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Resumen 

En este trabajo se emplea el modelado de una celda solar basada en seleniuro de estaño y 

sulfuro de cadmio (SnSe/CdS) desarrollado utilizando el software Solar Cell Capacitance 

Simulator (por sus siglas en inglés SCAPS) para analizar el impacto que los mecanismos de 

recombinación radiativa, no radiativa por defectos de volumen, y no radiativa por defectos 

en la intercara tienen sobre las características fotovoltaicas de una celda solar (𝑉𝑜𝑐,  𝐽𝑠𝑐, 𝐹𝐹, 

y eficiencia). Además, se utiliza el modelo desarrollado para determinar un conjunto de 

parámetros que optimicen a la celda solar. Con el fin de lograr esto, inicialmente se emplean 

parámetros representativos típicos de los materiales que conforman a la celda solar, los cuales 

se obtienen tanto del reporte experimental en el cual está basado el modelo como de literatura 

adicional sobre los materiales. Empleando estos parámetros iniciales se busca corroborar 

numéricamente la validez del modelo ajustando parámetros sensibles que no se especifican 

en el reporte experimental, en este caso en particular, parámetros como la densidad de 

defectos, el espesor de las películas, y resistencias en serie y paralelo. Esto con el objetivo de 

reproducir las características J-V de la celda experimental del reporte. A partir del modelo 

ajustado se busca una configuración óptima en función los espesores del buffer y absorbedor. 

Una vez optimizada la geometría de la celda, se analizan los efectos de los mecanismos de 

recombinación en conjunto con el efecto de las resistencias en serie y en paralelo, así como 

el efecto de los mecanismos de recombinación con resistencias ideales en las características 

fotovoltaicas de la celda en cada caso. Posteriormente, se varían la concentración de defectos 

y portadores de carga tanto en el absorbedor (SnSe), como en la intercara SnSe/CdS, con el 

fin de determinar en qué medida afecta la recombinación a las características fotovoltaicas. 

Finalmente, se propone un conjunto de parámetros bajos los cuales se obtendría una celda 

solar optimizada considerando las limitantes técnicas y económicas.  
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Abstract 

In this work, the model of a tin selenide and cadmium sulfide (SnSe/CdS) solar cell is 

developed using the software Solar Cell Capacitance Simulator (SCAPS) and it is used to 

analyze the impact of radiative, non-radiative due to volume defects, and non-radiative due 

to surface defects in the absorber-buffer interface recombination mechanisms on the 

photovoltaic characteristics (𝑉𝑜𝑐 , 𝐽𝑠𝑐 , 𝐹𝐹 , and efficiency). Also, the model is used to 

determine a set of parameters that optimize the solar cell. In order to achieve this, initial 

representative parameters, which are typical of the materials conforming the solar cell, are 

gathered from both the experimental report in which the model is based upon and additional 

literature about the materials. Using these initial representative parameters, the numerical 

verification of the model is carried out by adjusting sensitive parameters that are unspecified 

in the experimental report, in this particular case, parameters such as defect density, layer 

thicknesses, and series and shunt resistances. This, with the aim of reproducing the J-V 

characteristics of the experimentally reported solar cell. Henceforth and with the adjusted 

model, an optimal configuration as a function of the absorber and buffer thickness is 

searched for. Then, once the geometry of the solar cell has been optimized, the effect of 

recombination mechanisms on the photovoltaic characteristics along with series and shunt 

resistances, as well as the effect of recombination mechanisms under ideal resistances is 

analyzed. Later, the volume defect density in the absorber and the surface defect density at 

the SnSe/CdS interface are varied in order to determine to what extent recombination affects 

𝑉𝑜𝑐, 𝐽𝑠𝑐, FF, and efficiency. Finally, a proposal of the parameters under which an optimized 

solar cell is obtained is offered considering economic and technical limitations.  
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1 Introducción 

