
© 2023  Al-Farabi Kazakh National University 

ISSN 2617-7609; eISSN 2617-75952                                         Ашық жүйелер эволюциясының мәселелері журналы. №1-2 (25). 2023                                          https://peos.kaznu.kz/index.php/peos

35

МРНТИ 44.37.03	                                                       https://doi.org/10.26577/JPEOS.2023.v25.i1-2.i5

Ж.Б. Омарова1 , Д.Е. Ережеп1,2,* ,  

А.У. Алдияров2 , Н.С. Токмолдин3

1Сатпаев Университет, Казахстан, г. Алматы 
2Физико-технический институт, КазНИТУ им. К.И. Сатпаева, Казахстан, г. Алматы 

3Потсдамский университет, Германия, г. Потсдам 
*е-mail: darhan_13@physics.kz

ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ПЛОТНОСТИ ДЕФЕКТОВ  
НА ЭКОЛОГИЧЕСКИ ЧИСТЫЙ СОЛНЕЧНЫЙ ЭЛЕМЕНТ  

С ОПТИМАЛЬНОМ ВЫБОРОМ HTL

Одним из перспективных направлений в солнечной энергетике является использование 
солнечных элементов на основе перовскита. Конкурентоспособность перовскитных солнечных 
элементов с кремниевыми солнечными элементами с каждым годом растет, но для дальнейшего 
повышения эффективности солнечных элементов на основе перовскита стоит обратить внимание 
на тип HTL. Плотность межфазных дефектов в солнечном элементе на основе CH3NH3SNI3 играет 
не маловажную роль при повышении эффективности. С целью увеличения производительности 
солнечного элемента на основе CH3NH3SNI3 были сделаны работы по подбору с наиболее 
подходящим межфазным дефектом. В этой работе использовалась программа SCAPS-1D для 
создания модели солнечного элемента. Программа SCAPS-1D оценивает влияние плотности 
межфазных дефектов на солнечный элемент на основе CH3NH3SNI3, которые варьировались 
в диапазоне от 1010 см-3 до 1017 см-3. В виде оптимальной структуры экологически чистого 
солнечного элемента предложен TiO2/СH3NH3SnI3/Cu2O, которая обеспечивают оптимальную 
производительность и лучшую устойчивость к дефектам. В результате исследования выбранным 
оптимальным вариантом является структура экологически чистого солнечного элемента TiO2/
СH3NH3SnI3/Cu2O с PCE = 27,95 %, FF 84,05 %, VOC 1,02 В и JSC 32,60 мА/см2, которая обеспечивают 
высокую эффективность и лучшую устойчивость к дефектам.

Ключевые слова: солнечная энергетика, экологически чистый солнечный элемент, SCAPS-
1D, CH3NH3SNI3, моделирование, HTL.
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Investigation of the effect of defect density  
on an environmentally friendly solar cell with an optimal choice of HTL

 
One of the promising directions in solar energy is the use of perovskite-based solar cells. The 

competitiveness of perovskite solar cells with silicon solar cells is growing every year, but to further 
improve the efficiency of perovskite-based solar cells, it is worth paying attention to the HTL type. The 
density of interfacial defects in a solar cell based on CH3NH3SNI3 plays an important role in increasing 
efficiency. In order to increase the performance of a solar cell based on CH3NH3SNI3, work was done 
to select the most suitable interfacial defect. In this work, the SCAPS-1D program was used to create a 
model of a solar cell. The SCAPS-1D program evaluates the effect of the density of interfacial defects 
on a solar cell based on CH3NH3SNI3, which ranged from 1010 cm-3 to 1017 cm-3. TiO2/СH3NH3SnI3/
Cu2O is proposed as the optimal structure of an environmentally friendly solar cell, which provides 
optimal performance and better resistance to defects. As a result of the study, the selected optimal 
option is the structure of an environmentally friendly TiO2/СH3NH3SnI3/Cu2O solar cell with PCE = 
27.95%, FF 84.05%, VOC 1.02 V and JSC 32.60 mA/cm2, which provides high efficiency and better 
resistance to defects.

