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Аннотация: Увеличение стабильности и надежности работы перовскитных преобразователей 
солнечной энергии в электрическую является одной из важных проблем в области зеленой 
энергетики. В связи с этим предлагается новая модель структуры солнечного элемента, 
способная стабилизировать фотоэлектрические характеристики на уровне, приближающемся к 
теоретическому пределу для однослойного перовскита. Рассмотрено влияние концентрации 
дефектов на характеристики преобразования солнечной энергии в электрическую в 
перовскитных солнечных элементах в модели структуры ITO/ZnO/CH3NH3PbI3/NiO/Ag. 
Проведенные численные расчеты, показывают существенную зависимость характеристик 
солнечного элемента от плотности дефектов на границах слоев и в самом перовскитном 
поглотителе. Установлены зависимости характеристик фотоэлектрической эффективности 
солнечного элемента от плотности дефектов на гетеропереходах оксидов с поглотителем и в 
поглотителе. Установлены предельные значения концентрации дефектов, ниже которых 
достигаются максимальные значения напряжения холостого хода, плотности тока короткого 
замыкания, фотоэлектрическая эффективность и коэффициента полезного действия. 
Концентрация дефектов на межфазной границе CH3NH3PbI3/NiO практически не влияет на 
значения указанных параметров. Для предложенной модели построена вольтамперная 
характеристика и рассчитаны оптимальные фотоэлектрические характеристики.  
Ключевые слова: коэффициент эффективности, перовскит, солнечный элемент, оксид цинка, 
оксид никеля, дефекты, граница раздела. 
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Abstract: Increasing the stability and reliability of perovskite solar-to-electric energy converters is 
one of important issues in the field of green energy. In this regard, a new model of the solar cell 
structure is proposed that is capable of stabilizing photoelectric characteristics at a level approaching 
the theoretical limit for a single-layer perovskite. The influence of defect concentration on the 
characteristics of solar energy conversion into electrical energy in perovskite solar cells in the 
ITO/ZnO/CH3NH3PbI3/NiO/Ag structure model is considered. Numerical calculations performed show 
a significant dependence of the solar cell characteristics on the defect density at the layer boundaries 
and in the perovskite absorber itself. The dependences of the photoelectric efficiency characteristics of 
the solar cell on the defect density at the oxide heterojunctions with the absorber and the absorber 
itself are established. In the studied structure, the limit values of defect concentration were established, 
below which the maximum values of open-circuit voltage, short-circuit current density, photoelectric 
efficiency, and efficiency are achieved. The concentration of defects at the CH3NH3PbI3/NiO 
interphase boundary has virtually no effect on their values. A volt-ampere characteristic has been 
constructed for the proposed model and optimal photoelectric characteristics have been calculated. 
Keywords: efficiency factor, perovskite, solar cell, zinc oxide, nickel oxide, defects, interface. 
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1. Введение и постановка задачи 

Дефекты в фоточувствительных слоях и в областях границ разделов 
фаз в современных полупроводниковых структурах, создаваемых для 
преобразования солнечной энергии в электрическую, оказывают 
существенное влияние на эффективность его работы. Наряду с 
экспериментальными исследованиями свойств новых материалов и 
технологий изготовления, активно проводятся разработки математических 
моделей структур солнечных элементов, особенно на перовскитных 
поглотителях. Численные расчеты фотоэлектрических параметров 
устройств позволяют прогнозировать и оптимизировать эффективность 
преобразователя солнечной энергии в электрическую. Для численных 
расчетов параметров фотоэлектрических преобразований в солнечных 
элементах используют уравнение Пуассона и уравнение непрерывности 
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для электронов и дырок [1-3]. Также разработаны специальные 
симуляторы солнечных батарей SCAPS-1D, AMPS-1D, PSCs и др. Из них 
наиболее часто используется одномерный симулятор SCAPS-1D, который 
свободно доступен исследовательскому сообществу фотоэлектрических 
систем [4-6]. Основными параметрами характеризующими эффективность 
солнечного элемента являются напряжение холостого хода ocV , плотность 
тока короткого замыкания scJ , фактор эффективности FF  и коэффициент 
полезного действия  . Наряду с функциональными свойствами и 
геометрическими размерами слоев в структуре солнечного элемента, 
существенное влияние на указанные характеристики оказывает плотность 
дефектов в различных областях структуры, например, дефектность 
структуры пограничных зон между слоями и в самом перовските.  

