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سلول  الکترون و حفره در لایه جاذبنقصتراکم شکاف باند خطی اثرات 
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سکایت کاتیون چهارگانه تحت عنوان برای اولین بار، لای -چکیده  ست. در این  KRbFAMAه جاذب جدیدی از پرو شده ا معرفی 

( به صورت عددی توسط دستگاه شبیه EQE( و بازده کوانتومی خارجی )J-Vولتاژ )-سازی چگالی جریانهای شبیهتحقیق، منحنی

سکایتی با در نظر گرف SCAPSساز  شیدی پرو سلول خور تن اثرات تراکم نقص الکترون و حفره در لایه جاذب انجام گرفت. کارایی 

 رسید. %23.91، بازده سلول به ی ذکر شدهسازی پارامترهاافزایش یافت. پس از بهینه

 ولتاژ-، چگالی جریانتراكم نقص الکترون، تراكم نقص حفره پروسکایت، بازده كوانتومی خارجی، -كليد واژه

Effects of linear band gap on electron and hole defect density on the 

perovskite solar cell with the absorption layer K3.5Rb0.05(FA0.85 
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Abstract- For the first time, a novel of quadruple-cation perovskite absorber, KRbFAMA, is introduced. The 

simulation of current density-voltage (J-V) and external quantum efficiency (EQE) curves of perovskite solar cell 

(PSC) were numerically simulated by SCAPS. The efficiency of the PSC was enhanced by considering the effects 

of electron and hole defect densities in the layer of absorber. After optimizing the mentioned parameters, efficiency 

is reached to 23.91%. 
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 مقدمه

های محلول با هزینه كم، هایی كه از طریق روشپروسکایت

انرژی اتصال كم اكسيتون از جمله خصوصيات 

اپتوالکترونيکی قابل توجه، انرژی اورباخ كوچک و جذب 

هستند، كه در  3ABXدارای ساختار  ،شوندشدید تهيه می

یک كاتيون آلی یا غير آلی یک ظرفيتی است، از   A+آن 

( و سزیم FA+(، فرماميدینيوم )MA+جمله متيل آمونيم )

(+Csكاتيون ،) 2+های فلزیB ( 2+مثلا سربPb یا قلع )

(+2Sn و )-X هالوژنی تک ظرفيتی است، به عنوان یک آنيون

. اخيراً بازده [1] (I-( و یدید )Br-(، بروميد )Cl-مثال كلرید )

 [.2درصد رسيده است ] 25( به بيش از PCEتبدیل نيرو )

و طيف  J-Vسازی مشخصه در این مطالعه، در ابتدا شبيه

 EQE  ،با لایه جاذبPb 0.95)0.15MA0.85(FA0.05Rb3.5K

3)0.15Br0.85(I با استفاده از ،SCAPS  در لایه می آیدبدست .

سازی اثرات تراكم نقص الکترون و حفره  جاذب با بهينه

 بازده سلول خورشيدی پروسکایتی افزایش یافت. 

 روش شناسی

( در این تحقيق SCAPSساز ظرفيت خورشيدی )شبيهاز

سازی یک یک برنامه شبيه SCAPSافزار استفاده شده است. نرم

( با استفاده EQEو پاسخ طيفی ) JVبعدی است كه مشخصات 

كند: معادله پواسون هادی محاسبه میاز سه معادله اساسی نيمه

و معادلات پيوستگی برای الکترون و حفره. به عنوان مثال در 

  .معادلات زیر، تحت شرایط حالت پایدار نشان داده شده است
𝝏𝒏𝒑

𝝏𝒕
=

𝝏𝒑𝒏

𝝏𝒕
= 𝟎 

𝑑

𝑑𝑥
 (−𝜖(𝑥) 

𝑑𝜓

𝑑𝑥
) = 𝑞[𝑝(𝑥) − 𝑛(𝑥) + 𝑁𝐷

+(𝑥) −

𝑁𝐴
−(𝑥) + 𝑝𝑡(𝑥) − 𝑛𝑡(𝑥)]                   (1))  

