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Resumen

En este articulo se describen los resultados obtenidos en cuanto al andlisis tedrico de Celdas Solares
Orgdnicas que se ha llevado a cabo en nuestro grupo de investigacion durante los ultimos cinco

afos. Mediante este andlisis se han podido simular las curvas corriente-voltaje de estos dispositivos

y sus respectivos pardmetros caracteristicos tales como: voltaje de circuito abierto, corriente de

corto-circuito, factor de llenado y eficiencia de conversion. Los algoritmos utilizados fueron

programados en un ambiente de Matlab basados en modelos que describen la propagacién de la

luz en un medio estratificado, el transporte de carga a través de mecanismos de difusién y arrastre,

asi como la recombinacién directa, por trampas y por transferencia de carga. Aunque la descripcion

rigurosa de los modelos queda fuera del alcance de este trabajo, en el texto se hace referencia a los

articulos publicados en la literatura especializada.

I. Introduccién

Las Celdas Solares son dispositivos electrénicos que convierten la energia solar en energia

eléctrica. En el caso de las Celdas Solares Organicas (CSOs), éstas se distinguen porque su

componente principal, llamado capa activa, esta constituido de semiconductores organicos

sintetizados mediante procesos quimicos. Estos dispositivos han resultado ser de gran interés

para varios grupos de investigacion debido a que los materiales organicos utilizados pueden

absorber eficientemente la luz solar como consecuencia de su alto coeficiente de absorcién,

requiriéendose capas activas muy delgadas, de tan solo 100 nandémetros de espesor

aproximadamente, para fabricar una celda solar. Entre mayor sea la cantidad de fotones

(paquetes de luz) absorbidos, mayor sera la cantidad de portadores de carga eléctrica

generados. Asimismo, los enlaces moleculares débiles regidos por las fuerzas de Van der Waals,

presentes en algunos semiconductores organicos, dan lugar a materiales tan flexibles como

una bolsa de plastico del supermercado, abriendo asi la posibilidad de generar una amplia

gama de nuevas aplicaciones que la tecnologia actual de celdas solares a base de
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semiconductores inorganicos no puede satisfacer. Una tercera ventaja es que sus métodos de
fabricacion no requieren condiciones controladas de altas temperaturas ni de alto vacio, lo que
en principio hace a esta tecnologia mas accesible econdmicamente hablando. Sin embargo, el
gran interés que han generado las CSOs no ha llegado solo, ha llegado acompafiado de una
serie de dificultades asociadas a su degradacién y eficiencia de conversién. La facilidad de los
materiales organicos para reaccionar quimicamente con elementos que son comunes en el
medio ambiente, tales como el oxigeno o moléculas de agua, producen cambios graduales en
sus propiedades eléctricas y épticas que reducen el tiempo de vida de los dispositivos [1]. Por
otro lado, la mayoria de las técnicas utilizadas para hacer el depdsito de las capas activas de las
CSOs generan semiconductores amorfos, los cuales se caracterizan por tener un arreglo
irregular entre sus moléculas que dificulta el transporte de los portadores de carga eléctrica
hacia los electrodos dando como resultado una baja eficiencia de conversiéon. Dadas estas
limitaciones, es claro que esta tecnologia debe mejorar antes de que pueda ser comercializada
para competir en el mercado.

Debido a los altos indices de irradiacion solar promedio que recibe México al afio, estos
dispositivos puedan ser una fuente alternativa de energia redituable en nuestro pais. En un
esfuerzo por contribuir en este sentido, en la UPIITA-IPN se han desarrollado proyectos de
investigacién relacionados con entender los procesos fisicos que ocurren dentro de una CSO.
La mejora de su desempefio se puede lograr experimentando con diferentes métodos de
fabricacion, evaluando diferentes semiconductores organicos o empleando diferentes disefios
de estructuras de dispositivos, hasta encontrar las condiciones dptimas. Sin embargo, una de
nuestras lineas se enfoca en abordar estos tépicos desde el punto de vista tedrico, creando
herramientas computacionales para llevar a cabo simulaciones numéricas que nos permitan
primero entender y analizar el proceso fotovoltaico, sin la necesidad de realizar pruebas en
laboratorio tecnolégicamente costosas, para posteriormente utilizarlas como fundamento
para estudiar los dispositivos experimentalmente.