Key words: solar energy, environmentally friendly solar cell, SCAPS-1D, CH3NH3SNI3, modeling, 
HTL.
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Оңтайлы HTL таңдауы бар экологиялық  
таза күн батареясына ақаулар тығыздығының әсерін зерттеу

Күн энергетикасындағы перспективалы бағыттардың бірі-перовскит негізіндегі күн 
батареяларын пайдалану. Кремний күн батареялары бар перовскит күн батареяларының бәсекеге 
қабілеттілігі жыл сайын артып келеді, бірақ перовскит негізіндегі күн батареяларының тиімділігін 
одан әрі арттыру үшін HTL түріне назар аударған жөн. CH3NH3SNI3 негізіндегі күн батареясындағы 
фазааралық ақаулардың тығыздығы тиімділікті арттыруда маңызды рөл атқарады. CH3NH3SNI3 
негізінде күн батареясының өнімділігін арттыру мақсатында ең қолайлы фазааралық ақаумен 
сәйкестендіру жұмыстары жүргізілді. Бұл жұмыс күн батареясының моделін жасау үшін SCAPS 
1D бағдарламасын қолданды. SCAPS 1D бағдарламасы фазааралық ақаулардың тығыздығының 
ch3nh3sni3 негізіндегі күн батареясына әсерін бағалайды, олар 1010 см-3-тен 1017 см-3-ке дейін 
өзгерді. TiO2 /СH3NH3SnI3/ Cu2O экологиялық таза күн батареясының оңтайлы құрылымы ретінде 
ұсынылған, ол оңтайлы өнімділік пен ақауларға жақсы төзімділікті қамтамасыз етеді. Зерттеу 
нәтижесінде таңдалған ең жақсы нұсқа PCE = 27,95 %, FF 84,05 %, VOC 1,02 В и JSC 32,60 мА/см2 
бар TiO2/СH3NH3SnI3/Cu2O экологиялық таза күн батареясының құрылымы болып табылады, ол 
жоғары тиімділік пен ақауларға жақсы төзімділікті қамтамасыз етеді.

Түйін сөздер: күн энергиясы, экологиялық таза күн батареясы, SCAPS-1D, CH3NH3SNI3, 
модельдеу, HTL.

Введение

В последние годы перовскитные солнечные 
элементы на основе металлоорганических га-
логенидов свинца, имеющие высокую эффек-
тивность преобразования энергии (PCE), стали 
сильными конкурентами кремниевым солнеч-
ным элементам на фотоэлектрическом рынке 
[1]. Таким образом, простота изготовления и 
высокая эффективность (порядка 25%) фото-
преобразователя на основе перовскитов, делает 
их перспективным материалом для фотоволь-
таики [2]. Несмотря на высокую эффектив-
ность преобразования энергии в перовскитных 
солнечных элементах на основе металлоорга-
нических галогенидов свинца, данный вид пе-
ровскитов перестал широко применяться, из-
за токсичности свинца, который представляет 
серьезную проблему для окружающей среды. 
Замена свинцового элемента на экологически 
чистые материалы в кристаллах перовскита яв-
ляется актуальной научной задачей в фотоволь-
таике [3].

Транспортные слои принято делить на ETL 
– electron transport layer и HTL – hole transport 
layer, которые выполняют функцию сбора носи-
телей заряда и генерации энергии в перовскит-
ном солнечном элементе. Использование опти-
мальных свойств ETL и HTL играет важную роль 
для сохранения стабильности перовскитного 

солнечного элемента, так как они увеличивают 
подвижность дырок и электронов на противо-
положных электродах. На данный момент опти-
мальным и эффективным ETL является TiO2, так 
как он отлично переносит электроны, эффектив-
но блокирует дырки на границе, обладает хими-
ческой стабильностью и является экологичным 
[4]. В свою очередь HTL облегчает извлечение 
и транспортировку дырок, блокируя поток элек-
тронов. Оптимальный материал для слоя HTL 
должен обладать следующими основными свой-
ствами [5]: иметь высокую подвижность носите-
лей для повышения коэффициента заполнения; 
иметь широкую оптическую запрещенную зону, 
не выступая в качестве второго светопоглощаю-
щего слоя; обладать высокой прозрачностью для 
минимизации оптических потерь; иметь высо-
кую водонепроницаемость; иметь низкие затра-
ты на материалы и производство; быть экологи-
чески безопасным; демонстрировать хорошую 
устойчивость к свету и теплу.

