferencia de las dos ondas. Una vez que Q; es determinado, y asumiendo que un
fotdn se convierte en un exitdn (eficiencia de conversidn de foton-exitdn, n= 1), la proporcién de generacién de
excitones G (x) puede ser expresada dividiendo Q; por la energia de un fotén individual de longitud de onda A
y se integra sobre todo el espectro visible

800

G(x) = ”f 2 Q(x, DdA (1.14)

350 NC

Donde h es al constante de Planck. La integracion es realizada desde 350 hasta 800 nm, que es el rango de

absorbancia del fotén desde el vidrio hasta la capa activa del polimero del dispositivo fotovoltaico.

1.7 Modelado eléctrico

1.7.1 Sistema de ecuaciones en estado estable para el PVD.

Para determinar la corriente de corto circuito en estado estacionario de los dispositivos fotovoltaicos basados
en polimeros, se resuelven conjuntamente la ecuacién de Poisson [ecuacién (1.15)] y las ecuaciones de
continuidad (ecuaciones (1.16) y (1.17)) hasta obtener auto-consistencia en las soluciones [31, 32]. Para obtener
una solucién auto consistente, se asume un valor inicial para el potencial y la densidad de portadores de carga.
Con esta consideracién, se hace una correccién a 6 y un nuevo potencial es calculado desde la ecuacién de

Poisson.

q
Er€o

02
) =~ [n(0) — p()] (1.15)

Este nuevo valor del potencial es usado para actualizar el valor de las densidades de portadores de carga
resolviendo la ecuacidn de continuidad. Este proceso es repetido hasta que la convergencia es alcanzada.

0 B (1.16)
/a0 = qU()
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) = qUo), 17
En las ecuaciones anteriores, 1(x) es el potencial eléctrico, g es la carga del electrén, n(x)y p(x)
representan las densidades de electronesy huecos, ], (x) and J, (x) representan las densidades de corriente de
electrones y huecos, €, es la constante dieléctrica del material y U(x) es la proporcién neta de generacién de
portadores libres.
En consecuencia, con la intensidn de resolver las ecuaciones anteriores, densidad de corriente,
densidades de portadores y el potencial necesitan estar relacionados. Esto se logra en las ecuaciones (1.18) y

(1.19) incorporando los portadores de difusion y deriva

0 7] (1.18)
Jn = qnungw + anan,

d d (1.19)
= —yY+qD,=—n,
Jo = apip 5-% + 4Dy 7op
Donde D,,,, son los coeficientes de difusion de los portadores, que se considera que sigan la relacion de Einstein
[13] dado por Dy, 5, = pinpVt, con V; el voltaje térmico, i.e, V; = kgT/q, donde kg es la constante de Boltzman
y T es la temperatura absoluta. Sin embargo, notamos que en una alta densidad de portadores el coeficiente de

difusidn se incrementara.

1.7.2 Razén de disociacion de excitones

La proporcién neta de generacion de portadores libres U(x) se obtiene resolviendo la ecuacién (1.20), donde
R es la razén de recombinacién biomolecular, dada por R = y(np — nZ,,) con y = {(u) q/{c) siendo la fuerza
de recombinacion, y donde (u) = (i, + up) es la suma promedio espacialmente de la movilidad de electrones

y huecos, y () es la constante dieléctrica promediada espacialmente [14], n;,; = Neexp(—Egqp/2V).
U(x)=PG—-(1-P)R (2.20)

Donde G es la razéon de generacidn de exitones dada por la ecuacidn (1.14), P es la probabilidad de disociacién
de electron-hueco integrada sobre sobre la distribucién de distancias de separacion dada por la ecuacion (1.21),
con f(a,x) con una funcion de distribucion normalizada dada por la ecuacién (1.22) y p(x,T,F) es la
probabilidad de disociacidon de electrén-hueco, para una cierta distancia de par electron-hueco x dada por la

ecuacion (1.23) [22]

P(a,T,F) = f o, T, F)f (@, x)dx (1.21)
0
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4 2 2 (1.22)
fla,x) = = x2e™/a
Vrad
p(x T F) _ kdiss(x: T, F) (1-23)

kdiss(x: T, F) + kf(T)

En las ecuaciones anteriores, p(x, T, F) depende de la temperatura y el campo eléctrico F. ks Es la razon

de decaimiento del enlace electron-hueco al estado base y k ;¢ €s la razdn de disociacion dada por la ecuaciéon

(1.24)

v 1.24
kaiss(x, T,F) = %Q_EB/RBT <]1(2_#> (1.24)

Donde Ej es la energia del enlace del par electrén-hueco y b = q3F /(8mck3T?) es el parametro de campo y

J1 es la funcién de Bessel de primer orden, teniendo la siguiente expresion

h2-V=Zh) _ N @h* (1.25)
v—2b ) w!(w + 1)!
Resultando
Kaiss (6, T, F) = e ™58/%8T(1 4 b+ b2/3 + b3/18 + b*/180 + ) (1.26)

1.8 Parametros de un dispositivo fotovoltaico

1.8.1 Parametros que caracterizan un dispositivo fotovoltaico

Para determinar la eficiencia de conversién de potencia (power conversion efficiencienty, PCE o ECE o n)
asociada al desempefio de un dispositivo fotovoltaico, se requiere caracterizar el dispositivo sin iluminacién y
bajo iluminacién de donde se obtiene una curva JV la cual muestra la relacidn entre la densidad de corriente (J)
y voltaje (V) generados por el dispositivo. La Figura 1.10 muestra un ejemplo de la curva JV, en esta curva es de
especial importancia las intersecciones con los ejes horizontal y vertical dado que los valores de interseccion se
utilizan para encontrar la densidad de corriente en corto circuito (short circuit current density, Jsc) y el voltaje a
circuito abierto (open circuit voltaje, Voc). La Jsc es extraida si ambos electrodos (anodo-catodo) esta unidos (en
corto circuito), el Voc si los electrodos no estan conectados a la carga o resistencia. La densidad de potencia
(power density, P) es el producto de Jy V en cada punto de la curva, de los punto de maxima J y maxima P se
puede obtener la maxima potencia Pmax tal como se representa en la ecuacién (1.27). Al mismo tiempo esta
potencia representa una forma de comparar el desempefio entre diferentes dispositivos.

Pmax = Jmax Vmax (1.27)

15



El factor de llenado (fill factor, FF) esta dado por el cociente de la potencia maxima entre el producto del
voltaje de circuito abierto y la densidad de corto circuito tal como se representa en la ecuacion (1.28). Este factor

representa la “cuadratura” del PVD en la curva J-V
FF = Pmax / (Voc Jsc) (1.28)

Con lo cual se puede reescribir Pmax = FF Voc Jsc

La PCE es el cociente entre la Pmax y potencia incidente (incident optical power density, Pi) sobre el
PVD, la cual es 100 mW/cm? que corresponde a un nivel de iluminacién de un sol en la tierra (AM 1.5) a 25° C
de temperatura, mide la conversién de potencia de incidencia de flujo incidente sobre un dispositivo (incidencia
de potencia solar por area), esto es, la eficiencia de cada fotdn a corriente para todos los fotones incidiendo

sobre la superficie. La ecuacion (1.29) se utiliza para encontrar la PCE.
PCE = Pmax / Pi = (Jmax Vmax)/Pi = (FF VocJsc)/Pi (1.29)

La Jsc estd directamente relacionada con la eficiencia con la absorcidon de la luz, la generaciéon y la
disociacién de excitones, el transporte de carga y la coleccidén de carga en los electrodos. Voc estd relacionado
con la diferencia entre el nivel LUMO del aceptor y HOMO del donador en la BHJ.

La fotocorriente en dispositivos fotovoltaicos organicos generalmente no es constante, sino dependiente
de voltaje, la fotocorriente alcanza la saturacidon no necesariamente bajo condiciones de corto circuito, pero el
sesgo de voltaje negativo. Esto reduce también el factor de llenado y, finalmente, la eficiencia del PVD.

La eficiencia cuantica externa (EQE o IPCE) es una medida de la eficiencia de conversion de cada fotén a

electrén para una particular longitud de onda en particular.
IPCESEQE =hcJsc/AiPi = (1240¢eV -nm) * Jsc / Ai Pi (1.30)

Donde h=4.1357 x 10 ¥ eV - s, ¢ = (3 x 108 m/s), Pi =100 mW/cm?, también EQE es el nimero de electrones
recolectados sobre el nimero de fotones incidentes (ne/nph).
La eficiencia cuantica interna (IQE) es el nimero de electrones recolectados entre nimero de fotones

absorbidos en la capa activa, relacionando la EQE y IQE tenemos la ecuacién (1.31) [16].
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Figura 1.10 Graficas caracteristicas de corriente-voltaje de las celdas solares de BHJ en (a) lineal y (b) la representacion
semilogaritmica.

namero de electrones recolectados

IQE(X) =

_ (m’lmero de electrones recolectados) ( numero de fotones incidentes ) (1.31)
namero de fotones incidentes namero de fotones absorbidos en la capa activa

numero de fotones absorbidos en la capa activa

_ EQEY)
" Abscq (1)

Dicho en otras palabras IQE indica la fraccidn de fotones absorbidos que son convertidos en electrones
en el dispositivo, EQE indica la fraccidn de fotones incidentes que son convertidos en electrones en el dispositivo,
IQE es mayor que EQE para un dispositivo debido a que la absorcidn en la capa activa resulta Abs,,=A=1—-R<
1.