Los materiales semiconductores fueron primeramente descritos a finales del siglo XIX y 

desde entonces el estudio y comprensión de sus propiedades han ido en aumento. Propiedades 

tales como la cristalinidad, respuesta óptica, de transporte de carga eléctrica, y como estas 

pueden variarse mediante la inclusión de dopaje los hacen materiales muy versátiles. Esta 

versatilidad de las propiedades optoelectrónicas de los semiconductores ha permitido el 

desarrollo de diversos componentes y dispositivos como lo son los diodos, diodos emisores 

de luz (LEDs), diodos fotosensibles, detectores de humo, transistores y entre los cuales 

destacan aquellos para la generación de energía, como celdas termoeléctricas y fotovoltaicas, 

cuya demanda ha ido incrementando en las últimas décadas debido la necesidad de fuentes 

de energías alternativas, más sustentable y amigables con el medio ambiente. En particular, 

la demanda de dispositivos fotovoltaicos ha requerido que estos sean cada vez más eficientes 

y económicos sin dejar de constituir una fuente de energía limpia. Es así, que para el 

desarrollo de celdas fotovoltaicas se han utilizado diversos materiales semiconductores entre 

los cuales se encuentran el Si, Ge, CdS, SnS, CdTe, GaAs, Cu2ZnSnS4 (CZTS), CuInGaSe2 

(CIGS) y Perovskita (definida por la fórmula ABX3 donde X representa un halógeno, y A y 

B son cationes de diferente tamaño) entre otros. Ciertas celdas basadas en algunos de estos 

materiales como por ejemplo la celda solar tándem presentada por Shi et al. basada en 

perovskita logró una eficiencia de conversión en torno al 30% [1]. Sin embargo, tienen el 

gran inconveniente de que posee algunos iones metálicos de alta toxicidad como Pb2+, a 

diferencia del uso de compuestos de baja o nula toxicidad, y esto repercute en que gran parte 

del costo de producción se debe a la necesidad de emplear equipo de protección para evitar 

la exposición al plomo. Adicionalmente, la perovskita requiere en muchos casos de cationes 

orgánicos de alta inestabilidad química, por lo que las celdas requieren remplazo constante 

debido a la acelerada degradación de su constituyentes [2]. Por otro lado, algunos materiales 

como SnS y SnSe ofrecen alternativas baratas, de muy baja toxicidad y cuya abundancia es 

relativamente alta [3]. Particularmente, el seleniuro de estaño (SnSe) el cual es un compuesto  

binario IV-VI semiconductor tipo p de estructura cristalina ortorrómbica con un ancho de 

banda prohibida directo entre 1.0 eV y 1.2 eV, y un coeficiente de absorción de ~105 cm-1, 

ha mostrado ser un material prometedor para su aplicación como absorbedor en celdas solares 
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ya que además posee una muy alta estabilidad química  [4]–[8]. Hasta ahora algunos de los 

valores de eficiencia de conversión que se han obtenido experimentalmente  son 0.1%, 

1.42%, 2.51%, y 6.44% [6], [9]–[11]. A pesar de la tendencia hacia valores de eficiencia cada 

vez más atractivos, se encuentra aún lejos de alcanzar la eficiencia teórica máxima que de 

acuerdo al límite Shockley-Queisser, es de 32% (25°C, AM 1.5G) [12], por lo que es evidente 

que la eficiencia máxima de las celdas basadas en SnSe aún no se ha conseguido y es 

imperativo conocer los  parámetros o mecanismos que impiden alcanzar dicha eficiencia si 

se busca diseñar una posible vía para la optimización e implementación escalada de los 

dispositivos fotovoltaicos basados en SnSe. La relevancia de llevar a cabo estudios de 

carácter teórico surge de la necesidad de contar con una serie de parámetros que sirvan como 

guía para el posterior desarrollo experimental de una celda, lo cual resulte en dispositivos 

más eficientes. 

1.1 Fundamento del problema 

 

Como se ha mencionado anteriormente, la eficiencia de las celdas solares que emplean SnSe 

como absorbedor se encuentran muy por debajo de la eficiencia teórica máxima que establece 

el límite de Shockley-Queisser. En particular, las celdas solares basadas en SnSe/CdS que se 

han desarrollado experimentalmente no exceden el 3% de eficiencia de conversión a pesar 

de que las propiedades optoelectrónicas de los materiales que conforman la heterounión 

favorecen la separación de las cargas debido al tipo de alineación de sus bandas de energía. 