Экспериментальное исследование устройств 
солнечных элементов дорогой и трудоемкий 
процесс, поэтому во многих научных направ-
лениях принято использовать моделирование. 
В настоящем численном исследовании делает-
ся попытка определения и оценивания различ-
ных конфигурации солнечных перовскитных 
элементов с высокой эффективностью, при-
емлемой стабильностью и хорошей произво-



37

Ж.Б. Омарова и др.

дительностью с помощью симулятора SCAPS 
1D. Так, для численного исследования была 
предложена архитектура ячейки с использова-
нием СH3NH3SnI3 в виде поглощающего слоя 
во всех исследованиях, а для альтернативных 
HTL использовались 2,2′,7,7′-Tetrakis-(N,N-di-p-
methoxyphenylamine)9,9′-spirobifluorene (Spiro-
OMETAD), Poly(3,4-ethylenedioxythiophene)-
poly(styrene sulfonate) (PEDOT:PSS) и cuprous 
oxide (Cu2O). Производительность конфигура-
ций дополнительно оптимизируется за счет из-
менения различных параметров поглощающего 
слоя СH3NH3SnI3 и HTL для достижения опти-
мальных фотоэлектрических характеристик пе-
ровскитного солнечного элемента.

Методы и методология

В данной работе предложено использовать в 
качестве слоя поглотителя перовскит на основе 
олова (СH3NH3SnI3). Перовскиты на основе оло-
ва обеспечивают более высокую теоретическую 
эффективность за счет меньшей ширины запре-
щенной зоны, чем у эквивалентного перовскита 
на основе свинца. Конфигурации моделируемо-
го солнечного элемента показаны на рисунке 1 
и состоят из трех основных слоев с изменени-
ем слоя HTL: архитектура 1. TiO2/СH3NH3SnI3/
Spiro-OMeTAD; архитектура 2. TiO2/СH3NH3SnI3/
PEDOT:PSS; архитектура 3. TiO2/СH3NH3SnI3/
Cu2O. 

Рисунок 1 – Схематическая диаграмма предлагаемой структуры солнечного элемента  
из перовскита (a) и выравнивания энергетических зон (b)

Во всех конфигурациях устройства в ка-
честве светопоглощающего слоя выступает 
СH3NH3SnI3, который является промежуточным 
слоем между ETL и HTL. Для всех симуляций 
используется стандартный спектр солнечной ра-
диации AM 1.5G (1000 Вт/м2, T = 300 K). Тол-
щина СH3NH3SnI3 оставалась фиксированной 
для большинства результатов моделирования и 
была равна 500 нм. В настоящее время числен-
ное моделирование очень важно для понимания 
физических свойств и конструкции солнечных 
элементов на основе кристаллических, поликри-
сталлических и аморфных материалов [6]. Не-
обходимо отметить, что в последнее время чис-
ленный анализ в программе SCAPS-1D (ELIS, 
Гентский университет, Бельгия) пользуется по-
пулярностью, так как она доказала свою эффек-

тивность в различных научных работах [6]–[9]. 
В программном обеспечении SCAPS-1D ис-

пользуется комбинация определенных матема-
тических уравнений: уравнения Пуассона; урав-
нения непрерывности электронов; уравнения 
непрерывности дырок; уравнения переноса пол-
ного заряда; уравнения переноса полного заряда 
для электрона и уравнения переноса полного за-
ряда. Более подробное описание данных уравне-
ний можно найти в других источниках [10], [11]. 

