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Аннотация: Статья посвящена проблеме теоретического исследования и разработки 
солнечных элементов на основе перовскитов для оптимизации их конструкции и 
увеличения коэффициента полезного действия. В работе представлено численное 
моделирование переноса и накопления носителей заряда в планарной p-i-n 
гетероструктуре солнечного элемента. В основу моделирования положена стационарная 
физико-топологической модель, базирующаяся на диффузионно-дрейфовой системе 
уравнений полупроводника. Получены коэффициенты полезного действия солнечных 
элементов при различной толщине пленки перовскита. Установлено, что максимальный 
коэффициент полезного действия оптимизированной конструкции солнечного элемента 
составляет порядка 27 % при толщине пленки перовскита 500-700 нм и концентрации 
дефектов в ней порядка 1012 см-3. 
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Введение 

В настоящее время активно растет количество теоретических работ [1-4] 

в области моделирования перовскитовых солнечных элементов, которые 

сводятся к поиску фундаментальных основ описания их фотоэлектрических 

характеристик с помощью использования в основном различных 

стандартных программ для моделирования полупроводниковых устройств, 

таких как AMPS-1D, SCAPS, COMSOL. Данные программы не позволяют в 

полной мере описать механизмы работы и исследовать процессы поглощения 

солнечного излучения и переноса носителей заряда в гетероструктурах, а 

также дальнейшего исследования влияния электрофизических и 

конструктивно-технологическими параметров на фотоэлектрические 

характеристики перовскитовых солнечных элементов. Кроме того, 

стандартное программное обеспечение, как правило, является 

дорогостоящим, а его использование часто оказывается нецелесообразным 

для исследования структур со специфическими особенностями. Все 
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вышесказанное обуславливает актуальность физико-топологического 

моделирования, которое позволит исследовать различные процессы, 

протекающие в перовскитвых солнечных элементах в рамках диффузионно-

дрейфового приближения. 

В данной работе для исследования процессов переноса и накопления 

носителей заряда в p-i-n гетероструктуре солнечного элемента на основе 

перовскита и её оптимизации использовалась представленная физико-

топологическая модель на основе диффузионно-дрейфовой системы 

уравнений полупроводника. 

Физико-топологическая модель 

При моделировании рассматривалась конструкция перовскитового 

солнечного элемента с p-i-n гетероструктурой (рис. 1) [4-7]. В процессе 

моделирования учитывалось, что перовскит имеет собственный тип 

проводимости, поэтому концентрация акцепторнонй примеси в нем мала и 

составляет 1013 см-3 [3].  

Физико-топологическая модель перовскитового солнечного элемента 

основана на стационарной диффузионно-дрейфовой системе уравнений 

полупроводника [1, 6]: 
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где n, p и μn, μp – концентрации и подвижности электронов и дырок; φ – 

электростатический потенциал; φT – температурный потенциал; φn, φp – 

гетероструктурные потенциалы в зонах; q – элементарный заряд; ε – 

относительная диэлектрическая проницаемость; ε0 – диэлектрическая 
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постоянная; G и R – скорости оптической генерации и рекомбинации 

электронно-дырочных пар; ND и NA – концентрации донорной акцепторной 

примесей. 

 

Рис. 1 – Конструкция солнечного элемента на основе перовскита 

Согласно эквивалентной схеме реального солнечного элемента [9, 10] 

при построении вольт-амперной характеристики jext(Uext) необходимо 

учитывать значения шунтирующего Rsh и последовательного Rs 

сопротивлений, где Rsh определяется рекомбинацией фотогенерированных 

носителей заряда на границах ITO/TiO2 и Spiro-OMeTAD/Au, а Rs – наличием 

паразитных сопротивлений пленок TCO и Au: 

,int
sh
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                                             (4) 

где S – площадь фотоактивной области солнечного элемента. 

Диффузионно-дрейфовая система уравнений модели солнечного 

элемента решалась численно в системе Matlab с использованием 

итерационного метода Гуммеля. 

Результаты численного моделирования 

Для подтверждения адекватности и точности предложенной физико-

топологической модели солнечных элементов на основе перовскитов 

рассматривалось сравнение полученных результатов моделирования с 

экспериментальными данными, представленными в работе [7].  