Entre las causas a las cuales se les atribuye la baja eficiencia se encuentran la recombinación 

en la intercara entre el absorbedor y el buffer, la recombinación en la región del absorbedor 

debido defectos relacionados con la uniformidad, compacidad, y fronteras de los granos que 

conforman la película, lo que afecta la corriente fotogenerada, y finalmente, las propiedades 

geométricas de las películas que influyen en la resistencia en serie a lo largo de la celda y 

afectan los valores de voltaje máximo que es posible obtener [13].   
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1.2 Justificación  

 

En este trabajo se utiliza el software unidimensional Solar Cell Capacitance simulator 

(SCAPS) para simular una celda reportada experimentalmente con estructura 

Au/SnSe/CdS/ITO [14], con el fin de comprender las pérdidas y buscar una ruta de 

optimización de las características fotovoltaicas. Hay dos razones por las cuales se justifica 

el llevar a cabo el modelado a través de un software en lugar de realizar experimentalmente 

el dispositivo. La primera de estas es que no es claro el porqué de las pérdidas de voltaje de 

circuito abierto y densidad de corriente de corto circuito en este tipo de celdas y, por lo tanto, 

no hay un criterio técnico que seguir con el fin de obtener el dispositivo en el laboratorio. 

Esto, resultaría en un fuerte costo económico y no hay garantía de que se obtendrá una 

eficiencia récord. La segunda razón es precisamente buscar los parámetros de la celda 

SnSe/CdS que se deben lograr en el laboratorio con el fin de acercarse a una mejor eficiencia. 

En resumen, este trabajo pudiera contribuir potencialmente al desarrollo de una guía que 

establezca los parámetros optoelectrónicos y geométricos que debe tener una celda solar 

eficiente y con ello definir la técnica, ruta y parámetros de síntesis más adecuada. 

1.3 Hipótesis 

 

La recombinación debida a los defectos de volumen y de intercara, así como la presencia de 

resistencias del dispositivo limitan la obtención de eficiencias máximas en celdas solares de 

SnSe/CdS obtenidas experimentalmente. 
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1.4 Objetivos 

1.4.1 Objetivo general 

 

• Optimizar la eficiencia de una celda solar de SnSe/CdS mediante una ruta que logre 

minimizar las pérdidas debido a los distintos mecanismos que afectan a la misma.  

1.4.2 Objetivos particulares 

 

• Recopilar los parámetros representativos de los materiales SnSe y CdS que se 

utilizarán en el modelado de la celda. 

• Reproducir mediante el modelado las características de celdas SnSe/CdS logradas 

experimentalmente y publicadas para corroborar la consistencia entre las 

características reales y teóricas. 

• Determinar espesores de las películas de SnSe y CdS que optimicen las características 

de la celda. 

• Determinar el impacto de las resistencias en serie y en paralelo en las características 

de la celda. 

• Determinar las características de la celda bajo el límite radiativo. 

• Determinar las características de la celda considerando la recombinación debido a la 

densidad de defectos en el absorbedor. 

• Determinar las características de la celda considerando la recombinación debido a la 

densidad de defectos en la intercara SnSe/CdS. 

• Determinar los límites de densidad de defectos en el absorbedor y en la intercara 

requeridos para limitar las pérdidas por recombinación. 

• Obtener las curvas de densidad de corriente contra voltaje (J-V) de la celda con 

resistencias ideales, y con los parámetros óptimos.  

• Comparar las características de las celdas con parámetros representativos, con 

resistencias ideales y la celda optimizada. 
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1.5 Estructura de la tesis 

 

En el capítulo 1 (presente capítulo) se da una introducción al trabajo de investigación en el 

cual se aborda la principal problemática por resolver acerca del uso de las celdas solares 

basadas en SnSe/CdS y presenta la hipótesis y objetivos de la investigación.  

En el capítulo 2 se presentan el contexto histórico que ha llevado al desarrollo de las celdas 

solares de seleniuro de estaño (SnSe), así como el estado de arte, las bases teóricas y las 

propiedades de los materiales que constituyen a la celda (SnSe, CdS). Estas propiedades son 

principalmente las que se requieren para el desarrollo del modelo y se incluyen descripciones 

e ilustraciones de sus estructuras cristalinas. Se define la celda solar de película delgada y se 

describe la constitución y la función de cada uno de los elementos que la conforman. Además, 

se describen los fundamentos físicos detrás del funcionamiento de la celda solar de 

heterounión p-n simple. Y finalmente, se presentan las figuras de mérito a través de las cuales 

se caracteriza el desempeño de la celda. 