Все параметры моделируемого солнечного 
элемента были взяты из опубликованной лите-
ратуры и представлены в Таблице 1 [12]–[16]. В 
Таблице 1 показаны параметры полупроводника 
каждого слоя, а также электрические свойства 
контактов, которые использовались при модели-
ровании в данной работе.
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Таблица 1 – Параметры солнечного элемента

Параметры FTO TiO2 СH3NH3SnI3
Spiro- 

OMETAD  PEDOT:PSS Cu2O

Толщина (nm) 500 50* 300-1300* 50* 50* 50*

Ширина запрещенной 
зоны (eV) 3.5 3.2 1.3 3.06 1.80 2.17

Сродство к электрону 
(eV) 4.0 4.26 4.17 2.05 3.40 3.2

Диэлектрическая 
проницаемость 9 9 8.2 3 18.00 7.1

Эффективная плотность 
состояний CB (cm-3) 2.20×1018 2.20 × 1018 1×1018 2.20×1018 2.20 × 1018 2.00 × 1017

Эффективная плотность 
состояний VB (cm-3) 1.80×1019 1.80 × 1019 1 × 1018 1.80×1019 1.80×1019 1.10×1019

Электронная тепловая 
скорость (cm/s) 107 107 107 107 107 107

Тепловая скорость 
отверстия (cm/s) 107 107 107 107 107 107

Подвижность 
электронов (cm2/Vs) 20 20 1.6 2.00×10-4 4.50 × 10-2 200

Подвижность отверстия 
(cm2/Vs) 10 10 1.6 2.00×10-4 4.50 × 10-2 80

Неглубокая плотность 
донора ND (cm-3) 2.00×1019 1018 0 0 0 0

Плотность мелкого 
акцептора NA (cm-3) 0 0 1.00×1014 1.00×1018 1.00×1020 1.00×1018

Ссылки [12] [13] [14] [15] [16] [16]

*В данном исследовании.

Результаты и обсуждения

Необходимо отметить, что ведутся рабо-
ты по пассивации (passivation) дефектов для 
предотвращения возникновения рекомбинации 
[17]–[19]. Для повышения эффективности пе-
ровскитного солнечного элемента необходимо 
уменьшить рекомбинационные потери межфаз-
ных слоев. Соответственно, в данной работе про-
водилось исследование по влиянию плотности 
межфазных дефектов на обе поверхности раз-
дела солнечного элемента TiO2/СH3NH3SnI3(IL1) 
и СH3NH3SnI3/HTL(IL2) с разными HTL. Все ре-
зультаты по влиянию концентрации межфазных 
дефектов, полученные с помощью моделирова-
ния, приведены на рисунке 2. Плотности меж-
фазных дефектов варьировались в диапазоне 
1010 см-3 до 1017 см-3.

Видно, что при увеличении плотности де-
фектов с 1010 см-3 до 1017 см-3 Voc непрерывно па-

дает с 1,0 В до 0,7 В, с 1,0 В до 0,8 В и с 1,0 В до 
0,8 В для структур 1, 2, 3 соответственно (рису-
нок 2с). Как видно на рисунке 2а, с увеличением 
концентрации дефектов до 1015 см-3 значимых из-
менений Jsc для всех структур не произошло, а 
после увеличения концентрации дефектов с 1015 

см-3 до 1017 см-3 наблюдается резкое снижение для 
всех структур. 

Для всех структур существенных изменений 
FF не произошло до плотности дефектов 1016 см-

3, но выше этой плотности наблюдается незна-
чительное уменьшение FF, которое можно уви-
деть в падениях с 81% до 78%, с 83% до 80% и с 
84% до 81%, для структур 1, 2, 3 соответственно 
(см. рисунок 2d). Также, значительно уменьши-
лась PCE по сравнению с плотностью дефектов 
от 1010 см-3 до 1013 см-3 для всех структур. За счет 
уменьшения Voc эффективность солнечного эле-
мента снижается, что говорит о важности данно-
го параметра. 
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Далее, мы смоделировали влияние плотно-
сти дефектов в диапазоне от 1010 до 1017 см-3 на 
границе ETL/перовскит, а на границе перовскит/
HTL значения плотности дефектов выбиралось 
равным 1014 см-3 на протяжении всего числен-
ного эксперимента. Чтобы повысить общую эф-
фективность ячейки, рекомбинационные потери 
на интерфейсах необходимо уменьшать [20]. 