В табл. 1 приведены основные физические параметры, используемые 

при моделировании солнечного элемента [3-7]. Коэффициент отражения от 
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фронтальной поверхности принимался равным 10 % [10]. Площадь 

фотоактивной области составляла 0,1 см2 [7]. Для всех пленок эффективное 

сечение захвата электронов и дырок дефектом принималось равным 2·10-14 

см2, а тепловая скорость носителей заряда 107 см/с [3]. Концентрация 

дефектов в перовските CH3CN3PbI3-xClx составляла 2,5·1013 см-3, что 

соответствует диффузионной длине электронов и дырок порядка 1 мкм [3].  

На рис. 2 представлено сравнение полученной теоретической вольт-

амперной характеристики (линия) перовскитового солнечного элемента с 

экспериментальной (точки) [7], которое дает их практически полное 

совпадение при Rs = 5.78 Ом и Rsh = 10 кОм. 

Табл. 1 – Параметры моделируемой гетероструктуры солнечного 

элемента на основе перовскита [3-7] 

Параметры TiO2 CH3CN3PbI3-xClx Spiro-OMeTAD 
Толщина (нм) 50 300 250 
NA (см-3) – 1013 2·1018 

ND (см-3) 1016 – – 
ε 9 6,5 3 
χ (эВ) 4,0 3,93 2,22 
Eg (эВ) 3,2 1,55 3,0 
NC/NV (см-3) 2,2·1018/1,8·1019 3·1018/3·1018 2,2·1018/1,8·1019 
µn/µp (см

2/В·с) 20/10 2/2 2·10-4/2·10-4 
Nt (см

-3) 1015 2,5·1013 1015 
 

 

Рис. 2 – Вольт-амперная характеристика перовскитового солнечного 

 элемента (точки – эксперимент [7], линия – моделирование) 
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КПД солнечных элементов на основе перовскитов может быть в 

значительной степени улучшен за счет оптимизации толщины, изменения 

концентрации дефектов в пленке перовскита, а также коэффициента 

отражения, величин последовательного и шунтирующего сопротивлений. 

На рис. 3 представлены зависимости КПД солнечного элемента от 

толщины пленки перовскита для реального солнечного элемента, 

рассмотренного выше, и для солнечного элемента с улучшенным качеством 

пленки перовскита, т.е. при концентрации дефектов порядка 1012 см-3, 

коэффициента отражения 2 % [10] и факторе заполнения около 85 %.  

 

Рис. 3 – Зависимость КПД от толщины пленки перовскита для 

реального (■) и оптимизированного (▲) солнечного элемента 

Как видно из рис. 2, для реального солнечного элемента при 

концентрации дефектов равном 2,5·1013 см-3 оптимальная толщина пленки 

перовскита составляет 300-400 нм. Наличие максимума связано с тем, что 

при увеличении толщины пленки возрастает фототок солнечного элемента, 

который выходит на насыщение, в то время как фотонапряжение с ростом 

толщины уменьшается вследствие возрастания скорости рекомбинации. При 

улучшенном качестве пленки перовскита (уменьшенной концентрации 

дефектов) скорость рекомбинации при увеличении толщины возрастает 

незначительно и наблюдается небольшое снижение КПД при более толстой 

пленке. Показано, что уменьшение концентрации дефектов до 1012 см-3 
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приводит к увеличению напряжения холостого хода до 1,3 В при плотности 

тока короткого замыкания 25,6 мА/см2, что позволяет достичь максимального 

значения КПД порядка 27 % при толщине пленки перовскита 500-700 нм. 

Выводы 

В данной работе представлена стационарная физико-топологическая 

модель в рамках диффузионно-дрейфового приближения, которая позволяют 

исследовать физические процессы, протекающие солнечных элементах на 

основе перовскитов с p-i-n гетероструктурой. 

Исследовано влияние толщина пленки перовскита, а также его качество 

(концентрация дефектов) на КПД солнечных элементов. Установлено, что 

максимальный КПД оптимизированной конструкции перовскитового 

солнечного элемента составляет порядка 27 % при толщине пленки 

перовскита 500-700 нм и концентрации дефектов в ней порядка 1012 см-3. 

Наличие максимума связано с конкуренцией между зависимостями тока 

короткого замыкания и напряжения холостого хода от толщины. 

Уменьшение концентрации дефектов в перовските позволяет снизить 

скорость рекомбинации и увеличить напряжение холостого хода до 1,3 В. 
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