Informes cualitativos que analizan ambas estructuras (OPV y IOPV) indican que el nimero de fotones
absorbidos en la capa activa y el aumento de la eficiencia cuantica externa aumenta con el aumento del espesor
de la capa activa como resultado de un comportamiento de interferencia en ambas estructuras [17, 18]. Sin
embargo, IOPV exhiben un mejor rendimiento, a excepcion de los espesores cercanos en los cuales obtienen los
maximos de interferencia de OPV [19]. Por otro lado, los informes cuantitativos establece que dispositivos con
estructura IOPV muestran una PCE de 9.15%, junto con Jsc de 17.2 mAcm™, Voc de 0.74V, y FF de 72% [20,21],
mientras que los dispositivos con una estructura OPV presentan una Jsc mucho menor de 15.4 mAcm™ [22]. Hay
dos razones principales para el aumento significativo de Jsc, y por lo tanto el PCE, de la IOPV: contacto 6hmico
para la recoleccidon de portadores de carga foto generada (debido al cambio de nivel de vacio de ITO) y la
recoleccion éptima de fotdén en la capa activa orgdnica [23]. En este trabajo de tesis se calculan las curvas JV, los
parametros Jsc, Vo, Jmax, Pmax, and FF para analizar el desempefio de ambas estructuras (COPV y IOPV) bajo varios

escenarios/ condiciones/ caracteristicas.
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CAPITULO 2.
JUSTIFICACION Y OBJETIVOS

2.1 Justificacion del estudio

El uso de energias renovables como la luz solar y su aprovechamiento, no es una idea novedosa, ya que el ser
humano ha hecho uso de ésta desde hace siglos. Sin embargo, es a partir de la década de 1970 que se ha
incrementado la investigacion y el desarrollo en esta alternativa buscando aumentar la eficiencia y una
idealizada convivencia con la naturaleza en una perspectiva de desarrollo sustentable. Si bien este tipo de
energia es abundante, universal y con un impacto ambiental bajo, la ingenieria ha encontrado grandes limitantes
en su utilizacion, como es el hecho de su caracter oscilante e intermitente, su dispersion, su baja intensidad, las
bajas eficiencias de conversidon asociadas a los actuales dispositivos y su complicado almacenamiento. El
esfuerzo por lograr un manejo conveniente y un adecuado uso de la energia proveniente del Sol que permita
satisfacer los requerimientos de demanda energética, ha impulsado durante los ultimos afios importantes
proyectos de desarrollo cientifico y técnico. Se han mantenido dos vertientes fundamentales para la utilizacién
del recurso solar: la conversién fototérmica y la fotovoltdica.

La Figura 2, muestra la distribucion de irradiacién en México [7,8], que es uno de los paises con una
excepcional recepcion de irradiacidn solar. En especial en el estado de Baja California la ciudad de Mexicali se
distingue por ser una de las ciudades del pais con mas captacion de irradiacion solar, este echo la convierte en
un laboratorio natural para el estudio, prueba y desarrollo de dispositivos fotovoltaicos. Por tal motivo, el
laboratorio de Fisica Aplicada del Instituto de Ingenieria perteneciente a la Universidad Auténoma de Baja
California ubicado en la ciudad de Mexicali se encuentra desarrollando algoritmos de disefio de dispositivos
fotovoltaicos con material organico e inorganico. En el estudio del arte realizado en este trabajo se encontraron
decenas de articulos referentes a dispositivos fotovoltaicos fabricados con material organico PEROVSKITE. Pero
el 95% de estos articulos muestran resultados de caracterizacidon de dispositivos fabricados, solo algunos
presentan técnicas y procedimientos para modelar y predecir el comportamiento de dispositivos fabricados con
este material orgdnico. Por este motivo, este trabajo de tesis esta focalizado en el desarrollo de una metodologia
para el analisis y disefio de dispositivos fotovoltaico con capa activa de material organico (OPV) y estructura de

tipo Vidrio/Ti/PEDOT: PSS/Perovskite/Pt.
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Figura 2.1 Irradiacion solar en el territorio Mexicano (2300KW/cm?)

2.2 OBJETIVOS

2.2.1 OBJETIVO GENERAL.

El objetivo general de este trabajo de tesis es el desarrollo de una metodologia para el analisis y disefio de
dispositivos fotovoltaico con estructura Vidrio/Ti/PDOT:PSS/Perovskite/Pt. La metodologia serd desarrollada
considerando los tres procesos basicos de analisis y disefio de dispositivos fotovoltaicos; el calculo de la tasa de
generacidn de excitones G(x) utilizando la técnica de la matriz lineal de transferencia dptica en un solo eje, la
obtencién de las concentraciones de carga n(x) y p (x) en la capa activa a través del célculo de auto consistencia
entre la ecuacién de Poisson y las ecuaciones de continuidad de cargas (Algoritmo iterativo de Gummel) y la
caracterizacion del desempefio del OPV para una irradiacién solar promedio de 100 mW/ cm? (estdndar AM1.5),

mediante el uso de las ecuaciones basicas para dispositivos de unién pn.

2.2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS.
Para el logro el objetivo general de este trabajo de tesis se plantean los siguientes objetivos especificos:

1. Célcular de manera tedrica la tasa de generacion de excitones G(x) en el dispositivo Vidrio/Ti/PDOT:
PSS/Perovskite/Pt, utilizando la técnica de la matriz lineal de transferencia éptica en un solo eje.

2. Calcular las concentraciones de carga n(x) y p(x) en la capa activa del dispositivo a través del calculo de
auto consistencia entre la ecuacion de Poisson y las ecuaciones de continuidad de cargas (algoritmo
iterativo de Gummel).

3. Calcular de manera tedrica los pardmetros que caracterizan el desempefio del dispositivo, para una

irradiacién solar promedio de 100 mW/cm? (estandar AM 1.5G), mediante el célculo de la curva de
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densidad de corriente-voltaje (JV), el voltaje de circuito abierto (Voc), la densidad de corriente de corto
circuito (Jsc), el factor de llenado (FF) y la eficiencia de conversidn (PCE) utilizando las ecuaciones
basicas para dispositivos de unién pn.

4. Realizar una comparacién de las caracteristicas de desempefio (curva JV, el Voc, la Jsc, el FF, y la PCE)
obtenidas en el disefio tedrico con las obtenidas en las mediciones practicas reportadas por diferentes

autores.

2.3 HIPOTESIS
La técnica de la matriz lineal de transferencia dptica puede ser utilizada para analizar la propagacidn y disipaciéon
del campo eléctrico éptico en un apilado de capas de diferentes materiales, la solucidn auto consistente entre
la ecuacién de Poisson y las ecuaciones de continuidad de cargas pueden ser utilizadas para calcular las
concentraciones de carga n(x) y p(x) en la capa activa (absorbedor de fotones) de estructura multicapa, y las
ecuaciones bdsicas para caracterizar el desempeiio de dispositivos de unidon pn pueden ser utilizadas para
caracterizar los parametros que son base para el cdlculo de eficiencias de conversidn en dispositivos detectores
de luz.

Por tal motivo la hipdtesis de este trabajo de tesis se establece de la siguiente manera; utilizando
la técnica de la matriz lineal de transferencia dptica, la solucidn auto consistente entre la ecuacidn de Poisson y
las ecuaciones de continuidad de cargas, las ecuaciones basicas para caracterizar el desempefio de dispositivos
de unidn pn. Es posible desarrollar una metodologia para analizar y disefar tedricamente dispositivos
fotovoltaicos con estructura de tipo Vidrio/Ti/PDOT:PSS/Perovskite/Pt que den una correlacidon cercana entre
las caracteristicas de desempefio obtenidas en el disefio tedrico y las medidas de la implementacidn practicas

reportada por diferentes autores.
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CAPITULO 3
DESARROLLOS DE METODOLOGIAS Y TECNICAS DE SIMULACION

Uno de los puntos mas importantes al realizar el disefio de un dispositivo fotovoltaico es la seleccién
de los materiales. Los materiales seleccionados deben de cumplir con los requisitos de diseno. Dentro
de los requisitos de disefio mas importantes para la seleccion de los materiales se encuentra el
espectro de irradiacion incidente, la potencia promedio incidente, asi como la factibilidad de que los
materiales seleccionados formen heterouniones de tipo pn. En este trabajo de tesis, se establecieron
como requisito de disefio un espectro de irradiacion incidente que va de 350nm o 800nm, una potencia
promedio incidente de 1000 W/m? (estandar AM1.5 Global), asi como la formacién de heterouniones
de tipo pn. La estructura y materiales seleccionados en este trabajo de tesis son de tipo

Vidrio/Ti/PDOT:PSS/Perovskite/Pt tal como se muestran en la Figura 3.1.

L

Bidrio Soda-Lima

Bidrio Soda-Lima

Figura 3.1 Estructura de la celda solar a disefar.

3.1 Metodologia para el analisis y modelado 6ptico.

Tomando como referencia lo descrito anteriormente, y considerando la estructura del dispositivo a
disefiar, Vidrio soda-lima/Ti/PEDOT: PSS/PEROVSKITE/Pt, como un apilado de capas tal como se
muestra en la Figura 3.2 se puede asumir que cada una de las capas se encuentra descrita por su indice
de refraccién complejo, fi=n + ik, donde n representa al indice de refraccién y k el coeficiente de

extincién, donde ambos valores dependen tanto de la longitud de onda (A) como el grosor de la capa

21



(d). De igual manera se puede observar como el campo electromagnético dptico incidente entra por
el lado izquierdo de la estructura y viaja a través de la estructura multicapa en direccion del eje x y es
reflejada justo en las interfaces dentro del dispositivo formando también ondas electromagnéticas

Opticas que viajan en direccion opuesta a la de incidencia.

Transmitancia del Ti PEDOT:PSS | Perovskite Pt

Vidrio de 80%

0 1 2 3
T 11
11 12 13

Figura 3.2 Estructura multicapa del dispositivo a disefar.

3.1.1 Célculo de los coeficientes de transmision y reflexion en la capa de Perovskite

La capa activa de la estructura a analizar es la capa de Perovskite, por lo que como primer paso del
analisis optico se requiere cdlcular los coeficientes de transmisién y reflexién en esta capa.
Considerando los datos caracteristicos mostrados en la Tabla 3.1 se procede a encontrar los sistemas
parciales Sj’ and Sj" descritos por las ecuaciones 1.6 y 1.7 respectivamente. Para esto se requiere previamente
encontrar las matrices de interface y las matrices de propagacion correspondientes a cada sistema
parcial. Asumiremos que el vidrio soda-lima tiene una transmitancia del 80%. Es importante notar que
los calculos aqui presentados son solo para la longitud de onda de 350 nm en la posiciéon x =1 nm de
ancho de la capa activa y que para obtener los perfiles total del campo eléctrico, la disipacién del
mismo y la generacién de excitones es necesario calcular para todo el espectro de analisis (de 350nm

a 800nm) y todo el ancho de la capa activa.