На рисунке 3 b, c заметно снижение VOC и 
PCE при повышении плотности дефектов в зави-
симости от слоя HTL. При достижении плотно-
сти дефектного состояния на границе раздела 10 
17см−3 наблюдаем более интенсивное снижение 
эффективности у слоя Spiro-OMeTAD (с 26,96 % 
до 18,74 %). А в слоях PEDOT:PSS и Cu2O сни-
жении менее интенсивное (с 27,78 % до 21,93% и 
27,95 % до 23,71 % соответственно). Параметры 
солнечного элемента JSC и FF показаны на рисун-
ке 3 a, d, однако нами не было обнаружено за-
метного снижения значения данных параметров. 
Однако, характер падения их отличался друг от 
друга. Необходимо также отметить, что, повы-
шая плотность дефектов до 1014 см-3, мы наблю-
дали повышение FF, в зависимости от слоя HTL. 
Так, при слое Cu2O показал наилучшие характе-
ристики, так как при повышении плотности де-
фектов до 1014 см-3, значение FF выросло с 84,05 
% до 85,84 %. После этого оно практически вы-
шло на плато и при плотности дефектов равной 
1015 см-3 значение FF составило 85,86 %. После, 

оно стало падать и при плотности дефектов рав-
ной 1017 см-3 FF составил 83,24 %, что является 
наиболее высоким результатом по сравнению с 
другими слоями HTL. 

Следовательно, допустимая концентра-
ция межфазных дефектов (Nt) на слой TiO2/
СH3NH3SnI3(IL1) составляет 1014 см-3, так как за 
пределами этого уровня эффективность солнеч-
ного элемента сильно ухудшается. При выборе 
материала в виде Cu2O для слоя HTL с учетом 
плотности дефектов равных 1014 см-3, фото-
гальванические характеристики перовскитного 
устройств составят: Jsc = 32,5 mA/cm2, PCE = 23,7 
%, Voc = 0,8 V, FF = 83,2 %.

С другой стороны, мы отдельно изучили за-
висимость влияния плотности дефектных со-
стояний от 1010 см-3 до 1017 см-3 на границе HTL/
перовскита, так как для определения эффектив-
ности всей структуры солнечного элемента необ-
ходимо понимание влияния плотности дефектов 
между транспортным слоями и перовскитным 
поглотителем. Результаты показаны на рисунке 
4a, b, c, d. Было обнаружено, что влияние плот-
ности межфазных дефектов слоя IL1 более явно 
выражено, чем в слое IL2. Наблюдаем несуще-
ственное снижение VOC на рисунке 4 c, как и в 
случае со слоем IL1. В случае изменения слоя 
HTL изменение VOC с повышением плотности 
дефектов имеет одинаковый характер, но раз-
ную интенсивность. При достижении плотности 

Рисунок 2 – Влияние концентрации межфазных дефектов (Nt) на слой TiO2/СH3NH3SnI3(IL1)  
и СH3NH3SnI3/HTL(IL2); a) JSC в зависимости от концентрации дефектов (Nt) b) PCE в зависимости  

от концентрации дефектов (Nt), c) VOC в зависимости от концентрации дефектов (Nt),  
d) FF в зависимости от концентрации дефектов (Nt)
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дефектов равной 1017 см-3 VOC падает с 1,0198 V 
до 0,7254 V при слое Spiro-OMeTAD, с 1,0208 
V до 0,8233 V в случае со слоем PEDOT:PSS и 
с 1,0201 V до 0,8743 V в случае слоя Cu2O. Как 
можно заметить на рисунке 4а, плотность де-
фектного состояния на границе раздела HTL/
перовскит не оказывало существенного влияния 
на JSC вплоть до повышения плотности дефектов 
равной 1015 см-3. Выше этой концентрации JSC 
резко уменьшается для всех структур с разными 
HTL. На рисунке 4 d наблюдается зависисмость 
FF при возрастании плотности дефектов. Повы-
шение значения плотности дефектов до 1015 см-3 
влечет за собой повышение значения FF. Однако 
видны различия в пиковом значении при измене-