En el capítulo 3 se presentan las principales características del software SCAPS-1D. Entre 

las cuales destacan la descripción de su funcionamiento, las condiciones bajo las cuales se 

lleva a cabo el modelado y simulación de una celda, y cómo se presentan los resultados. 

En el capítulo 4 se presenta el proceso de modelado de la celda basada en SnSe/CdS que se 

emplea en el estudio del impacto de la variación del espesor, características óhmicas y los 

mecanismos de recombinación en el desempeño de la celda. Se presentan los resultados de 

la simulación, el análisis y la discusión de la celda solar de SnSe/CdS. 

En el capítulo 5 se presentan las conclusiones obtenidas a partir de los resultados y su 

discusión, y se incluye una propuesta del conjunto de parámetros para la optimización de una 

celda solar de este tipo. 
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2 Teoría de Celdas Solares y Propiedades del 

SnSe/CdS 

 

El desarrollo de las celdas fotovoltaicas ha sido posible gracias a las numerosas 

contribuciones por parte de científicos e inventores que desde la primera mitad del siglo XIX 

comenzaron a describir las interacciones entre la luz y la materia. Una de estas interacciones 

es la que se denomina el efecto fotovoltaico. El efecto fue primeramente descubierto por 

Becquerel en el año 1839, quien observó que cuando se disponían dos placas de platino a 

modo de electrodos dentro de una solución ácida e iluminaba una de ellas, se creaba una 

diferencia de voltaje entre estas. Becquerel lo describiría como el proceso a través del cual 

se obtiene un voltaje a partir de la interacción de la luz con la materia. Posterior a ello, siguió 

la creación de la primera celda fotovoltaica de estado sólido que fue desarrollada en 1883 por 

Fritts, un inventor estadounidense. Esta celda estaba formada por una placa de cobre 

recubierta por selenio y una fina capa de oro, formando lo que en un enfoque moderno 

constituye una unión Schottky entre el selenio semiconductor y el oro, con la placa de cobre 

como contacto posterior. Esta celda presentaba una eficiencia de alrededor del 2% [15]. A 

principios del siglo XX, más precisamente en el año 1905, Einstein publicaría formalmente 

los aspectos teóricos del efecto fotoeléctrico, es decir, la generación de electrones debido a 

la incidencia de la luz sobre un material y a través del cual se explica el efecto fotovoltaico 

anteriormente descrito [16]. Sin embargo, no fue sino hasta el año 1954 en los laboratorios 

Bell que Daryl Chapin y su equipo desarrollaron la primera celda solar como las conocemos 

actualmente. La celda estaba basada en silicio y presentaba ya una eficiencia ligeramente 

mayor al 4%. Décadas después, en 1990 Singh et al. reportaron la fabricación de la primera 

celda solar que utilizaba SnSe como material absorbedor. La celda consistía en una 

heterounión FTO/Se/SnSe, en donde la película de Se, se depositó para mantener la 

estequiometría de la película de SnSe, y ambas se depositaron mediante evaporización. Esta 

celda solar alcanzó una eficiencia máxima de conversión de 2.3%. [17]. En 2012, Mathews 

fabricó la primera celda solar de heterounión SnSe/CdS mediante depósito por baño químico 

logrando una eficiencia de 0.03% bajo una iluminación de 100 mW/cm2 [18]. La baja 
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eficiencia de esta celda se atribuyó a la recombinación debido a los defectos en la unión p-n. 

Otras celdas se han fabricado con esta heterounión obteniendo mejores eficiencias. En 2014 

Barrios-Salgado et al. lograron una celda mediante depósito por baño químico con una 

eficiencia del 0.1% bajo una iluminación de 850 W/m2 [6]. Mientras que, en el mismo año, 

Shinde et al. obtuvieron por medio  de electrodepósito una celda de estado sólido con una 

eficiencia del 0.8% y una celda con unión líquida con una eficiencia del 1.4%, esta última 

debido a la reducción en las pérdidas por recombinación bajo una iluminación de 100 

mW/cm2 [14]. 

