o RENIECYT

Registro Nacional de Instituciones
"y Empresas Cientificas y Tecnoldgicas

Conference: Congreso Interdisciplinario de Energias Renovables -
Mantenimiento Industrial - Mecatroénica e Informéatica ®

Booklets zﬂl;zz;;!s CONACYT

RENIECYT - LATINDEX - Research Gate - DULCINEA - CLASE - Sudoc - HISPANA - SHERPA UNIVERSIA - E-Revistas - Google Scholar
DOI - REBID - Mendeley - DIALNET - ROAD - ORCID

Title: Obtencion de Propiedades Optoelectronicas de Celdas Solares de
Perovskitas por Medio de Simulacion

Authors: Israel ALMEIDA, D. ESPARZA, J. M. RIVAS

Editorial label ECORFAN: 607-8324 Pages: 12
BCIERMIMI Control Number: 2017-02 Mail: 35162018@uaz.edu.mx
BCIERMIMI Classification (2017): 270917-0201 RNA: 03-2010-032610115700-14

ECORFAN-México, S.C.

Holdings
244 -2 ltzopan Street

Bolivia Hendur=  China  Miamps

La Florida, Ecatepec Municipality Camargon  GWerGh France Rapubiic of
the Congo

Mexico State, 55120 Zipcode \VYAVVAVY R Yalo) rfan 0 rg Elfabador {Colomba  Ecuader Crominica

Phone: +52 | 55 6159 2296

Skype: ecorfan-mexico.s.c.
E-mail: contacto@ecorfan.org

Peru Spain Cuba  Haiti

Argenting  Parapuay Crmfie Venezusly

Facebook: ECORFAN México 5. €. Czech
: Republic
Twitter: @EcorfanC P



mailto:contacto@ecorfan.org
https://www.facebook.com/ECORFAN-M%C3%A9xico-S-C-717112418391483/
https://twitter.com/ecorfanc

1 d
YT €

3

3

{8 ‘$§
ISEIS

‘ \ D [~
RANGISCD YGARCIA | SATINAS
mﬁ ‘@%’%‘-_ﬁ - Sq@ S,

. CIERMMI

Agradecimientos

Este trabajo fue apoyado por una beca en el
Programa Nacional de Posgrados de Calidad,
CONACyT (I. A. D.)

Por el programa para el desarrollo profesional
docente del nivel superior (Prodep) numero de
proyecto F-PROMEP-38/Rev-04 SEP-23-005

(D.E.S.)

Interdisciplinario -
IndustrialgMecatronicafellnfermatical




. CIERMMI

Innovacion para el aprovechamiento

Contenido ST

e Introduccion
 Metodologia
e Resultados

 Conclusiones

IndustrialYMecatsonicalellnfeymatical

@ InterdisciplinanicJdeJEnengiasIREnoyableSHl=



. CIERMMI

* Las celdas solares de perovskitas se basan en |a
formula MAPbX; donde MA corresponde al
metilamonio (CH;NH,;) y X puede ser |, Cl o Br

 Alta eficiencia de fotoconversion

* Bajo costo de fabricacion
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* Se utilizé como herramienta de trabajo el
software de computadora Materials Studio
4.4, con el modulo CASTEP se simularon los
materiales semiconductores para esta
investigacion
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Estructura cristalina de
CH,NH,Pbl,

OF
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Arreglo atomico de la celda unitaria de
la forma CH;NH;PbX;, donde X es |, Br o
Cl. Es una estructura cubica, en el centro
se encuentra la parte organica CH;NH;,
en las aristas del cubo esta la parte
inorganica Pb y sobre de ella se
encuentran los halogenuros (I, Br o Cl).

. lodo
. Nitrogeno
O Carbono
‘ Plomo

(:.\) Hidrogeno
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Da informacion de la
conductibilidad en los materiales;
mediante las bandas de

conduccidn (electrones  que
participan en las  uniones
atomicas) y la banda de valencia
(electrones  libres  para la
conduccion), cuando se cruzan o
se acercan, hay la posibilidad de
qgue los electrones en la banda de
valencia pasen a la de conduccion

Estructura de bandas

-10 1

CASTEF Band Structure
Band gap is 1.804 eV

Energy (eV)
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Segun la densidad de estados, se
obtiene donde hay la mayoria de
portadores que pueden ser
utilizados para generar la corriente
eléctrica, pasando de la banda de
valencia a la de conduccion.

Densidad de estados
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CASTEP Density of States

Energy (eV)

o 2 4 & &8 10 12 14 16 18 20 22 29 2o 28
Density of States({electrons/eV)
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Innovacion para el aprovechamiento
De la energia renovable

Tabla 1. Brecha energética de estructuras
CH,;NH,PbX,.

I
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Resultados

Tabla 2. Comparacion de la brecha energética entre estructura
cubica, tetragonal y ortorombica de la estructura CsPbX; en eV.

il
CsPbl, 1.83 1.84 1.99

CsPbBr, 2.39 2.54 2.38

CsPbCl, 3.51 2.80 2.52
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Resultados

Tabla 3. Brecha energética de las estructuras cristalinas
de CsPbX, encontradas en la literatura.

Brecha energética

en la literatura @ cesio
CsPbl, 1.73 eV O «
CstBrs 2.36 eV
' Plomo

CsPbCl, 2.98 eV
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Conclusiones

e Con el cambio en el halogenuro se obtienen
diferentes propiedades opticas.

* Para CH;NH;PbX;, donde X es Cl, Br o | se obtuvieron
brechas energéticas de 1.58, 1.804 y 2.2 eV
respectivamente.

* La estructura CH;NH;Pbl; presenta mejores
propiedades de absorcion y es el mejor candidato
para aplicaciones en celdas solares.
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* La estructura CsPbl; es la que presenta mejores
condiciones de absorcion para ser aplicada en celdas
solares.

* Mientras que las otras estructuras CsPbBr; y CsPbCl,
presentan absorcion y emision en la parte visible
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