В связи с этим целью настоящей работы является проведение расчета 
и оптимизация основных характеристик солнечного элемента с учетом 
влияния концентрации дефектов в предлагаемой модели структуры 

3 3 3/ / / /ITO ZnO CH NH PbI NiO Ag  с использованием программы SCAPS-1D. 
 

2. Методология исследования и описание результатов 
Основная потеря сгенерированных квантами солнечной энергии 

носителей зарядов происходит в результате их рекомбинацией путем 
захвата ловушками на дефектах. Расчет влияния дефектов на выходные 
характеристики предлагаемой структуры солнечного элемента 
проводились, пользуясь классической моделью Шокли-Рид-Холла (SRH), 
которая связывает скорость рекомбинации носителей заряда с дефектами 
соотношением [7]: 
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где n  и p  – концентрация электронов и дырок, in  – собственные 
концентрации носителей зарядов. 1n  и 1p  – концентрации равновесных 
электронов и дырок, захваченных ловушкой, n  и p  – средние времена 

жизни электронов и дырок соответственно которые определяются 
соотношениями: 
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где  n  и p  – эффективные сечения захвата электронов и дырок дефектом; 

n  и p  – тепловые скорости электронов и дырок, tN  – плотности 

дефектов. Для концентрации равновесных электронов и дырок, 
захваченных ловушкой имеем 
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где cN  и vN  – плотность эффективных состояний в зоне проводимости и в 
валентной зоне, cE  и vE  – энергетические уровни дна зоны проводимости и 
потолка валентной зоны, tE  – локальный энергетический уровень, 
создаваемый дефектам, k  – постоянная Больцмана, T  – температура. 

В численных расчетах использовались значения параметров из 
литературных источников [8-15], а значения тепловых скоростей 
электронов и дырок n  и p  принимались равными 107 см/с. Тип дефектов 

задавался нейтральным, а локальный энергетический уровень в 
поглотителе устанавливался рядом с центром запрещенной зоны. В 
Таблице 1 приведены основные параметры материалов, использованные в 
расчетах фотоэлектрических характеристик структуры 

3 3 3/ /ZnO CH NH PbI NiO  без учета влияния контактных слоев. Эффективные 
сечения захвата электронов и дырок n  и p  принимались, как и в [8-15], 

на интерфейсах равным 2∙10–15, а в перовските - 2∙10–16 см2. 
 

Таблица 1. Параметры симуляции перовскитного солнечного элемента [8-15]. 
Параметр ZnO  3 3 3CH NH PbI  NiO  

Толщина d , мкм 0,1 0,45 0,1 
Ширина запрещённой зоны gE , эВ 3,3 1,55 3,8 

Энергия сродства к электрону  , эВ 4 3,9 1,4 
Диэлектрическая проницаемость   9 6,5 10,7 
Плотность эффективных состояний в зоне 
проводимости cN , см⁻3 3,7∙1021 2,2∙1018 2∙1019 

Плотность эффективных состояний в валентной 
зоне vN , см⁻3 1,8∙1019 2,2∙1018 1,8∙1019 

Подвижность электронов n , см2‧В⁻1‧с⁻1 100 2 12 

Подвижность дырок p , см2‧В⁻1‧с⁻1 25 2 28 

Концентрация донорной примеси dN , см⁻3 1018 0 0 

Концентрация акцепторной примеси aN , см⁻3 0 1013 1020 

Расчет проводился для значений концентрации дефектов от 1018 до 
105 см‒3 на интерфейсах 3 3 3/ZnO CH NH PbI , 3 3 3 /CH NH PbI NiO  и в поглотителе 