Tabla 3.1. Valores para Inicio de calculo de G(x).

Ti fi=1.380+j2.43 d=100 nm
PEDOT:PSS fi=1.40+j0 d=200 nm
PEROVSKITE nA=1.71+j1.15 d=300 nm
Pt fi=1.54+j3.06 d=500 nm
A 350 nm

x=1 (350-800)= (1-46)

Ic=Eo 0.32913 W m”-2 nmA-1
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Obtencion de la matriz de interface 1 para la interface entre los materiales Ti/PEDOT:PSS

F1=1.380+j2.43, A2=1.40+j0

_ (1.40+j0)—(1.380+j2.43) _
U 7 (1.40+j0)+(1.380+2.43)

ti; = 0.5710 — 0.4991i

—0.4290 — 0.4991i

[ = 1 [ 1 —0.4290 — 0.49911']
1705710 — 0.4991i 1—0.4290 — 0.4991i 1

I = [0.9929+ 0.8679i 0.0071 — 0.86791’]
1 0.0071 — 0.8679i 0.9929 + 0.8679i

Obtencion de la matriz de interface 2 para la interface entre los materiales PEDOR:PSS/Perovskite
A1=1.40+j0, A2=1.71+j1.15

_(L714j115) = (L404J0) _ Lo
T 171+ j1.15) + (140 + jO) J=
t;; = 1.2080 + j0.2929

L 1 [ 1 0.2080 +j0.2929]
27 1.2080 + j0.2929 [0.2080 + j0.2929 1

I = [0.7819 —j0.1896 0.2181 +;0.1896
2710.2181 +0.1896 0.7819 — j0.1896

Obtencion de la matriz de interface 3 para la interface entre los materiales Perovskite/Pt

fi1=1.71+j1.15, fi2=1.54+j3.06
_ (1.54+j3.06) — (1.71 + j1.15)

" T (1,54 + j3.06) + (171 + j3.06)
t;; = 1.2647 + j0.2448

I = 1 [ 1 0.2647 + j0.2448]
37 1.2647 + j0.2448(0.2647 + j0.2448 1

I = [0.7621 —j0.1475 0.2379 +j0.1475
3710.2379 +0.1475 0.7621 — j0.1475

= 0.2647 + j0.2448

Obtencién de la matriz de propagacion (Ti)

1=1.380+j2.43

Bj = 27;—dnjcos@i

e/* = cos(x) + jsen(x)
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21(200) _ ™ .
) = g (1:380 + j243) cos(0) (ﬁ) = 0.0865 + j0.1523
J(0.0865+/0.1523) 0
Py = [ 0 e—(j0.0865+j0.1523)]

e/(00865+]0.1523) = ¢=0-1523(¢os (0.0865) + jsen(0.0865))
e/(00865+]0.1523) = (0.8555 + j0.0742

e ~J(0.0865+j0.1523) — 501523 (o5 (0.0865) — jsen (0.0865))

e ~J(00865+j0.1523) — 1 1643 — j0.1006
p— [0.8555 +0.0742 0
1= 0 1.1602 — j0.1006

Obtencién de la matriz de propagacion (PEDOT:PSS)

i=1.404]0
21(300) _ n .
) = —3gg— (1:40+0) cos(0) (1—80) = 0.1315 + jO
_ [eJ(0-1315+j0) 0
2 = 0 o—(j0.1315+0)

e/ (01315+j0) — 0. 9914+j0.1311
e/ (01315+)0) = ¢0(c0s5 0.1315 — jsen 0.1315)

e J(01315+j0) = 09914 — j0.1311

0.9914 +0.1311 0

Py = 0 0.9914 — j0.1311

Obtencion de la matriz de propagacion (PT)

A=1.54+j3.06

_ 2m(500) (154 + j3.06) (0)( i )- 0.24125 + j0.47938
bi="350 (134+/3.06)cos(0){155) =0 "

J(0-24125+j047938) — o=0.47938(cog (0.24125 + jsen 0.24125)
e/(024125+J047938) = 0.6012 + j0.1479

e~/ (0.24125+j047938) — 047938 (¢o5 (.24125 — jsen 0.24125)
e—j(0.24125+j0.47938) = 1.5682 —]03858

P, = 0.6012 +0.1479 0
3~ 0 1.5682 — j0.3858

Obtencidn de las matrices correspondientes a cada sistema parcial Sj’ and Sj” descritos por las ecuaciones 1.6 y

1.7 respectivamente, que representaremos como Mjf v M]-” respectivamente
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M], = P111P212
- [0.8555 +j0.0742 0 ]*[

0.9929 +j0.8679 0.0071 —j0.8679]
J 0 1.1602 — j0.1006

0.0071 —;0.8679 0.9929 + j0.8679

. [0.9914 +50.1311 0 ] . [0.7819 —j0.1896 0.2181 +j0.1896]
0 0.9914 —;0.1311f 10.2181 +0.1896 0.7819 — j0.1896

M = 0.8329 +;0.4182 —0.1892 — j0.2509
J 7 10.0051 — j0.3832 1.3962 +j0.1105
M]'” = I3P3

M = [0.7621 —j0.1475 0.2379 +j0.1475] . [0.6012 +0.1479
=

0
0.2379 +j0.1475 0.7621 —j0.1475

0 1.5682 — j0.3858

M= [0.4800 +0.0241 0.4300 +,0.13 ]
J 710.1212 +j0.1239 1.1383 —j0.5254

Dado que la capa activa en la estructura a analizar es la capa de Perovskite, se obtienen los

coeficientes de reflexion y transmisién de esta capa utilizando las ecuaciones (3.1), (3.2), (3.3) y (3.4)

, 1
t = 3.1
ANV (3.1)
’ M]"12
Y 3.2
. (3.2)
" Mj3y
A 33
J M1, (3.3)
L B (3.4)
T 1! ! eed?55% '
] ]
t = ! = 0.9589 — j0.4815
J T (08329 +j0.4182) J%
o (043004j013) o
-~ 708329 +,0.4182) JP-

o _(012124/01239) o
I T 04800 +0.0241) I

. 2
{=bj=7n

21(1.71 +j1.15) , =
= = 0.0005357 + j0.0003602
J 350 (180) i

Parad=1
eJ2§jdj — gJ(2+(0.0005357+j0.0003602)+1)

gJ(0.001071+j0.007204) — £=0.007204(050.001071 + 5en0.001071)
ej(0.001071+j0.007204-) — 6_0'007204(0.9999 +]00011)
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g/(0:001071+j0.007204) — 0.9927 + j0.001092

’
] 1—7}-’_*7}-”*612€jdj

_ 0.9589 — j0.4815
~ 1—1[(0.3022 + j0.1495)(0.2647 + j0.2448)(0.9927 — j0.001092)]

t]-+ =1.0472 —j0.3790

+
tj

3.1.2 Calculo del campo eléctrico en la capa de Perovskite

Una vez obtenidas los coeficientes de reflexion y transmision de la capa activa, como paso dos se
obtiene el campo eléctrico en la capa de Perovskite. El cdlculo en este ejemplo se realizard para la
longitud de onda de 350 nm en la posicidon x = 1 nm del ancho de la capa activa. Recordemos que los
perfiles totales del campo eléctrico en la capa activa se obtienen realizando el calculo para todo el
espectro de analisis (de 350nm a 800nm) en todo el ancho de la capa activa utilizando la ecuacién

(1.10).
E;(x) = B () + By () = t] [e! 5% + 17el &1 240 | ¢

Ej(x) = (1.0472 — j0.3790)[/(0:9927-/0.001092)+1 4 (02647 +
j0.2448)ej(0'9927+j0'001092)(2*1_1)](0.32913)(0.8)

Ej(x) = (1.0472 — j0.3790)[e(0:9927-/0-001092)] 4 (0.2647 + j0.2448)e°](0.32913)(0.8)
e(O.9927+j0.001092) — 60'001092(COS 0.9927 +]S€n09927)
e(—0.001092+j0.9927) — 60'001092(0.5464+j0.8375)

(—0.001092+j0.9927) — () 5464 +j0.8375

e(—0.001092+j0.9927)(2*0) — 60
p(=0.001092+j0.9927) — 1
E;(x) = abs (1.0472 — j0.3790)[(0.5464 + j0.8375) + (0.2647 + j0.2448)(1)](0.32913)*(0.8)

E;(x) = abs (0.3317 + j0.2175)

Ej(x) = /0.3317% + j0.21752

E;j(x) =/0.1100 — 0.0473

E;(x) = 03966 E(V / m"2)
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3.1.3 Calculo de la disipacion del campo eléctrico en la capa de Perovskite
Obtenido el campo eléctrico se procede a obtener la disipacion de este para la longitud de onda de

350 nm en la posicién x = 1 nm de ancho de la capa activa utilizando la ecuacion (1.12)

1 _ 2
Qj(x, )= Ecsoajnj|Ej(x)|
c=3*108m/s

€, =8.85%10712F/
4tk
a. T —

T2
_ 4m(1.15)

%= 350

Q(2) =5 (3 % 10%)(8.85 » 10712)(0.0412)(1.71)(0.3966)

= 0.0412

Q;(z) = 1.4710 * 10> W/m"3

3.1.4 Calculo de la taza de generacion de excitones en la capa de Perovskite

Para el calculo de la taza de generacion de excitones se utiliza la ecuacion (1.12), con Q] dividiendo
sobre la energia del fotén 1/hC por longitud de onda A, e integrando sobre el espectro de Incidencia
de 350 nm a 800 nm que representa los 46 espectros analizados, se asumid una eficiencia de
conversion foton-exciton igual a 1 (esto quiere decir que por cada fotdn captado en la superficie del
dispositivo se crea un excitdn en el sustrato de la capa activa), para la longitud de onda de 350 nm

resulta.