En este articulo se presentan de una manera descriptiva el conjunto de herramientas que
conforman a un simulador de CSOs que ha sido desarrollado por etapas en nuestro grupo de
investigacién. El simulador permite obtener curvas corriente-voltaje y sus respectivos
parametros caracteristicos tales como: voltaje de circuito abierto, corriente de corto-circuito,
factor de llenado y eficiencia de conversion; a partir de algoritmos que se han programado en
un ambiente de Matlab fundamentados en modelos que describen la propagacion de la luz
entre interfaces de peliculas delgadas y transporte de carga a través de mecanismos de
difusidny arrastre

II. Analisis 6ptico: Absorcion de fotones

En la Figura 1 se muestra la estructura tipica de una CSO en donde se asume que la luz solar
incide en la parte superior. El vidrio funciona como soporte mecanico del dispositivo, el ITO y
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PEDOT:PSS son materiales de alta conductividad que conforman al electrodo que colecta las
cargas positivas, el P3HT:PCBM es una mezcla de materiales organicos que funge como capa
activa, y finalmente se encuentra la capa de aluminio que funge como un electrodo metalico
para colectar las cargas negativas. El primer objetivo de la celda solar es absorber la mayor
cantidad de la luz que incide sobre su superficie, en este caso sobre el vidrio. Por lo tanto, se
debe buscar reducir la porcidn de luz reflejada e incrementar el porcentaje que viaja al interior
de la estructura para que sea absorbida en la capa activa. A pesar de que las tres capas previas
a la capa activa pudiesen ser transparentes para nuestros ojos, ocurre lo indeseable, esto es,
un porcentaje de luz es atrapada en esas capas. Estos procesos pueden estudiarse empleando
el método de Matriz de transferencia 6ptica [2], que permite calcular, entre otros parametros,
el campo eléctrico dptico a lo largo de la estructura y el nimero de fotones absorbidos en cada
una de las capas que conforman la estructura de la CSO. El calculo considera el espesor de las
capas, el indice de refraccidn, coeficiente de extincidn de cada una de las capas y el flujo de
fotones por unidad de longitud de onda proveniente del sol obtenido a partir del espectro solar
estandar AM 1.5.

Luz solar
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reflejada

150

3100

4150

1200

Al (100 nm)
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Figura 1. Ejemplo de una estructura tipica de una
celda solar organica

En la Figura 2 se muestra el flujo de fotones de la luz solar y el flujo de fotones que es absorbido
en cada una de las capas en funcién de la longitud de onda. Se observa que la reflexién alcanza
un 11% aproximadamente mientras que la absorcién en la capa activa es alrededor del 20%,
mucho mayor que lo que se da en el resto. Para mejorar la eficiencia de estas celdas solares,
se debe elegir tanto los espesores como los materiales apropiados para incrementar este
porcentaje. Algunos de los resultados que se han obtenido en este sentido utilizando este
método de analisis, en nuestro grupo de investigacidn, han sido reportados en las referencias
[3, 4].
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Figura 2. Espectro del flujo de fotones incidentes, reflejados y
absorbidos

Mediante el método de transferencia éptica, también se puede calcular como se distribuye ese
20% del flujo de fotones dentro del espesor de la capa activa, es decir, se puede obtener un
perfil de fotones absorbidos, el cual resulta de vital importancia para analizar el siguiente paso
del efecto fotovoltaico que consiste en transportar la carga hacia los electrodos. En la Figura 3
se muestra el perfil correspondiente para la CSO de la Figura 1, en donde se observa que existe
un maximo alrededor de 29 nm. Ese maximo de la curva puede moverse ajustando los
espesores de las capas de la estructura. Si las cargas positivas y negativas se transportaran de
igual manera, seria conveniente que el maximo de ese perfil estuviese a la mitad del espesor
de la capa activa para que el maximo de electrones generados tuviera la misma distancia que
recorrer para llegar a su electrodo correspondiente que el maximo de huecos. Sin embargo,
debido a que la movilidad de los electrones es normalmente mayor a la de huecos, se debe
buscar la posicién ideal para que el pico maximo compense la lentitud de los portadores mas
lentos. Un andlisis en esa direccién desarrollada en nuestro grupo puede consultarse en las
referencias [4, 5].
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Figura 3. Perfil de fotones absorbidos en la capa
activa de una CSO