3 3 3CH NH PbI . В процессе симуляции проводилась оптимизация содержания 
дефектов в каждом слое, подбирая концентрацию, при которой получаются 
максимальные значения основных параметров структуры. Расчеты 
показывают, что при концентрациях, меньших 1011 см–3, значения всех 
исследуемых параметров практически не меняются. На рис. 1 а 
представлена зависимость напряжения холостого хода (кривая 1) от 
концентрации дефектов в слое перовскита, а на рис. 1 – зависимость 
плотности тока короткого замыкания (кривая 1). Аналогично этому на  

Физико-химические аспекты изучения кластеров,  
наноструктур и наноматериалов. – 2025. – Вып. 17

540



 
 

 

рис. 2 а представлена зависимость фактора заполнения (кривая 1) от 
концентрации дефектов в слое перовскита, а на рис. 2 б – зависимость КПД 
(кривая 1).  
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Рис. 1. Концентрационные зависимости напряжения холостого хода (а) и плотности 
тока короткого замыкания (б) от концентрации дефектов в слое перовскита (1), на 
границах раздела фаз ZnO /перовскит (2) и перовскит/ NiO  (3). 
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Рис. 2. Зависимости фактора заполнения и КПД перовскитного солнечного элемента от 
концентрации дефектов tN : 1 – в поглотителе; 2 – на интерфейсе ZnO /перовскит; 3 – 

на интерфейсе перовскит/ NiO . 

0,0 0,3 0,6 0,9 1,2
0

5

10

15

20

25

Voc, В

Jsc, мкА/см2

 
Рис. 3. Оптимальная вольтамперная характеристика структуры 3 3 3/ /ZnO CH NH PbI NiO . 

Как видно из рис. 1, 2, при малых концентрациях дефектов, вплоть 
до 1012 cм–3, они не оказывают существенного влияния на характеристики 
солнечного элемента. Значимое снижение характеристик солнечного 
элемента начинается от концентрации дефектов в слое перовскита от ~1012 
до ~1014 cм–3, после чего характеристики стабилизируются, вплоть до 
больших значений концентрации дефектов. Наиболее чувствительным к 
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возрастанию дефектов является межфазная граница ZnO /перовскит. На 
этой границе повышение концентрации выше ~1016 cм–3 резко уменьшает 
значения всех характеристик структуры (кривая 2 на рис. 1 и 2). 

Рассчитанная вольтамперная характеристика (см. рис. 3.) широкой 
плоской частью указывает на малое внутреннее сопротивление ячейки. 
 
3. Выводы 

Таким образом, расчеты показывают, что концентрация дефектов 
оказывает существенное влияние на фотоэлектрическую эффективность в 
предлагаемой структуре. Максимальное значение эффективности можно 
получать при концентрациях дефектов во всех областях меньших 1012 см–3, 
а верхним ограничением концентрации дефектов можно считать 1016 см–3. 
В результате симуляции с учетом пороговых значений плотности дефектов 
получены следущие оптимальные значения для параметров 
фотоэлектрических свойств предложенной структуры: для напряжения 
холостого хода 1,5 В; для плотности тока короткого замыкания 
24,6 мкA/см2; для фактора эффективности 86,4%; для коэффициента 
полезного действия 24,3%. Полученные результаты согласуются с 
теоретическим пределом эффективности преобразования в подобных 
однослойных перовскитных структурах.  
 
Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда  
(проект № 23-13-20012). 
 

Библиографический список: 
 