800

6 =1 +0CNdA

350
h = 6.62606952 * 1073% ] /s

350(0.00001471)

G(¥) = 662606952 » 10-39)

(3e8)(0.0025)

G(x) = 5.8849 * 1019m 3571

El valor de G(x) = 5.8849 x 101°m 3571, representa la generacién de excitones en la posicién x = 1
por del campo eléctrico incidente en la longitud de onda de 350 nm. La taza tota de generacidn de excitones se
obtiene evaluado la ecuaciéon (1.12) de 350 a 800 nm. La Figura 3.3 muestra el perfil de G(x) nhanémetro por
nanémetro en una capa activa de 1000 nm de ancho. Un resumen de los valores obtenidos se encuentra en la

Tabla 3.2.
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Gir = 1.2936 * 10*m ™35!

21
14 10 ;

Gl,Taza de Generacion de Excitones,(m'3 s°1)

o 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000
Profundidad de capa activa.,d(nm)

Figura 3.3 Taza de generacién excitones en capa activa PEROVSKITE A=350 a 800 nm.

Tabla 3.2. Valores calculados de Propagacion.

Generacion par excitén de 1 valor unitario A=350 nm, G(x) 5.8849 €19 m~-3 sM-1
Generacion par exciton para 10000 nm A=350 a 800 nm, GjT  1.2936 €25 m~-3 sA-1
Energia disipada de 1 valor unitario A=350, QjZ 1.4710 e-5 W m~-3
Campo Eléctrico propagado de 1 valor unitario A=350 nm. 0.3966 eV m~-2

3.2 Metodologia para el analisis y modelado eléctrico.

Consiste en el calculo del potencial electroestatico (Vpoisson), 1as concentraciones de carga n(x) y p(x) y
el dimensionamiento de la zona de agotamiento formada por la unién pn de los materiales del
dispositivo fotovoltaico. La solucidn debe satisfacer simultdaneamente las ecuaciones de continuidad
de cargas y la ecuacidn de Poisson. Para este propdsito se utiliza el algoritmo iterativo de Gummel. La
Figura 3.4 muestra la secuencia iterativa implementada para satisfacer el algoritmo de Gummel. Las

tablas 3.3 y 3.4 contienen los pardmetros fundamentales del PEDOT:PSS/PEROVSKITE asi como los valores de

las constantes utilizadas en los calculos respectivamente.

3.2.1 Implementacidn del algoritmo de Gummel.

Para iniciar la ejecucion del algoritmo de la figura 3.4 se propone un valor inicial para el potencial de
contacto de Poisson (Vpoisson) Y se procede con el calculo de las longitudes de difusidon de cargas
minoritarias hasta ejecutarlo completamente. Este algoritmo se cicla iterando hasta que se satisfacen

dos condiciones; la primera que la diferencia entre el Vyoisson de la iteracion actual y el Vpoisson de una
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iteracion anterior sea menor a un umbral previamente preestablecido, y la segunda que la suma de los
valores absolutos de las diferencias de las concentraciones de cargas de la iteracion actual y una

anterior dividida sobre la suma de las concentraciones de cargas encontradas en la iteracidn actual sea

menor a un umbral preestablecido.

Calculo de las distancias de difusion de cargas )
para huecos para electrones

[ Calculo de la discontinuidad AEc ]

L, = /Dprp L, = /ann ) AE, =0.6(Egy —E,,)
v
Calculo de la concentracién de cargas ) (Anderson Theory)

minoritarias en equilibrio
para huecos para electrones
2 2
= nim _ nip

n
N PN
d a )

[ Proponer un valor inicial para Vo ]
N

Calculo de los limites de la zona de deplecion

(Depletion approximation, Poisson Eq.)
2

2¢ .V, X
szi‘jog Ny | aniF’Na
qNaNd[Nd+g—“NaJ Ny

n

ﬂsando Vo, Xny Xp calcular ni(x) y pi(x) para x :h

(No uniform carrier generation)

N (X) =Ny +n Pi(X) = Ppo + P

GVi+1, poisson

n(X)=ng+n,le ¥

—1}‘“*”“ +G, 7,

V.1, poisson
Q(X) =Py + np{e kT —l}e(“x")“" +GLr)

Calculo en la regién p

Calculo en la regiéon n

m, 300 m, 300

12
. 3/2 m 3
N, = 2.51x1019[ﬂi) m® N, = 2.51><191°(—EL cm™

F

P

S |n[L' (")] Ecn — Fy = —koT |n[L (X)J
cp B N

Nc

v

V,

i+1,0

v

(Anderson Theory)
Calculo del potencial de contacto (Vo)

V. = Egp +AEc 7(Fp 7Ecp)7(ECN 7FN)
0 =
q

Vio =Vio + AV,

=V, +AV,

v
[ AVy =V, Vi ]

An(x) = n; (X) = ;4 (X)
Ap(X) = p; (X) — i1 (X)

Si Fin de
iteraciones

[An()|+|Ap(x)|
— "<,
N +P;

Figura 3.4 secuencia iterativa implementada para satisfacer el algoritmo de Gummel.

Tabla 3.3 Parametros fundamentales del PEDOT:PSS/PEROVSKITE

Datos PEDOT:PSS PEROVSKITE Unidades
(P) (n)
Band gab 1.8 1.5 eV
Masa de electrén e-/h+ mn/mh 0.093 0.32 mo
Constante Dieléctrica Ep/€n 3 1.7758 F/cm
Concentracion Intrinseca  pi/ni 5e10 3el4 cm?-3
Movilidad e-/h+ pp/un 5.13e-4 1432 cmA2/Vs
Coeficiente Difusion Dp/Dn 1.33e-5 37.088 cm”2/s
Tiempo de vida e-/h+ tp/tn 4.81e-6 2.222e-10 s
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Tabla 3.4 Constantes utilizadas en los calculos.

Variables Constantes Valor y Unidades

GL 1.2936 €25 m~-3 s7-1
G(x) 5.8849e19 m~-3 sA-1
€o 8.854e-14 C*2/NcmA2
q 1.6e-19C
eV 1.602e-19
h 6.58118e-16€eV's
KB 8.617e-5eV
mo 9.1e-31 Kg

Para demostrar la ejecucién del algoritmo de la Figura 3.4, a continuacidén se muestran los

calculos y resultados de la primera iteracién. La Figura 3.5 muestra el diagrama energético de los

materiales que forman la unién PEDOT: PSS y PEROVSKITE.

N

-3.28 eV h+

m
3.65eV

238 eV

-5.08 eV 543 eV
U «

Figura 3.5 Diagrama energético PEDOT: PSS/PEROVSKITE.

Obtencidn de las distancias de difusidn de cargas Lp Y Ln
L, =/Dyty L, = /Dp1y

L, =+/(1.33e — 5)(4.81e — 6) L, = /(37.088)(2.222¢ — 10)
L,=7.9983e—-6cm L,=9.0779e —5cm

Obtencién de las concentraciones de cargas minoritarias en equilibrio

2
Ny, (5%1019)%  2.5%1021 7
N, =—= = = 1.666 x 10
PO Ng 1.5%1014 1.5%1014
2 142 28
n? (3%101%) 9%10 16
P, =-t= = = 1.730 %10
no — nNg 5.2%1012 5.2%1012

Se propone un valor inicial para el voltaje de Poisson, Vpoisson = 0.60
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Con el Valor asignado a Vpoisson, 10s valores obtenidos de distancias de difusién para electrones (Ln) y
huecos (Lp), y los valores obtenidos para las concentraciones de cargas minoritarias en equilibrio npoy pno se
procede a encontrar la primera iteracidn del ciclo mostrado en la Figura 3.4, que empieza por encontrar el

dimensionamiento de la zona de deplexion, tal como se muestra enseguida

Inicio de la primera iteracidn del ciclo:

Obtencién delos limites de la zona de deplexion

1/2
2&,Vp

gN,N, (Nd + :—ZNQ)

X, = Ny

N[~

(2)(3)(8.854 = 10714) (600 * 1073) (5.2 1012

[ ]
I I
=| I
l(1 6+ 10719)(1.5 * 1014)(5.2 » 10'2) ((5 2%1012) + 1 73758 (1.5 * 1014)>J

3.18744 % 10713
3.227414 % 1020

3.18744 x 10713
(1.248  10)(2.58606 * 101%)

= [9.876142 * 1034]1/2(5.2 x 1012) = 1.63416 * 10~*cm

1
] (5.2 1012) = [ ] (5.2 + 1012)

xp=

X
_Yp
xn——N N,

d

(1.6341691 * 1075)

14y _ _4
(5.2 = 1017 (1.5 % 10™%) = 4.7139494 + 10™*cm

Xn =

w =X, + Xp

w = 1.6341691 x 107> + 4.7139494 + 10™* = 4.8773663 * 10~*cm

Obtencién de las concentraciones de cargas evaluadas en x =0

—(x—xp)

Vo
PN(x):PN0+PN0<eW_1)e Lp +GLTp

163416911075

Py(x) = (1.730 * 101%) + (1.730 * 10°) (eO 0259 — 1) e 90779+10°5 + (1.2936 % 1025 + 107°)(4.81 = 107%)

PN(x) :(1730 * 1016) + (23828785 % 1026) + (6222216 % 1013)
Py(x) = 2.382806 * 1026cm =3

Vo (x=xn)
np(X) = ny, + 1y, (e KT — 1) e In +Gi1,
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0.600 -4.87736x10~*
n,(x) = (1.666 * 107) + (1.666 * 107) (eo.ozss - 1) e 7.9983:10-° + (1.2936 * 10%° » 107°)(2.222 * 10710)

np(x) = (1.666 * 107) + (6.299289 = 1071%) + (2.874637920 = 10°)
np(x) = 2.89129792 x 10° cm ™3
Para calcular el potencial electrostatico de Poisson (contacto Vo) se utilizé la teoria y modelos para
analisis de heteroestructuras de Anderson. La Figura 3.6 muestra la secuencia paso a paso implementada
para encontrar Vo.