En 2014, Abd El Rahman et al. obtuvieron una celda solar de heterounión p-SnSe/n-Si que 

presentó una eficiencia de 6.44% bajo una iluminación de 50 mW/cm2 [10]. En la actualidad 

no se han reportado eficiencias mayores a la anterior para celdas solares basadas en SnSe 

obtenidas experimentalmente. A pesar de que actualmente no se ha logrado obtener 

experimentalmente eficiencias superiores al 7%, numerosos esfuerzos en el desarrollo de 

modelos teóricos se han llevado a cabo para diseñar una ruta que conduzca a la obtención de 

eficiencias cercanas al límite de Shockley-Queisser para SnSe. En 2019 Mao et al. llevaron 

a cabo el estudio de una heteroestructura GeSe/SnSe bidimensional mediante el software 

Quantum Espresso. La eficiencia de conversión teórica obtenida fue de 21.47% [19]. En 

2021, Beltrán-Bobadilla et al. demostraron que bajo el límite radiativo ( En donde las únicas 

transiciones permitidas son las de banda a banda ) tomando parámetros como la resistencia, 

densidad de defectos entre otros como ideales, es posible obtener una eficiencia teórica 

máxima de 25.6% para una celda de heterounión basada en SnSe [13]. Distintas herramientas 

informáticas se han utilizado para el modelado numérico de celdas solares y la obtención 

teórica de sus características. Quantum Espresso, COMSOL Multiphysics, TCAD Silvaco-

Atlas simulator, AMPS-1D son algunos ejemplos de estas [19]–[22].  Entre estas 

herramientas se encuentra Solar Cell Capacitance Simulator (SCAPS-1D). Desarrollado en 

el Departamento de Electrónica y Sistemas (por sus siglas en inglés ELIS) de la Universidad 

de Gent en Bélgica a finales de los años 90,  SCAPS es un simulador de celdas solares 

unidimensionales que se basa en la solución de un sistema de cinco ecuaciones diferenciales 

parciales no homogéneas en el potencial electrostático y la concentración de electrones y 

huecos, las cuales constituyen a las ecuaciones del semiconductor, más específicamente, las 

ecuaciones son la ecuación de Poisson, y las ecuaciones de transporte de electrones y huecos 
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junto con sus condiciones de frontera [23]. En el año 2000, Burgelman et al. demostraron 

que es posible determinar mediante el uso de SCAPS las características de dos celdas solares 

de película delgada policristalinas basadas en los absorbedores CdTe y CIGS [24]. 

Recientemente en el año, 2018, Minbashi et al. diseñaron una celda solar basada en SnS 

cuyas películas fueron depositadas mediante PVD con distintos ángulos de inclinación y de 

donde obtuvieron propiedades optoelectrónicas que les permitieron simular y analizar 

mediante SCAPS las características de la celda [25]. Más recientemente en el año 2019, se 

simuló  nuevamente una celda solar basada en perovskita en un arreglo tipo emparedado con 

estructura FTO/ZnO/CZTS/PSCS/CZTS/HTM cuyas características resultaron ser 

consistentes con los valores reportados experimentalmente para este tipo de celdas [26]. El 

uso de SCAPS en distintos arreglos de celda y utilizando distintos materiales ha mostrado ser 

consistente cuando la precisión de los parámetros utilizados en la simulación de las celdas es 

la adecuada. Por tanto, a pesar de sus limitaciones a celdas unidimensionales, SCAPS sigue 

siendo una herramienta relevante para el diseño y modelado de celdas solares de película 

delgada. 

2.1 Materiales de la celda SnSe/CdS. 

 

Para comprender como está constituida la celda es necesario introducir algunos aspectos 

teóricos sobre su funcionamiento y las propiedades de los materiales que la conforman. 

Primeramente, se describen los semiconductores cristalinos y cómo mediante el análisis de 

su estructura es posible conocer los niveles de energía en los cuales se encuentran los 

electrones en el material y que resulta fundamental para explicar el funcionamiento de la 

celda. 

 

2.1.1 Semiconductores Cristalinos. 

 

Un semiconductor se puede describir como un material que exhibe propiedades eléctricas 

intermedias entre las de un metal y un material aislante. Sin embargo, para describir en mayor 
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detalle el origen de las propiedades de un semiconductor es necesario introducir el concepto 

de los sólidos cristalinos. Esta clase de sólido se caracteriza por presentar idealmente una 

estructura atómica ordenada y periódica en todo su volumen. Este arreglo periódico se conoce 

como red cristalina. Así el cristal está formado por unidades constitutivas idénticas con un 

volumen definido y mediante las cuales es posible reproducir el cristal en su totalidad. Estas 

unidades se denominan celdas unitarias. En la estructura del cristal existen más de un tipo de 

celda, pero aquella celda que presenta el mínimo volumen se denominan celda primitiva. 