1. Movla, H. Optimization of the CIGS based thin film solar cells: numerical simulation and analysis / Н. Movla 
// Optik. – 2014. – V. 125. – I. 1. – P. 67-70. DOI: 10.1016/j.ijleo.2013.06.034. 
2. Mostefaoui, M. Simulation of high efficiency CIGS solar cells with SCAPS-1D software / M. Mostefaoui, 
H. Mazari, S. Khelifi, A. Bouraiou, R. Dabou // Energy Procedia. – 2015. – V. 74. – P. 736-744. DOI: 
10.1016/j.egypro.2015.07.809. 
3. Zhou, Y. A numerical model for charge transport and energy conversion of perovskite solar cells / Y. Zhou, 
A. Gray-Weale // Physical Chemistry Chemical Physics. – 2016. – V. 18. – I. 6. – P. 4476-4486. DOI: 
10.1039/c5cp05371d. 
4. Decock, K. Modelling multivalent defects in thin film solar cells / K. Decock, S. Khelifi, M. Burgelman // 
Thin Solid Films. – 2011. – V. 519. - I. 21.- P. 7481-7484. DOI: 10.1016/j.tsf.2010.12.039. 
5. Burgelman, M. Numerical modeling of intra-band tunneling for heterojunction solar cells in SCAPS / 
M. Burgelman, J. Verschraegen // Thin Solid Films. – 2007. – V. 515. – I. 15. P. 6276-6279. DOI: 
10.1016/j.tsf.2006.12.049. 
6. Burgelman, M. Modeling thin-film devices / M. Burgelman, J. Verschraegen, S. Degrave, P. Nollet // 
Progress in Photovoltaics: Research and Applications. – 2004. – V. 12. – I. 2-3. - P. 143-153. DOI: 
10.1002/pip.524. 
7. Яковлева, Н. И. Процессы рекомбинации и анализ времени жизни в узкозонных полупроводниковых 
структурах CdHgTe / Н. И. Яковлева // Успехи прикладной физики. – 2015. – Т. 3. – № 2. – C. 169-179. 
8. Burgelman, M. Modelling polycrystalline semiconductor solar cells / M. Burgelman, P. Nollet, S. Degrave // 
Thin Solid Films. – 2000. – V. 361-362. – P. 527-532. DOI: 10.1016/S0040-6090(99)00825-1. 
9. Danladi, E. Numerical modeling and analysis of HTM-free heterojunction solar cell using SCAPS-1D / 
E. Danladi, A. Shuaibu, M.S. Ahmad, J. Tasiu // East European Journal of Physics. – 2021. – V. 2. – P. 135-145. 
DOI: 10.26565/2312-4334-2021-2-11. 

Физико-химические аспекты изучения кластеров,  
наноструктур и наноматериалов. – 2025. – Вып. 17

542



 
 

 

10. Danladi, E. Optimization of Absorber and ETM Layer Thickness for Enhanced Tin based Perovskite Solar 
Cell Performance using SCAPS-1D Software / E. Danladi, A.O. Salawu, M.O. Abdulmalik et al. // Physics 
Access. – 2022. – V. 2. – I. 1. – P. 1-11. DOI: 10.47514/phyaccess.2022.2.1.001. 
11. Wei, R. Modelling of perovskite solar cells / R. Wei // Masters by Research thesis. – Queensland: 
Queensland University of Technology, 2018. – 81 p.  
12. Hossain, M.I. Copper oxide as inorganic hole transport material for lead halide perovskite-based solar cells / 
M.I. Hossain, F.H. Alharbi, N.A. Tabet // Solar Energy. – 2015. – V. 120. – P. 370-380. DOI: 
10.1016/j.solener.2015.07.040. 
13. Yang, D. Alternating precursor layer deposition for highly stable perovskite films towards efficient solar 
cells using vacuum deposition / D. Yang, Z. Yang, W. Qin et al. // Journal of Materials Chemistry A. – 2015.  
– V. 3. – I. 18. – P. 9401-9405. DOI: 10.1039/C5TA01824B. 
14. Chen, D. Growth strategy and physical properties of the high mobility of P-types CuI crystal / D. Chen, 
Y. Wang, Z. Lin, J. Huang et al. // Crystal Growth & Design. – 2010. – V. 10. – I. 5. – P. 2057-2060. DOI: 
10.1021/cg100270d. 
15. Kurnia, F. Effect of NiO growth conditions on the bipolar resistance memory switching of Pt/NiO/SRO 
structure / F. Kurnia, H.C.U. Jung, C. Liu et al. // Journal of Korean Physical Society. – 2010. – V. 57. – I. 61.  
– P. 1856-1861. DOI: 10.3938/jkps.57.1856. 
 