“Depletion approximation”
Modelo basico de Anderson para heterouniones

( Calculo de la discontinuidad en la banda de conduccion \

AEc de la heteroestructura l
Egp Band gap del material p
Calculo del ancho de la zona de
EGN Band gap del material N deplecion w
— 12
AEC - 067( EGN - EQP) Para el sistema Gas/AlxGa1-xAs
\AEC =0.6( EGN — Egp) Para el sistema CdS/CdSe J « - 2eV, N
P c D
I qNa N D N ot —+ Na
] ¥ &y
Gﬂ laregion p \ [En laregion N \ X
p N Xy = £ Na
Fp _Ecp :_kBT In Ni ECN _FN :—kBTIn Ni ND
! ¢ W =X, + Xy
Donde p=N, Donde N =N,
* 3/2 m* T 3/2
Nv = 2_51)(1019 (mh TJ Cm’3 Nc = 2.51X1910 (e MJ cm -3 €, Permitividad del material p
m, 300 m
0 J \ 0 J &N Permitividad del material N
[ |
¥
Potencial de contacto (Vpoisson)
v ny _Egp+AEc_(Fp_Ecp)_(ECN_FN)
poisson — YO0 T

q

Figura 3.6 muestra la secuencia paso a paso implementada para encontrar V0.

Obtencidén de la discontinuidad AEc
AEC - 06 (EGN - Egp)
AEc =0.6(1.5—-1.8) = —0.180 eV

Obtencién del potencial Vo

X 3/2
m T
Nv =251%101 [ —2 « —
v * (m0*300
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0.093 xmo 300y\/?
o 300) = 2.51%10°(0.093)3/2 = 7.11865 * 107 cm ™3

Nv = 2.51 * 1019<

P
E, — E.p = —kgTLn (N—)

(4

3.41165 * 1025
Fy — E., = —(0.0259)Ln

711865 = 107 = —(0.0258)Ln(47.925519 = 10°) = —0.45804eV

3
2

m’ T
Nc¢ = 2.51 % 101 (—e )
¢ * mo . 300

0.32*mo 300\3/?
) = 2.51 % 1012(0.32)3/2 = 4.54358 x 1018cm™3

Nc =251 * 1019(

E3
mo 300
F, Fy = —kgTL (n)
CN N = piLn N,

= —(0.0259)Ln(2.80241 * 10~%) = 0.5100eV

F, Fy = —(0.0258)L 1.2733 + 1079
cN = I =T "\ 254358« 1018

Vo = [Egp + AE; — (Fp _Ecp) - (FCN _FN)]/q

— [1.84(—0.180) —(—0.45804)—(0.5100)]eV

Vo p,

= 1.56799

El valor obtenido de Vo se resta al valor Vpoisson obtenido en la iteracién anterior, que es este caso por
ser la primera iteracién serd el valor propuesto al principio de la ejecucidn del algoritmo iterativo de Gummel.
El resultado obtenido de esta diferencia se considera como un incremento en la diferencia de Vo consecutivos,
cuando este diferencial satisface la condicién de ser igual o menor a un umbral fijado con anterioridad (0.60) se
habran determinado los valores para concentracidn de carga en las regiones ny p de la unién pn. Si la condicién
no se satisface se inicia nuevamente el procedimiento de solucién de la ecuacion para potencial de contacto.

Obtencién de la diferencia Vi1 poisson — Vipoisson

AV,

poisson

AVpoisson = 1.56799 — 0.600 = 0.967996V

i+1,poisson — Vi,poisson

Como se muestra en la resta anterior | AVpoisson|>0.60 no se cumple la condicién al ser |V,| < 0.60, por
lo tanto se debe realizar una actualizacién del valor de Vo y comenzar la siguiente iteracion. Se reinician los
calculos sustituyendo ahora Vpoisson=V0=0.96799V. Hasta que se cumpla la condicion |AVpoisson|>0.60. Este
procedimiento después de un nimero determinado de iteracion cumplié con la condicion requerida obteniendo

los valores mostrados en la Tabla 3.5.
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Tabla 3.5 Resultados obtenidos en la ejecucion del algoritmo de Gummel.

Variables Calculadas

Ln

Lp

ni

pi

Xn

Xp
Vpoisson

Valor
Matlab
7.9983e-06
9.0798e-05
6.222e+13
1.7308e+16
6.7595e-04
2.3433e-05
1.2337

ler.Calculo

2.8912e+09
2.3828e+26
4.7139e-04
1.63416e-04
1.5679

3.3 Metodologia para el analisis y calculo de las caracteristicas de desempeiio.

Mediante el algoritmo que se muestra en la Figura 3.7 Se efectuan los calculos para encontrar las caracteristicas
de desempeiio del dispositivo disefiado. El conjunto de variables caracteristicas de desempeno incluye el voltaje
de circuito abierto (Voc), la densidad de corriente de circuito abierto (Jsc), la potencia maxima (Pmax), la

resistencia a maxima potencia (Rmax), el factor de llenado (FF), y la eficiencia de conversidn de potencia (n).

J, = [qlip [ +q||?"npo}(eqvA/kT *1)7qGL(LP T Ln)

p n

Sustituir valores hasta dejar J en funcién de Va

A 4

& /Encontrar la carga optimayy el Fill-Factor \
Hacer J1 =0y calcular Va
Prax = JimpVimp
V=V, v
mp
Hacer Va= Oy calcular Ja Rmp = |
J; mp
V. J
m m|
FF=—"2"T
/ J \ Voc J SC /
A
Dando valores J sc ‘
AV desde 0O Eficiencia de conversion de potencia 77
hasta Vop Vmp J mp = FF Voc J sC
graficar 0 v Upower - =) P
T incidente incidente

<

o
kel

Potencia de luz incidente Pinicidente

-

JA
Encontrar Jmp Jmp .
y Vmp que de
Pmax
° 1‘
Vm

Figura 3.7 pasos para el calculo de las caracteristicas de desempefio del dispositivo disefiado.
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La tabla 3.6 muestra un resumen de variables fundamentales de los materiales y los parametros

calculados necesarios usando el software matlab, para cdlcular las caracteristicas de desempefo del dispositivo

disenado A=350 a 800 nm.

Tabla 3.6 Variables fundamentales y pardmetros calculados necesarios para calcular las caracteristicas de desempefio del
dispositivo disefiado A=350-800.

Concentracién Intrinseca PEROVSKITE-ni 3eld
Concentracién Intrinseca PEDOT:PSS-pi 5e10
Permitividad Perovskite &n 1.7758
Permitividad PEDOT:PSS Ep 3
masa carga mayoritaria PEDOT:PSS mh 0.093
masa carga mayoritaria PEROVSKITE mn 0.32
Band Gab PEDOT:PSS 1.5
Band Gab PEROVSKITE 1.8
Concentracion Dopado PEDOT:PSS Na-P 1.5e14
Coeficiente de Difusion PEDOT:PSS Dn-p 1.33e-5
Tiempo de Vida de e- PEDOT:PSS tn-p 4.81e-6
Concentracion Dopado PEROVSKITE Nd-n 5.2e12
Coeficiente de Difusién PEROVSKITE Dp-n 37.088
Tiempo de Vida de h+ PEROVSKITE tp-n 2.2229e-10
Distancia de Difusién PEDOT:PSS Lp 9.0798e-5
Distancia de Difusién PEROVSKITE  Ln 7.9983e-6
Zona de Deplexion PEDOT:PSS Xp 2.3433e-5
Zona de Deplexion PEROVSKITE Xn 6.7595e-4
Valor de Generacion de Exciton GL 1.2936 e25

Obtencién del voltaje de circuito abierto Voc

Ng Ng
n = — —
po nipy Pro ninZ
1.5x101% 9 _3
npo = (SHTO)Z =60x10""7cm

— 2x1 ' =5 7773:10—17 -3
Pno (3x101%)2 ™ ¢
Voc l L( 1% n) 1

1 q [IL)—; (Pro) + lz_:(npo)]

(1.2936 * 1025 % 1076)(9.0798 * 105 + 7.9983 » 10~°)

37.088 .. 133107
9.0798 = 105 >777 * 107 + 55583 % 10-¢

V. = 0.0259 In +1

(60 * 1079)
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(1.2780289 x 1015)
V,. = 0.0259 In T+1

[(2.3597 * 10711) 4+ (9.97712 x 1078)

(1.2780289 * 10%°)
(9.97947 * 10-8)

Ve = 0.0259 * 50.9042 = 1.3184V

Vo = 0.0259 ln{ + 1} = 0.0259In(1.280649 = 10%?)

Obtencién del voltaje de la densidad de corriente de corta circuito Jsc
Jsc = _qGL(Lp + Ln)
Jse = —(1.6 * 10719)(1.2936 * 102° x 107°)(9.0798 * 107> + 7.9712 = 107°)
Joe = —2.04485 « 10™* A/cm?

Obtencién de la densidad de corriente a mdxima potencia Jsc (vo)
Graficando Jvs V

. 1074
25¢r g

/ Jsc=0.0002045

2F max=2.4380e-4

-
o
T

Voc=1.318

o
(&)

Densidad de Corriente(Jsc)en A‘-‘r:m2

o
T

05 L L L L L L )
0 02 04 06 08 1 12 14
Voltaje Va

Figura 3.8 Grafica de J vs V, Valores obtenidos con ayuda de matlab.

Obtencién del voltaje y densidad de corriente a maxima potencia Jmax de la grafica caracteristica J vs V.
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Voltaje Va

Figura 3.9 Grafica de ubicacidén de parametros a maxima potencia con ayuda del programa matlab.