Dado que el interés es conocer el transporte de carga en el cristal, el arreglo de los átomos 

que los constituyen se puede modelar de manera ideal como un potencial electroestático 

periódico. 

Al estudiar el comportamiento de los electrones bajo la acción de un potencial periódico, 

como el del cristal, la solución de la ecuación de Schrödinger da lugar a las llamadas 

funciones de Bloch. Este resultado constituye lo que se conoce como el teorema de Bloch y 

establece que las soluciones de la ecuación de onda para un potencial periódico son el 

producto de una onda plana de la forma 𝑒𝑖𝒌𝒙  y una función 𝑢𝑘(𝒙)  periódica con la 

periodicidad del cristal. Este resultado se puede representar como la siguiente ecuación: 

 𝜓𝑘(𝑥) = 𝑢𝑘(𝑥)𝑒
𝑖𝑘𝑥 (1) 

 

La onda de Bloch es esencial para entender el comportamiento de un electrón dentro de un 

cristal. Con el fin de explorar las implicaciones de describir el electrón mediante la función 

de Bloch, Considérese uno de los modelos más simples que se pueden emplear el cual 

consiste en un modelo unidimensional de un potencial periódico de pozos de energía finita 
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(Figura 2-1. Representación unidimensional del sólido cristalino como un potencial periódico 

de pozos de energía finitos.).  

 

Esta aproximación es el conocido modelo de Krönig – Penney. A partir de este modelo es 

posible determinar los niveles de energía de un electrón en el cristal mediante la resolución 

de las ecuaciones de Schrödinger en las distintas regiones del potencial (regiones II y I) con 

las condiciones de frontera periódicas o de Born-von Karman, es decir: 

 

 

{
 
 

 
 

ħ2

2𝑚

𝑑2𝜓𝐼(𝑥)

𝑑𝑥2
+ [𝐸 − 𝑉1]𝜓𝐼(𝑥) = 0;   0 < 𝑥 < 𝑎

ħ2

2𝑚

𝑑2𝜓𝐼𝐼(𝑥)

𝑑𝑥2
+ [𝐸 − 𝑉0]𝜓𝐼𝐼(𝑥) = 0; −𝑏 < 𝑥 < 0

 𝑉(𝑥 + 𝑎 + 𝑏) = 𝑉(𝑥);  𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖ó𝑛 𝑑𝑒 𝐵𝑜𝑟𝑛-𝑣𝑜𝑛 𝐾𝑎𝑟𝑚𝑎𝑛

 (2) 

 

En donde 𝑉(𝑥) es el potencial asociado al cristal con una periodicidad 𝑇 = 𝑎 + 𝑏, es decir, 

se tiene que para cualquier posición 𝑥 en el cristal se cumple que 𝑉(𝑥 + 𝑛𝑇) = 𝑉(𝑥), en 

donde 𝑛 es un número entero. Las soluciones a la ecuación de Schrödinger en cada región 

están dadas por ondas planas que se pueden escribir como: 

 

{
 
 

 
 
𝜓𝐼(𝑥) = 𝐴 ∙ 𝑒𝑥𝑝(𝑖𝛽𝑥) + 𝐵 ∙ 𝑒𝑥𝑝(−𝑖𝛽𝑥);  𝛽 = √

2𝑚(𝐸 − 𝑉1)

ħ2

𝜓𝐼𝐼(𝑥) = 𝐶 ∙ 𝑒𝑥𝑝(𝑖𝛼𝑥) + 𝐷 ∙ 𝑒𝑥𝑝(−𝑖𝛼𝑥);  𝛼 = √
2𝑚(𝑉0 − 𝐸)

ħ2

 (3) 

Figura 2-1. Representación unidimensional del sólido cristalino como un 

potencial periódico de pozos de energía finitos. 

a        0      b 

𝑉0 

𝑉1 

𝐼𝐼 𝐼 
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Las soluciones en (3) junto con la condición para el potencial permiten aplicar el teorema de 

Bloch que da como resultado: 

 
{
𝜓𝐼(𝑥 + 𝑛(𝑎 + 𝑏)) = 𝜓𝐼(𝑥) ∙ exp(𝑖𝑛𝑘(𝑎 + 𝑏))