𝑑𝑛𝑝

𝑑𝑡
=  𝐺𝑛 −  

𝑛𝑝 − 𝑛𝑝0

𝜏𝑛
+  𝑛𝑝 𝜇𝑛  

𝑑𝜉

𝑑𝑥
+  𝜇𝑛 𝜉 

𝑑𝑛𝑝

𝑑𝑥

+   𝐷𝑛

𝑑2𝑛𝑝

𝑑𝑥2                       (2) 

(𝑑𝑝𝑛

𝑑𝑡
=  𝐺𝑝 − 

𝑝𝑛−𝑝𝑛0

𝜏𝑝
+  𝑝𝑛 𝜇𝑝  

𝑑𝜉

𝑑𝑥
 +  𝜇𝑝 𝜉 

𝑑𝑝𝑛

𝑑𝑥
+

    𝐷𝑝 
 𝑑2𝑝𝑛

𝑑𝑥2                                               (3) 

ميزان توليد الکترون و حفره را نشان  𝐺𝑛 ،𝐺𝑝جایی كه 

ميدان  𝜉تحرک الکترون و حفره است،  𝜇𝑝و  𝜇𝑛دهد، می

طول عمر  𝜏𝑛𝑝است،  پخشضریب  𝐷الکتریکی است، 

 𝜓ضریب دی الکتریک است،  𝜖ها است، ها و حفرهالکترون

 𝑝𝑡و   𝑛𝑡 بار الکترون است،  qپتانسيل الکترواستاتيک است، 

 ANو  DNهای به دام افتاده است، ها و حفرهغلظت الکترون

 غلظت دهنده و گيرنده كم عمق هستند.

 ساختار دستگاه و پارامترهای شبیه سازی

سازی شامل در شبيه خورشيدی پروسکایتی سلولساختار

(/لایه مسدود FTOاكسيد قلع آلائيده شده با فلورین )

كننده/لایه جاذب پروسکایت/لایه انتقال دهنده حفره 

(HTLطلا می/)نشان داده شده است.  1كه در شکل  ،باشد

بطورمختصر آورده شده  1پارامترهای ورودی در جدول 

، جایی كه پارامترهای فيزیکی است. هر لایه در شبيه سازی

لایه مسدود كننده، پروسکایت )لایه جاذب( و لایه انتقال 

نشان داده  1(، همانطور كه در شکل HTLدهنده حفره )

، 2SnO توسط  شده است، به ترتيب 

3)0.15Br0.85Pb(I0.95)0.15MA0.85(FA0.05Rb3.5K 2،2،7،7-و 

tetrakis (N,N-p-dimethoxy-phenylamino)-9,9′ -

spirobifluorene (Spiro-OMeTAD .ساخته شده است )

چگالی كم عمق گيرنده و دهنده  DNو  AN، 1در جدول 

الکترون خواهی  𝜒ضریب دی الکتریک است،  𝜖𝑟است، 

تراكم نقص  tNتحرک الکترون و حفره است و  𝜇𝑝و 𝜇𝑛است، 

در قسمت بالک است. نوع حامل لایه جاذب پروسکایت، با 
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است و تراكم نقص الکترون  n، از نوع KRbFAMAعنوان 