De la figura 3.9 se obtiene los pardmetros siguientes
Vinax = 1.213V
Jmax = 0.000201 A/sz

Por tanto:

Prax = JmaxVmax

Py = (0.000201) * (1.213) = 2.4381 » 10~* W/sz

Obtencién del factor de llenado (FF)

Vmax] max

I/OC]SC

_(1.213) ¥ (0.000201) 243813 % 10~*
"~ (1.3184) * (2.045 * 107%)  2.6961 % 10~*

FF =

FF = 0.90431

3.2.2 Dimensionamiento del dispositivo fotovoltaico disefiado.

Una vez que las caracteristicas de desempefio son calculadas, se procede a calcular las dimensiones (ancho (W)
y largo (L)) del dispositivo disefiado con el cual se puedan realizar conexiones serie y paralelo para satisfacer la
demanda requerida de suministrado de corriente. Se desea que le dispositivo sea capaz de suministrar 3 mA 'y

se dispone de una area de fabricacién para cada dispositivo individual de 100um x 100um. Para dimensionar
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se propone un valor para el largo del dispositivo y se encuentra el ancho utilizando la ecuacion (1.32),
proponiendo valores para x y cuidado que W no exceda del drea disponible. Donde x representa el porcentaje
de corriente que un solo dispositivo (fotodiodo) proporcionara del total requerido

W = X% (Imax)

L*Jmax

(1.32)

Imax = 3mA = 0.003 4

Jmax = 0.000201 A/sz

Debido a que el 4rea disponible para cada dispositivo es de 100um x 100um (W x L), se propone una L
= 100pum
ler. valor propuesto para x es 50%

0.5(0.3) 0.15

= = = 74626.86 =7.4626e8uym — — — — — Val It
(0.01) = 0.000201 _ 2.01 106 can eoHm aror muy ateo
2do. valor propuesto x es 10%
0.1(0.3) 0.03 3
14.925 * 10°cm = 1.4925e8 um — — — Valor muy alto

T (0.01)+0.201%1073  2.01+10°6
3er. valor propuesto: 0.00000065%

0.00000065(0.03)  1.95%107®

W = (0.01) +0.201+ 103 ~ 2,01+ 10°6 =9.7014 * 107 3cm = 97.01 um — Valor seleccionado

Obtencion del area transversal del dispositivo

Atrans =W =L
Arans = 9.701 1073 % 0.01 * 10° = 97.01 e — 6 cm?

Imax = Jmax * Atrans

Imaxp = 0.000201 x 97.01 = 107 =1.949 10784

Obtencidn de la resistencia a maxima potencia

R _ Vinax
maxp ~ |
maxp

1.213

Rmaxp = W = 6223 M .Q

Brnax = JPmax * Atrans

Prax = 24381 % 107* x97.01% 1076 = 2.3652 * 108 W
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Obtencién de la eficiencia de conversidn de potencia

Pincigente = 900 W/mz = 0.09 W/sz

Vmp] maxp

npower - 2
incidente

(1.213 % 10°) = (2.071 * 10°)
Nyower = 0.09

Npower = 30.2
La tabla 3.7 muestra un resumen de los parametros de desempefio calculados y la Figura 3.10 muestra

el dispositivo fotovoltaico con el dimensionamiento final.

Tabla 3.7 La tabla 3.7 muestra un Resumen de los parametros de desempefio calculados.

Voc=1.318V Jsc=2.045107*4/ Vmax=1213V | jmax2.071+10~* 4/

cm cm
Pmax=2.4381%10"* W Tpower = 30.2 FF=0.90431 Rmax =62 M Q
Imax=1.949 x 1078 4 Atransv = 97.01ucm?

‘ |
95.2813 um
A
v Pt 500 nm

N-PEROVSKITE 300 nm
P-PEDOT:PSS 200 nm

Electron:Electrodo Colecton Pt

Nd-n=3 * 10 Ti 100 nm
" cxjgid Vidrio 1.1 mm
a-p= dor Capa ActivaPp
Hueco:ElectrodolColectorli Lzlé) um
SubstratolVidrio}

Figura 3.10 Imagen de la estructura final y dimensionamiento del dispositivo disefiado.
3.2.3 Arreglo serie-paralelo para el disefo del dispositivo de 5 mA.
Una vez disefado el dispositivo unitarios y encontradas sus caracteristicas de desempefio, se requiere realizar
calcular cuantos de estos son necesarios conectar en paralelo para lograr un voltaje deseado. Ya encontrada
esta maya de cuantos son necesario en paralelo se requiere calcular cudntas de estas mayas se requiere conectar

en serie para logara una corriente desead final. En este trabajo de tesis se planted lograr una corriente a maxima

39



3 V. La Figura 3.11 muestra un ejemplo

3 mA vy un voltaje a maxima potencia Vigxpor

potencia Inyqxpot

de la conexidn serie y paralelo de los dispositivos unitarios.

Vmaxpot(requerido)
VMaxpot(generado)

#CU =

Iyjaxpot (requerido)
IMaxPot (g enerado)

#Mayas

3V )
#CU = 12137 2.47~3 fotodiodos

#Mayas = ——"0 ___ _ 153854k
A4S = 1949910784 mayas

Numero de Mayas#Mayas

) ) ) ) ) ) &) ) ) )
) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) )
A1) ) ) ) ) ) ) ) )
)4y &) &) ) &) &) ) ) &) oy )
) Q) ) ) ) ) ) ) ) ) ) )
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Figura 3.11 Ejemplo de la conexidn serie y paralelo de los dispositivos unitarios.
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CAPITULO 4
ANALISIS DE RESULTADOS

En este capitulo se realiza un andlisis de los resultados obtenidos a en la ejecucidn de la metodologia
desarrollada. De la misma manera se comparan los resultados obtenidos teéricamente con los resultados

obtenidos de mediciones en implementaciones reales de celdas solares similares.

4.1 Resumen de los resultados obtenidos en el disefo tedrico.

La Figura 4.1 muestra la curva de respuesta V vs J obtenida en la implementacién de la metodologia desarrollada
para el analisis y disefio tedrico de dispositivos fotovoltaicos unitaria con estructura
Vidrio/Ti/PEDOT:PSS/PEROVSKITE/Pt. De la misma manera la tabla 4.1 muestra un resumen de los parametros
de desempefiio calculados y obtenidos a partir de la Figura 4.1. En esta tabla se puede observar un voltaje de
circuito abierto Voc de 1.3184 V y una densidad de corriente corto circuito Jsc de 20.448 mA/cm? que son
valores tipicos para celdas unitarias fabricadas con los materiales utilizados. Es importante notar que estas
caracteristicas de desempefio al ser demasiado pequeiias no podria alimentar una carga prdctica por lo que es
necesario la conexion paralela y serie de estos para incrementar el voltaje y la densidad de corriente hasta
suministrar suficiente potencia para alimentar una carga real. De igual manera se puede observas un factor de
llenado FF de 0.9043 y una eficiencia de conversién de potencia de 30.2498 que también son valores tipicos
para celdas unitarias de capa activa de perovskite.

La Figura 4.2 muestra la estructura final obtenida en el disefio tedrico de la celda solar unitaria. En este
dibujo se puede observar un ancho de la capa ventana (PEDOT:PSS) de 200 nm mientras que el de la capa activa
(Perovskite) es de 300 nm, esta diferencia se debe principalmente a que el PEDOT:PSS al ser material ventana
su funcidn principal es el ser uno de los materiales que forman la unién pn pero sin atenuar o disipar (lo menos
posible) la radiacién solar que pasa atreves de él. También se puede observar en esta figura un largo L de

dispositivo de 100pm asi como un acho calculado de 95.28 um.

Tabla 4.1 Resumen de los parametros de desempefio calculados

Voc=1.3184V Jsc = 2.0448 mA/cm? Vmax=1.213V Jmax = 0.207 mA/cm?

Pmax =2.3652 * 1078 W Npower = 30.2 FF=0.9043 Rmax=62 M Q

41



-4
<1
R0

/ Jsc=0.000245

Pmax=0.2438e-3 W

N

=
o
T

Jmp=0.000201

Densidad de Corriente(Jsc)en Alem?

Voc=1.318
05 Vmp=1.213
ot
05 : L L L L . )
0 02 04 06 08 1 12 14
Voltaje Va
Figura 4.1 Graficade Jvs V.
[ 952813pum__ |
__Pt500 nm
N-PEROVSKITE 300 nm
P-PEDOT:PSS 200 nm
Nd-n=3+ 10" e
e Vidrio 1.1 mm
Na-p=5*10 s

Figura 4.2 Imagen de la estructura final y dimensionamiento del dispositivo disefiado.

4.2 Comparacion de los resultados obtenidos con resultados publicados.
Los resultados obtenidos en la implementacion de la metodologia desarrollada para el andlisis y disefio tedrico
de dispositivos fotovoltaicos unitaria con estructura Vidrio/Ti/PEDOT:PSS/PEROVSKITE/Pt se compararan con
resultados obtenidos de mediciones realizadas por diferentes autores que implementaron practicamente
dispositivos fotovoltaicos con estructura en las capas activas similar. En las estructuras implementadas de los
autores que se citan es esta seccidn existen algunas diferencias en las capas que acompafian a las activas
(espaciadores dpticos, y metales) las cuales se comentaran y se discutird asi como la peque variacion que estas
puede ocasionar en la comparacion de resultados.

Las caracteristicas de desempefio tedricas mostradas en la Tabla 4.1 pueden ser comparadas con los
resultados practicos obtenidos por Masatoshi Yanagida y colaboradores en su articulo “Effect of Carrier
Transport in NiO on the Photovoltaic Properties of Lead lodide Perovskite Solar Cells”, el cual fue publicado en

la revista internacional “Electrochemistry” el afio 2017 [25]. Esta comparacidn es valida debido a que utiliza el
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Material Perovskite como capa activa. En su articulo Masatoshi Yanagida y colaboradores implementaron un
dispositivo fotovoltaico con estructura ITO/NiOx/Perovskita/PCBM/Ag y otro con estructura ITO/PEDOT:PSS
/Perovskita/Ag los resultados encontrados de caracteristicas de desempefio se muestran en la Tabla 4.2. De la
misma manera en el Ultimo renglén de la Tabla 4.1 se ha agregado los resultados tedricos obtenidos con la
metodologia desarrollada.

Tabla 4.2 Resultados obtenidos de mediaciones por Masatoshi Yanagida y colaboradores.