𝜓𝐼𝐼(𝑥 + 𝑛(𝑎 + 𝑏)) = 𝜓𝐼𝐼(𝑥) ∙ exp(𝑖𝑛𝑘(𝑎 + 𝑏))
 (4) 

 

Para determinar la solución se requiere aplicar las condiciones de frontera para las cuales 

tanto 𝜓(𝑥) como 𝑑𝜓(𝑥)/𝑑𝑥 deben de ser continuas en 𝑥 = 0 y 𝑥 = 𝑎. Después de encontrar 

las constantes 𝐴, 𝐵, 𝐶 y 𝐷 , se obtiene una función Γ, de la energía 𝐸   por un lado y en 

términos de el vector de onda k por otro: 

 
Γ(𝐸) =

𝛼2 − 𝛽2

2𝛼𝛽
𝑠𝑒𝑛ℎ(𝛼𝑎)𝑠𝑒𝑛(𝛽𝑏) + cosh(𝛼𝑎) cos (𝛽𝑏)

= cos(𝑘(𝑎 + 𝑏)) 

(5) 

 

De esta última relación, tomando la expresión central se obtienen valores continuos de Γ(𝐸) 

en función de la energía, mientras que en virtud del lado derecho de (5) se tiene que  |Γ(𝐸)| ≤

1, por lo que valores de energía, E para los cuales |Γ(𝐸)| > 1 no están permitidos, por lo que 

existen valore k asociados a estas energías prohibidas para los cuales no se satisface la 

ecuación (5). 
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Teniendo en consideración la relación entre 𝛼 y 𝛽 con la energía 𝐸, a partir de (5) se obtiene 

una expresión para la energía en términos del vector de onda, 𝐸(𝑘), de donde es posible 

obtener una representación como la que se muestra en la Figura 2-2, que muestra las bandas 

de energía prohibidas y aquellas bandas de energía permitidas.  

Debido a que la periodicidad del cristal es de 𝑎 + 𝑏, la periodicidad de la red recíproca del 

cristal, en el espacio de los vectores de onda es 2𝜋/𝑎 + 𝑏. Por lo que es posible obtener el 

diagrama de bandas en su forma reducida dentro de la región −
𝜋

𝑎+𝑏
≤ 𝑘 ≤ +

𝜋

𝑎+𝑏
, sin pérdida 

de información alguna. Esta región se denomina primera zona de Brillouin [27]. 

Los electrones que están unidos más débilmente al átomo se encuentran en un nivel de 

energía que se denomina banda de valencia, la cual es la última banda de energía que contiene 

a los electrones que se encuentran unidos al átomo. De manera similar, la primera banda de 

energía permitida cuando el electrón se desprende del átomo se denomina banda de 

conducción y en esta banda los electrones tienen la energía mínima necesaria para moverse 

libres en el cristal.  

La diferencia entre el mínimo de la banda de conducción, 𝐸𝑐, y el máximo de la banda de 

valencia, 𝐸𝑣, es lo que usualmente se refiere como banda de energía prohibida del cristal o 

ancho de banda prohibida, 𝐸𝑔. Si los portadores de carga llevan a cabo transiciones entre el 

mínimo de la banda de valencia y el máximo de la banda de conducción sin intercambio de 

momento, el cual está asociado al vector de onda k, se dice que el material presenta un ancho 

Figura 2-2. Diagrama de bandas del cristal en una dimensión. Las regiones 

sombreadas son bandas de energía permitidas y las regiones claras son bandas de 

energía prohibidas. 

___ Banda de energía 

permitida 

___ Banda de energía 

prohibida 

 −
3𝜋

𝑎 + 𝑏
 −

2𝜋

𝑎 + 𝑏
 −

𝜋

𝑎 + 𝑏
 0 𝜋

𝑎 + 𝑏
 

2𝜋

𝑎 + 𝑏
 

3𝜋

𝑎 + 𝑏
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de banda prohibida directo. Por otro lado, si existe un desfase en el momento entre 𝐸𝑐 y 𝐸𝑣, 

el material presenta un ancho de banda prohibida indirecto.  

El valor de 𝐸𝑔, determina si un material cristalino es un aislante o un semiconductor. Aunque 

la línea que separa a un semiconductor de un aislante varía de autor a autor, por lo general 

un semiconductor presenta valores de ancho de banda prohibida por debajo de 5.0 eV [28].  