7.87و حفره در پروسکایت به ترتيب  ×  𝑐𝑚−3و 1015

3.94 × [. تراكم موثر 3شود ]در نظر گرفته می 1015

های باند نوارهای هدایت و ظرفيت به ترتيب روی حالت

2.2 × 𝑐𝑚−3 1.8و 1018 ×  [. 7اند ]تنظيم شده 1019

و  RbFAMAبو و همکاران گزارش كرده اند كه برای 

CsFAMAكه به طور خطی  ند، دارای یک شکاف باند هست

[. بنابراین، ما انتظار 4] تغيير می كند eV 1.60تا  1.57بين 

 KCsFAMAو  KRbFAMAداریم كه مقدار مشابهی برای 

 كردندبو و همکاران گزارش  ،وجود داشته باشد. همچنين

 RbFAMAبرای طول عمر حامل  TRPLنحنی كه از روی م

برای طول عمر حامل الکترون و حفره تقریباً  CsFAMAو 

یکسان است. بنابراین، ما انتظار داریم كه مقدار یکسان برای 

KCsFAMA  وKRbFAMA  240برابر ns  باشد و برای

KRbFAMA  كه منجر به طول انتشار حاملnL وpL   و به

[. علاوه بر این، 4شود ]می رميکرومت 5.7و  5.7ترتيب 

است و در  KCsFAMA  ، eV 3.9الکترون خواهی برای 

دانيم كه روبييدیم بالاتر از سزیم است و می جدول تناوبی، 

الکترون خواهی روبيدیوم نسبت به  همچنين می دانيم كه

[. بنابراین، انتظار داریم كه 5سزیم باید بيشتر باشد ]

باشد.  eV 3.93تقریباً  KRbFAMAالکترون خواهی برای 

بعلاوه، از آنجا كه هدایت الکتریکی روبيدیوم بالاتر از سزیم 

است و بعلاوه رابطه مستقيمی بين تحرک و هدایت 

رود كه تحرک در الکتریکی وجود دارد، بنابراین انتظار می

KRbFAMA  بيشتر ازKCsFAMA  باشد )برای

 KCsFAMA  ،Vs/2cm50  و برای KRbFAMA ،Vs/2cm 

 [. 6است، هم برای تحرک الکترون و هم برای حفره( ] 52

 
 KRbFAMAساختار دستگاه سلول خورشيدی پروسکایتی،  :1شکل 

 به عنوان یک لایه جاذب

 پارامترهای اساسی برای شبيه سازی :1جدول 

 
 چگالی نقص رابط  :2جدول 

 

 مورد آنگیری و بحث در نتیجه

سلول خورشيدی مربوط به  J-Vو  EQEمنحنی در ابتدا ما 

به صورت عددی  KRbFAMAرا با لایه جاذب  پروسکایتی

و  1ول  اجد با در نظر گرفتنسازی كنيم، شبيهمی محاسبه

 شود. می انجام 2
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ولتاژ و ب( -سازی منحنی چگالی جریانالف( شبيه :2شکل  

زمانيکه  KRbFAMAسازی منحنی بازده كوانتوم خارجی شبيه

الکترون ولت به صورت خطی  1.60و  1.57انرژی شکاف باند بين 

 [8] در حال تغيير است

بر تراکم  KRbFAMA خطیتأثیر شکاف باند 

 نقص الکترون و حفره در لایه جاذب پروسکایت

   PCE  درمقدارحداكثر𝑐𝑚3- 3.162 × با بازده   1013

، جریان اتصال كوتاه 𝑉 1.16، ولتاژ مدار باز21.79٪

22.97
𝑚𝐴

𝑐𝑚2  باشد ( می%81.41) 0.81و فاكتور پر شدگی

در لایه در برابر تراكم نقص الکترون  PCEب،  3شکل 

1.0دهد در از نشان میپروسکایت را  ×  -𝑐𝑚3تا   1012

1.0 × 𝑐𝑚3- 1.0در  PCEكند. تغيير می 1017 × 1012  

، 𝑉 1.24، ولتاژ مدار باز %23.91بزرگ شده است با راندمان 

22.98كوتاه  جریان اتصال
𝑚𝐴

𝑐𝑚2  0.83و فاكتور پر شدگی 

 .باشد( می83.50%)

 

 

الف( به عنوان تابعی از تراكم نقص حفره و ب( تراكم  PCE :3شکل 

1.0نقص الکترون در پروسکایت كه از   × 𝑐𝑚3-  1.0تا    1012 ×

 در حال تغيير است 1017
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