Hole transport  Thickness  Jg (EQE) Js« 53 - 5 R, R,
3 . Voc (V) FF Eg (%) - Sy’
layer (nm) (mAcem™) (mAcm™) (Qem®)  (Q2ceme)

35 19.0 193 1.05 0.63 12.8 11.3 942

NiO, 60 17.8 I8.8 1.02 0.66 12.7 8 1205

120 16.7 184 1.03 0.63 119 1.1 1523

PEDOT:PSS 30 18.0 19.2 0.958 0.74 13.6 54 2464

PEDOT:PSS 200 2.04 1.318 0.90 30.2

Se puede observas de la Tabla 4.2, que los valores encontrados mediante la metodologia desarrollada,
la 77 con un valor de 30.2, el Voc con valor de 1.31V, la Jsc con un valor de 20.4 mA/cm? y FF con un valor de
0.90 son mayores que los medios practicamente, este es un indicativo que le da certidumbre a la metodologia
desarrollada debido a que los valores tedricos pude verse como los limites alcanzables de manera practica, esto
debido a que en los modelos algunas eficiencias de disociacion, tales como la disociacién de excitones se
considera unitaria, que de manera practica es menor a uno. Para considerara esta eficiencias se requiere
incorporar con mas detalle la teoria de Osager-Brawn que esta fuera del alcance de esté trabajo de tesis.

De igual manera que en el anterior en las caracteristicas de desempefio tedricas mostradas en la Tabla
4.1 pueden ser comparadas con los resultados practicos obtenidos por Christian Wehrenfennig y colaboradores
en su articulo “High Charge Carrier Mobilities and Lifetimes in Organolead Trihalide Perovskites”, el cual fue
publicado en la revista internacional “Advanced Materials” el afio 2014 [26]. En este trabajo también utilizaron
el material Perovskite como capa activa. En su articulo Christian Wehrenfennig y colaboradores implementaron
un dispositivo fotovoltaico con estructura FTO/TIO2/Perovskita/Ag los resultados encontrados de

caracteristicas de desempefio se muestran en la Tabla 4.3.

Tabla 4.3 Resultados obtenidos de mediaciones por Christian Wehrenfennig y colaboradores.

Material Charge Carrier Decay Constants Mobility® Langevin®! Device
3rd order?) 2nd order?) 1st order (PL) ou kol oy . —1 PCE a
[em® s [em®s7] us] [em? V157 (aip) =7 [96]
CH;NH;Pbl,_Cl, 9.9x10°% 8.7 1071 49 1.6 4.2 % 10°% 12.7
CH;3;NH;Pbl; (3:1) 37 %10 9.4 10710 15 8.1 6.4 107° 85
CH3;NH;Pbl; (1:1) 1.3 %1072 9.2 10710 14 8.2 6.2x 1077 0.9
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Se puede observas de la Tabla 4.3, que el valor encontrado mediante la metodologia desarrollada para
la eficiencia r7es de 30.2 es mayor que el valor medido practicamente, de nuevo es un indicativo de certidumbre
en la metodologia desarrollada debido a que los valores tedricos pude verse como los limites alcanzables de

manera practica.
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CAPITULO 5
CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

En este capitulo se describen las conclusiones principales en la realizacién de este trabajo de tesis y se plantean

trabajos futuros que complementaria de manera positiva los logros obtenidos.

5.1 Conclusiones.

En este trabajo de tesis se presenta el desarrollo de una metodologia para el analisis y disefio de dispositivos
fotovoltaico con capa activa de material organico (OPV). La estructura del OPV considerada en este trabajo es
de tipo Vidrio/Ti/PEDOT:PSS/Perovskite/Pt. La metodologia desarrollada estd basado en los tres procesos
basicos de analisis y disefio de dispositivos fotovoltaicos; el calculo de la tasa de generacién de excitones G(x)
utilizando la técnica de la matriz lineal de transferencia éptica en un solo eje, el cdlculo de las concentraciones
de carga n(x) y p(x) en la capa activa a través del calculo de auto consistencia entre la ecuacion de Poisson y las
ecuaciones de continuidad de cargas (algoritmo iterativo de Gummel) y la caracterizacion del desempefio del
OPV para una irradiacién solar promedio de 100 mW/cm? (estdandar AM 1.5G), mediante el célculo de la curva
de densidad de corriente-voltaje (JV), el voltaje de circuito abierto (Voc), la densidad de corriente de corto
circuito (Jsc), el factor de llenado (FF) vy la eficiencia de conversidn (PCE) utilizando las ecuaciones basicas para
dispositivos de unidn pn.

Los resultados tedricos obtenidos en este trabajo fueron comparados con mediciones practicas
reportadas por diferentes autores en los Ultimos afios. Los valores encontrados mediante la metodologia
desarrollada, la 77 con un valor de 30.2, el Voc con valor de 1.31V, la Jsc con un valor de 20.4 mA/cm? y FF con
un valor de 0.90 son mayores que los medios practicamente, este es un indicativo que le da certidumbre a la
metodologia desarrollada debido a que los valores tedricos pude verse como los limites alcanzables de manera
practica, esto debido a que en los modelos implementados algunas eficiencias de generacién y disociacidn, tales
como la absorcién de fotones y disociacion de excitones se considera unitaria, que de manera practica es menor
a uno. Para considerara esta eficiencias se requiere incorporar con mas detalle la teoria de Osager-Brawn que

esta fuera del alcance de esté trabajo de tesis.

5.2 Trabajo futuro.

Dentro de los trabajos futuros que complementaran este trabajo se encuentra la aplicacion detallada de la teoria
de Osager-Brawn para poder asignar ganancias mds reales a procesos como la generacién de excitones, la
disociacion de excitones y captacién de cargas en los asia los electrodos y con esto aproximar con mayor

precisidon los caracteristicas de desempefio obtenidas tedricamente con resultados medidos. De la misma
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manera se plantea realizar implementaciones practicas de dispositivos fotovoltaicos con estructura
Vidrio/Ti/PEDOT:PSS/ Perovskite/Pt para obtener mediciones practicas y comparar estos resultados con los

resultados tedricos arrojados por la metodologia desarrollada.
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Abreviaturas y/o Acrénimos

Anexo |

AM1.5 Masa de Aire, razén de
BC

BV

BHJ

C

C60

DOS

DSSC

Ec

FTO

Gsc

HTM

HOMO
Heterounidn
HWEFE

ITO

IOPV

LUMO

LWFE

Lp

Ln

MA

Nd

Na

NC

OPVs

OPVC
PEROVSKITE CH3NH3PbI3
PEDOT:PSS
P3HT

Pt
Refractancia
spin-coating
TW

Ti
Transmitancia
tn

tp

TCO

TiO2

Masa atmosférica a través del cual pasa la radiacion directa.

Banda de Conduccién.

Banda de Valencia.

Hetero union de bulto.

Elemento Carbono

polimero

Densidad de estados.

Celda solar sensibilizada por colorante.

Energia de gap.

fluor tin oxido

Constante de intensidad de radiacion.

Material transmisor de huecos.

Orbital molecular ocupado de mayor energia.
Unidn entre dos semiconductores.

Electrodo de funcién de trabajo alto.

Indio Tin Oxido.

Dispositivo fotovoltaico invertido.

Orbital molecular desocupado de baja energia.
Electrodo de funcién de trabajo bajo.

Longitud de difusion de huecos.

Longitud de difusion de electrones.

Catioén Orgdnico Metil Amonio

Concentracion intrinseca donador-n PEROVSKITE.
Concentracion intrinseca aceptor-p PEDOT: PSS.
Nanocristal.

Dispositivo orgdnico de foto voltaje.

Celda Organica de foto Voltaje.

metilamonio de yoduro de plomo, MAPI o MAPbI3
Poli 3,4-etilendioxitiofeno) poli estireno sulfonado.
Poli-3-hexil-tiofeno.

Elemento platino.

Capacidad de las superficies de reflejar la luz.
Recubrimiento por centrifugado.

Tera Watts, Unidad de potencia.

Elemento Titanio

Capacidad de los materiales de transmitir la luz.
Tiempo de recombinacion de carga minoritaria n.
Tiempo de recombinacion de carga minoritaria p.
Oxido Conductor Transparente.

Oxido de Titanio.
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Anexo Il indice de Refraccidn complejo Ti

Wavelength, um n k
0.35 1.380 2.43
0.36 1.290 2.41
0.37 1.200 2.35
0.38 1.125 2.38
0.39 1.010 2.45

0.4 0.900 2.52
0.41 0.772 2.61
0.42 0.700 2.71
0.43 0.640 2.82
0.44 0.580 2.93
0.45 0.516 3.05
0.46 0.490 3.16
0.47 0.460 3.24
0.48 0.430 3.35
0.49 0.400 3.4
0.50 0.367 3.59
0.51 0.351 3.71
0.52 0.335 3.83
0.53 0.319 3.95
0.54 0.303 4.05
0.55 0.287 4.22
0.56 0.282 4.32
0.57 0.277 4.4
0.58 0.272 4.52
0.59 0.267 4.61
0.60 0.262 4.73
0.61 0.257 4.80
0.62 0.251 4.97
0.63 0.250 5.07
0.64 0.249 5.17
0.65 0.249 5.24
0.66 0.248 5.35
0.67 0.247 5.46
0.68 0.247 5.56
0.69 0.246 5.68
0.70 0.245 5.76
0.71 0.257 5.88
0.72 0.262 5.97
0.73 0.268 6.07
0.74 0.273 6.17
0.75 0.279 6.27
0.76 0.284 6.34
0.77 0.290 6.46
0.78 0.295 6.58
0.79 0.301 6.69
0.80 0.306 6.76
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Anexo Il indice de Refraccién complejo PEDOT: PSS