References: 
 
1. Movla H. Optimization of the CIGS based thin film solar cells: Numerical simulation and analysis, Optik, 
2014, vol. 125, issue 1, pp. 67-70. DOI: 10.1016/j.ijleo.2013.06.034. 
2. Mostefaoui M., Mazari H., Khelifi S., Bouraiou A., Dabou R. Simulation of high efficiency CIGS Solar cells 
with SCAPS-1D software, Energy Procedia, 2015, vol. 74, pp. 736-744. DOI: 10.1016/j.egypro.2015.07.809. 
3. Zhou Y., Gray-Weale A. A numerical model for charge transport and energy conversion of perovskite solar 
cells, Physical Chemistry Chemical Physics, 2016, vol. 18, issue 6, pp. 4476-4486. DOI: 10.1039/c5cp05371d. 
4. Decock K., Khelifi S., Burgelman M. Modelling multivalent defects in thin film solar cells, Thin Solid Films, 
2011, vol. 519, issue 21, pp. 7481-7484. DOI: 10.1016/j.tsf.2010.12.039. 
5. Burgelman M., Verschraegen J. Numerical modeling of intra-band tunneling for heterojunction solar cells in 
SCAPS, Thin Solid Films, 2007, vol. 515, issue 15, pp. 6276-6279. DOI: 10.1016/j.tsf.2006.12.049. 
6. Burgelman M., Verschraegen J., Degrave S., Nollet P. Modeling thin-film devices, Progress in Photovoltaics: 
Research and Applications, 2004, vol. 12, issue 2-3, pp. 143-153. DOI: 10.1002/pip.524. 
7. Yakovleva N. I. Processy rekombinacii i analiz vremeni zhizni v uzkozonnykh poluprovodnikovykh 
strukturakh CdHgTe [Recombination processes and lifetime analysis in narrow-gap semiconductor structures 
CdHgTe], Uspekhi prikladnoy fiziki [Advances in Applied Physics], 2015, vol. 3, no. 2, pp. 169-179. (In 
Russian). 
8. Burgelman M., Nollet P., Degrave S. Modelling polycrystalline semiconductor solar cells, Thin Solid Films, 
2000, vol. 361-362, pp. 527-532. DOI: 10.1016/S0040-6090(99)00825-1. 
9. Danladi E., Shuaibu A., Ahmad M.S., Tasiu J. Numerical modeling and analysis of HTM-free heterojunction 
solar cell using SCAPS-1D, East European Journal of Physics, 2021, vol. 2, pp. 135-145. DOI: 10.26565/2312-
4334-2021-2-11. 
10. Danladi E., Salawu A.O., Abdulmalik M.O. et al. Optimization of absorber and ETM layer thickness for 
enhanced tin based perovskite solar cell performance using SCAPS-1D software, Physics Access, 2022, vol. 2, 
issue 1, pp. 1-11. DOI: 10.47514/phyaccess.2022.2.1.001. 
11. Wei R. Modelling of perovskite solar cells, Masters by Research thesis. Queensland, Queensland University 
of Technology, 2018, 81 p. 
12. Hossain M.I., Alharbi F.H., Tabet N.A. Copper oxide as inorganic hole transport material for lead halide 
perovskite-based solar cells, Solar Energy, 2015, vol. 120, pp. 370-380. DOI: 10.1016/j.solener.2015.07.040. 
13. Yang D., Yang Z., Qin W. et al. Alternating precursor layer deposition for highly stable perovskite films 
towards efficient solar cells using vacuum deposition, Journal of Materials Chemistry A, 2015, vol. 3, issue 18, 
pp. 9401-9405. DOI: 10.1039/C5TA01824B. 
14. Chen D., Wang Y., Lin Z. et al. Growth strategy and physical properties of the high mobility of P-types CuI 
сrystal, Crystal Growth & Design, 2010, vol. 10, issue 5, pp. 2057-2060. DOI: 10.1021/cg100270d. 
15. Kurnia F., Jung H.C.U., Liu C. et al. Effect of NiO growth conditions on the bipolar resistance memory 
switching of Pt/NiO/SRO structure, Journal of Korean Physical Society, 2010, vol. 57, issue 61, pp. 1856-1861. 
DOI: 10.3938/jkps.57.1856. 

Физико-химические аспекты изучения кластеров,  
наноструктур и наноматериалов. – 2025. – Вып. 17

543