III. Analisis eléctrico: Transporte de carga

Una vez que un fotdn es absorbido en la capa activa, éste genera un excitén, el cual se compone
de un par de portadores, especificamente, una carga negativa (el electrén) y una carga positiva
(el hueco). Para que el dispositivo pueda generar una corriente eléctrica, estas cargas deben
ser separadas por un campo eléctrico interno y transportadas a sus correspondientes
electrodos. La descripcidn de este proceso fisico se da a través de tres ecuaciones diferenciales
acopladas: la ecuacién de Poisson y las ecuaciones de continuidad para las densidades de
corriente de electrones y huecos [6, 7]. La ecuacién de Poisson relaciona el potencial
electrostatico con la carga eléctrica al interior de la capa activa, mientras que las ecuaciones de
continuidad establecen una condiciéon de conservacién de carga. Tales ecuaciones en estado
estable pueden ser expresadas respectivamente de la siguiente manera:

-

& olx) =~ [pfx)-x], 1)

&2

g;r,, (x)=—qU(x), 2)

2 J,(x)=qUx), G)

donde g es la carga elemental, € es la constante dieléctrica de la mezcla activa, ®(x) es el
potencial electrostatico, p(x) es la densidad de huecos, n(x) es la densidad de electrones, Jnpx €S
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la densidad de corriente de electrones (huecos) y U(x) es la razén de generacidn de portadores
de carga.

El sistema se complementa con las ecuaciones de concentracién de carga y densidad de
corriente tanto para electrones como huecos que se presentan a continuacion:

, (g|F,(x)-olx)]\

plx )= nig Expgl_h%{ I (4)

n(x )=y Expi:.h dlo(x i;; n\X ]I! ) (5)
Jolx)=—gplx u ic-;ll'x]—,c.z kgl iplfx]. (6)

phLL PEI » g
..i’ﬂl“;vf]=—-gnl“;'f],u,ﬂilz-;ll“x]—,c‘cﬂﬁ:,gfi nlx ), (8)
- |'f Eg HI
Rint = N g f_‘-xp!k— T ! , (7)

Fn(p)(x) es el potencial de Fermi de electrones (huecos), pn(p) es la movilidad de electrones
(huecos), kB es la constante de Boltzman, T es la temperatura, Neff es la densidad efectiva de
estados y Eg es la banda prohibida del semiconductor.
Al sustituir las ecuaciones 4-8 en 1-3, el sistema de ecuaciones diferenciales parciales se vuelve
de segundo orden y no lineal. En nuestro caso, el sistema lo resolvimos numéricamente para
obtener la densidad total de corriente en funcién del voltaje en sus terminales y validado con
resultados tedricos reportados en la literatura [8]. En la Figura 4 se muestra la curva
caracteristica que describe el comportamiento eléctrico de la CSO de la Figura 1 obtenida con
los parametros reportados en la Tabla 1 bajo iluminacidn incluyendo el perfil de fotones de la
Figura 3.

Tabla 1. Parametros utilizados para obtener los
resultados de simulacién
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Figura 4. Curva J-V caracteristica de una CSO bajo
iluminacién

El resultado mas relevante de la Figura 4 es la potencia maxima generada igual a 3.109
mW/cm2, el cual al dividirlo entre 100 mW/cm2, que es la potencia total incidente obtenida del
espectro estandar AM 1.5, la eficiencia de la CSO resulta de 3.109%. Este resultado es menor
que el 20% del flujo de fotones que llega a la capa activa, lo que significa que no todas las cargas
que generan estos fotones logran llegar a los electrodos debido a los mecanismos de
recombinacién que ocurren al interior del semiconductor.

Es importante hacer notar que si comparamos el valor de eficiencia teérico obtenido con el
record del 11% que se ha reportado para CSO experimentales [9], nos damos cuenta que
resulta ser muy bajo. Esto se debe a que la estructura tomada como ejemplo no tiene espesores
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optimizados y se realizé6 empleando materiales con propiedades inferiores a los utilizados en
las CSO con mayor eficiencia hasta la fecha, debido a que el interés de este trabajo ha sido
principalmente presentar la metodologia que hemos implementado para realizar nuestro
analisis de estos dispositivos.

III. Conclusiones

En este trabajo se presenta una herramienta que permite analizar tedricamente los procesos
Opticos y eléctricos de una celda solar organica, permitiendo asi entender los mecanismos
fisicos que ocurren en su interior y proponer mejoras para incrementar su desempefio.
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