Wavelength (nm) n k
350 1.4 0
360 1.39 0.003
370 1.36 0.005
380 1.34 0.006
390 1.32 0.007
400 1.31 0.008
410 1.3 0.012
420 1.29 0.013
430 1.29 0.014
440 1.29 0.015
450 1.29 0.016
460 1.29 0.018
470 1.29 0.02
480 1.29 0.022
490 1.29 0.024
500 1.29 0.025
510 1.29 0.0252
520 1.29 0.026
530 1.29 0.0264
540 1.29 0.0268
550 1.29 0.027
560 1.29 0.0274
570 1.29 0.0278
580 1.29 0.0292
590 1.29 0.03
600 1.29 0.034
610 1.29 0.036
620 1.29 0.0364
630 1.29 0.0368
640 1.29 0.0372
650 1.29 0.0376
660 1.29 0.038
670 1.29 0.0384
680 1.29 0.0388
690 1.29 0.04
700 1.29 0.044
710 1.29 0.0444
720 1.29 0.0448
730 1.29 0.0451
740 1.29 0.0454
750 1.29 0.0459
760 1.29 0.0473
770 1.29 0.0479
780 1.29 0.0483
790 1.29 0.0487
800 1.29 0.0491
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Anexo IV indice de Refraccién complejo PEROVSKITE

Wavelength, um n k
0.35 1.71 1.15
0.36 1.83 1.16
0.37 1.94 1.14
0.38 2.03 1.09
0.39 2.10 1.04
0.40 2.14 0.98
0.41 2.16 0.93
0.42 2.18 0.89
0.43 2.18 0.87
0.44 2.19 0.85
0.45 2.20 0.84
0.46 2.22 0.84
0.47 2.25 0.84
0.48 2.28 0.84
0.49 2.32 0.83
0.50 2.36 0.81
0.51 2.40 0.79
0.52 2.43 0.76
0.53 2.46 0.72
0.54 2.48 0.69
0.55 2.50 0.65
0.56 2.51 0.61
0.57 2.52 0.58
0.58 2.52 0.55
0.59 2.52 0.52
0.60 2.52 0.49
0.61 2.51 0.47
0.62 2.51 0.45
0.63 2.50 0.43
0.64 2.50 0.42
0.65 2.50 0.40
0.66 2.49 0.39
0.67 2.49 0.38
0.68 2.49 0.37
0.69 2.48 0.36
0.70 2.48 0.36
0.71 2.49 0.35
0.72 2.49 0.35
0.73 2.50 0.35
0.74 2.51 0.34
0.75 2.53 0.33
0.76 2.56 0.31
0.77 2.58 0.28
0.78 2.58 0.22
0.79 2.55 0.18
0.80 2.51 0.17
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Anexo V indice de Refraccion complejo Pt

Wavelength, um n k
0.35 1.54 3.06
0.36 1.48 2.98
0.37 141 2.93
0.38 1.29 291
0.39 1.12 3.07
0.40 1.07 3.14
0.41 0.87 3.21
0.42 0.81 3.32
0.43 0.76 3.43
0.44 0.66 3.57
0.45 0.63 3.76
0.46 0.63 3.89
0.47 0.62 4.15
0.48 0.62 4.26
0.49 0.61 4.32
0.50 0.51 4.40
0.51 0.49 4.54
0.52 0.47 4.68
0.53 0.44 4.72
0.54 0.46 4.86
0.55 0.46 5.12
0.56 0.46 5.22
0.57 0.45 5.32
0.58 0.45 5.44
0.59 0.45 5.65
0.60 0.44 5.74
0.61 0.44 5.81
0.62 0.46 5.98
0.63 0.47 6.10
0.64 0.47 6.21
0.65 0.48 6.32
0.66 0.48 6.42
0.67 0.48 6.54
0.68 0.49 6.65
0.69 0.49 6.73
0.70 0.49 6.86
0.71 0.50 7.03
0.72 0.51 7.14
0.73 0.51 7.25
0.74 0.52 7.32
0.75 0.52 7.41
0.76 0.54 7.52
0.77 0.54 7.63
0.78 0.56 7.75
0.79 0.56 7.87
0.80 0.58 7.98
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Anexo VI, Irradiacién solar promedio W/cm? Ic, EEo

Wavelength, pm Eo, Ic
350 0.32913
360 0.3924
370 0.51666
380 0.49751
390 0.58457
400 0.83989
410 0.8091
420 0.88467
430 0.70134
440 1.0993
450 1.2881
460 1.2791
470 1.2749
480 1.3825
490 1.3968
500 1.3391
510 1.3497
520 1.3349
530 1.3598
540 1.3096
550 1.3648
560 1.3885
570 1.324
580 1.3455
590 1.2316
600 1.3278
610 1.3237
620 1.3299
630 1.2589
640 1.2962
650 1.2299
660 1.2668
670 1.2853
680 1.265
690 1.0746
700 1.1636
710 1.1954
720 0.8994
730 1.0294
740 1.1119
750 1.1273
760 0.24716
770 1.0646
780 1.0687
790 1.0045
800 0.98859
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ANEXO VII ECUACIONES UTILIZADAS.

ECUACIONES CAPITULO 1,2,3
Ecuacion (1.1)

Ecuacidn (1.2)
sz[e 0
0 PRI

EJ]_ [E;m]
Ey =S5|."

m+1

Ecuacion (1.3)

Ecuacidn (1.2)
m
_ [S11 512]_ 1_[
S= 521 522 - 11 I(n—l)nLn Im(m+1)

Ecuacion (1.5)
S = Sj’Lij”
Ecuacion (1.6)
I j—1
51' = (H11=1I(n—1)nl‘n)1(j—1)j

Ecuacion (1.7)
5" = (HvT=j+1I(n—1)nLn)Im(m+1)

Ecuacion (1.8)

Ecuacion (1.9)
_ s pi2di &
t,—:EL: tf Ti.e _]] =t ei2dj§;
] E(‘)f' 1_7}.__7}_.._61251]-{}- ] ]
Ecuacion (1.10)
E(x) =Ef () +E (x)=t} [eigi" + G"eifj (2d-x) ] E}

Ecuacion (1.11)
—i fj(dj—x) + S]..21 eifj(dj—x)

Y€

Jj11 +
Ei(x) = - - E
7 .o p-idi & . on  id;i &0

j115j11'e J5i +Sj125j21.e J5J

Ecuacion (1.12)
1 _ 2
Qi(x, ) = §C€o“j”j|Ej(x)|
Ecuacion (1.13)
Q; = Tl [e_“ix +p? e PG 4 2p0 - e

4m; )
- €OoS (T (dj—x) + 6]->]

Ecuacion (1.14)
800

6o =1

ZQ(x, DdA
350 Nc

Ecuacion (1.15)
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matriz de interface de 2x2

matriz de propagacioén

matriz de trasferencia total S

S es el producto de todas las matrices de
interface
y matrices de capas

matriz de trasferencia del sistema Total

11

matriz de trasferencia del sistema subconjunto,
capaj

anterior

matriz de trasferencia del sistema subconjunto,
capaj

posterior

coeficientes de transferencia interna
propagandose en las direccion x positivas

coeficientes de transferencia interna
propagandose en las direccidon x negativas

campo eléctrico total en un plano

Representacion de campo eléctrico en términos
de los elementos de las matrices de
transferencia.

Disipacion promedio de Energia.

Disipacion promedio de energia, normalizada.

Generacion de par Exciton.

Ecuacion de Poisson.
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ﬁlﬂ(x) =
Ecuacion (1.16)

a
S-In() = qUC),
Ecuacion (1.17)

a
Iy () = qU(),
Ecuacion (1.18)

= g +qD 9
]n—qnunaxw qDn ==,

Ecuacion (1.19)

d d
Jp = qpupgw + quap.

Ecuacion (1.20)

U(x) = PG — (1 — P)R

Ecuacidn (1.21)

P(a,T,F) = pr(x, T,F)f(a,x)dx
0

Ecuacion (1.22)

[n(x) = p(x)],

4 2 2
f(a,x) = x2e7X"/a
( ) \/Ea3
Ecuacion (1.23)
Kg4iss (X, T, F
p(X, T, F) — dlSS( )

Ecuacion (1.24)

Kgiss (X, T, F) = Tmas €
Ecuacion (1.25)

Ji(2—-+Vv=2b)
V=2b - Lwl(w+1)!
Ecuacion (1.26)
3y

kdiss(x' T,F) =
Ecuacidn (1.27)

4mad

Pmax = Jmax Vmax

Ecuacion (1.28)

FF = Pmax /[ (Voc Jsc)

Ecuacion (1.29)

PCE = Pmax / Pi = (Jmax Vmax)/Pi

Ecuacion (1.30)

IPCE6 EQE =hc]Jsc/AiPi = (1240eV-nm) * Jsc /AiPi

Ecuacion (1.31)

numero de electrones recolectados

Kaiss X, T, F) + ke(T)

3Y —Eg/kgT <]1(2 -V -2 b)

e EB/kBT (1 + b 4+ b%/3 + b3/18 + b*/180 + )

(FFVoc Jsc)/Pi

IQE(R) =

numero de fotones absorbidos en la capa activa

(m’lmero de electrones recolectados) ( numero de fotones incidentes

numero de fotones incidentes

_ EQE(Y)
" Abscq ()

namero de fotones absorbidos en la capa activa

Densidad para electrones.

Densidad para huecos.

Portadores de difusién y deriva n.

Portadores de difusién y deriva p.

Proporcion de generacion neta de portadores

libres.

Probabilidad de disociacion de electron-hueco.

Funcion de distribucion normalizada.

Probabilidad de disociacion electron-hueco.

Razén de disociacion.

J1 funcién de Bessel y b pardmetro de campo.

Probabilidad de disociacion electron-hueco
desarrollada.

Potencia para dimensionamiento.
Factor de llenado.

Eficiencia de cada fotdn a corriente para todos
los fotones incidentes en la superficie

Eficiencia Cuéntica.

Eficiencia Cuantica interna.



Ecuacion (1.32)

Ecuacidn (3.1)

Ecuacidn (3.2)

Ecuacion (3.3)

Ecuacion (3.4)

_ x%(Imax)
L *]max

t! !

! Mj'11

1
,_ M
1
Mjll

"
21
,r'll

J Y
Mjll

Dimensionamiento de ancho de una celda
unitaria.

Coeficiente de transmision.

Coeficiente de reflexién

Coeficiente de reflexion.

Coeficiente de transmision.
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