нии структуры перовскитного элемента, так при 
слое Spiro-OMeTAD пик FF равный 84,2% до-
стигается при плотности дефектров равным 1013 
см-3, при слое PEDOT:PSS пик FF равный 85,9% 
достигается при плотности дефектров равным 
1014 см-3 и при слое Cu2O пик FF равный 85,8 % 
достигается при плотности дефектров равным 
1015 см-3. PCE снижается с увеличением плотно-
сти дефектов для всех структур с разными HTL 
как это изображено на рисунке 4 b. Так, при слое 
Spiro-OMeTAD PCE уменьшается с 26,9 % до 
17,9 %, при слое PEDOT:PSS уменьшается с 27,7 
% до 21,0 % и при слое Cu2O с 27,9 % до 22,7 % 
с увеличением плотности дефектов с 1010 см-3 до 
1017 см-3.

Рисунок 3 – Влияние концентрации межфазных дефектов (Nt) на слой TiO2/СH3NH3SnI3(IL1);  
a) JSC в зависимости от концентрации дефектов (Nt) b) PCE в зависимости от концентрации дефектов (Nt),  
c) VOC в зависимости от концентрации дефектов (Nt), d) FF в зависимости от концентрации дефектов (Nt)

Предел допустимой плотности дефектов для 
первой структуры составляет 1013 см-3, для вто-
рой структуры 1014 см-3 и третьей структуры 1015 
см-3. Понижение пределов устойчивости к дефек-
там в зависимости от слоя HTL может быть свя-
зано с интенсивной рекомбинацией носителей 
на границе раздела и соответственно, снижени-
ем производительности устройства. Можно от-
метить высокий предел устойчивости к плотно-
сти дефектов между TiO2/СH3NH3SnI3, который 
указывает на хорошее согласование смещения 
зон проводимости, которое создает эффективное 
межфазное электрическое поле. 

Таким образом, в данной работе были вве-
дены дефекты в заданные слои и сделан вывод, 
что увеличение количества дефектов в актив-
ном перовскитном слое (СH3NH3SnI3) влияет 
на эффективность устройства гораздо сильнее, 
чем увеличение количества дефектов в ETL 
или HTL вне зависимости от материала HTL. 
Данные результаты дают количественную ин-
формацию для понимания пороговых значений 
дефектов при различной структуре перовскит-
ного элемента, которые непосредственно вли-
яют на фотогальванические характеристики 
устройства.
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Заключение 

В этой статье смоделирована перовскитный 
солнечный элемент на основе СH3NH3SnI3 с по-
мощью программы SCAPS-1D. В моделирова-
нии были анализирован плотность межфазных 
дефектов с разными вариантами HTL. Для вы-
бора оптимального варианта HTL были исполь-
зованы Spiro-OMeTAD, PEDOT:PSS и Cu2O. 
Предел допустимости плотности межфазных де-
фектов в поверхностях TiO2/СH3NH3SnI3(IL1) и 
СH3NH3SnI3/HTL(IL2) с разными HTL состав-
ляет 1014 см-3 и 1010 см-3. Среди рассмотренных 
структур, структура TiO2/СH3NH3SnI3/Cu2O 

демонстрирует лучший предел устойчивости к 
дефектам и показывает лучшую производитель-
ность В результате исследования выбранным оп-
тимальным вариантом является структура эко-
логически чистого солнечного элемента TiO2/
СH3NH3SnI3/Cu2O с PCE = 27,95 %, FF 84,05 %, 
VOC 1,02 В и JSC 32,60 мА/см2, которая обеспечи-
вают высокую эффективность и лучшую устой-
чивость к дефектам.

Данное исследование выполнено по гранту 
AP15473758 при финансовой поддержке Коми­
тета науки Министерства образования и науки 
Республики Казахстан. 

Рисунок 4 – Влияние концентрации межфазных дефектов (Nt) на слой СH3NH3SnI3/HTL(IL2);  
a) JSC в зависимости от концентрации дефектов (Nt) b) PCE в зависимости от концентрации дефектов (Nt),  
c) VOC в зависимости от концентрации дефектов (Nt), d) FF в зависимости от концентрации дефектов (Nt)
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