Hay en esencia dos tipos de semiconductores según su conductividad, el semiconductor tipo 

n y el semiconductor tipo p. Que un semiconductor presente conductividad tipo p o tipo n, 

depende de la densidad de portadores de carga mayoritarios tanto en la banda de valencia, 

como en la banda de conducción y el tipo de conductividad se puede inducir mediante la 

adición de impurezas o bien, si el material presenta defectos puntuales como vacancias, 

átomos sustitucionales o intersticiales.  Para un semiconductor tipo n, existe una mayor 

densidad de electrones en la banda de conducción, mientras que para un semiconductor tipo 

p se tiene una mayor densidad de huecos en la banda de valencia. La posición del nivel de 

energía de Fermi permite determinar el tipo de semiconductor según la posición en la que 

este nivel de energía se encuentra dentro de la brecha de energía prohibida. Para determinar 

los niveles de energía de Fermi, se requiere de conocer la densidad de estados, Ρ, para cada 

portador de carga en la primera zona de Brillouin la cual es posible obtener empleando la 

aproximación de bandas parabólicas. Para un rango de energías entre 𝐸 y 𝐸 + 𝑑𝐸, se obtiene: 

 
Ρ(𝐸)𝑑𝐸 = [

1

2𝜋2ℏ3
(2𝑚∗)

3
2√𝐸]𝑑𝐸 (6) 

 

En donde 𝑚∗ es la masa efectiva del portador de carga y dependiendo en que región de la 

banda de energía se localice, la energía, E, se toma con respecto al mínimo de la banda de 

conducción, 𝐸 − 𝐸𝑐, o al máximo de la banda de valencia, 𝐸𝑣 − 𝐸. 

Empleando la expresión (6) así como la distribución de Fermi-Dirac para los electrones, 

𝑓𝑒(𝐸), e integrando la densidad de estados con su distribución de probabilidad  en 𝐸𝑐 < 𝐸 <

∞, y para los huecos, 𝑓ℎ(𝐸) = [1 − 𝑓𝑒(𝐸)], e integrando la densidad de estados con su 

distribución de probabilidad en −∞ < 𝐸 < 𝐸𝑣 se obtiene la densidad de portadores de carga 

en términos de 𝐸𝑐, 𝐸𝑣  y la energía de Fermi, 𝐸𝐹 , la cual a temperatura ambiente, es la 

densidad de electrones en la banda de conducción y la densidad de huecos en la banda de 
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valencia . Para 
Δ𝐸

𝑘𝑇
≫ 1, la distribución de probabilidad de Fermi-Dirac se puede aproximar 

mediante la distribución de Maxwell-Boltzmann, por lo que las integrales quedan como: 

 
𝑛(𝐸𝑐) = ∫ 𝑃(𝐸 − 𝐸𝑐)𝑓𝑒(𝐸)𝑑𝐸

∞

𝐸𝑐

; 𝑑𝑒𝑛𝑠𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑒𝑠 (7) 

 

 
𝑝(𝐸𝑣) = ∫ 𝑃(𝐸𝑣 − 𝐸)[1 − 𝑓𝑒(𝐸)]𝑑𝐸

𝐸𝑣

−∞

; 𝑑𝑒𝑛𝑠𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 ℎ𝑢𝑒𝑐𝑜𝑠 (8) 

 

Cuyas soluciones dan como resultado: 

 

𝑛(𝐸𝑐) = 𝑁𝑐 exp [−
𝐸𝑐 − 𝐸𝐹
𝜅𝑇

]  𝑐𝑜𝑛 𝑁𝑐 =  2 (
2𝜋𝑚𝑒

∗𝜅𝑇

ℎ2
)

2
3
   (𝑐𝑚−3) (9) 

 

 

𝑝(𝐸𝑣) = 𝑁𝑣 exp [−
𝐸𝐹 − 𝐸𝑣
𝜅𝑇

] 𝑐𝑜𝑛 𝑁𝑣 = 2(
2𝜋𝑚ℎ

∗𝜅𝑇

ℎ2
)

2
3

   (𝑐𝑚−3) (10) 

 

Donde 𝑁𝑐  y 𝑁𝑣  son las densidades de estados efectivas en la banda de conducción y de 

valencia respectivamente, 𝜅 es la constante de Boltzmann, y 𝑚𝑒
∗ , 𝑚ℎ

∗  son las masas efectivas 

de electrones y huecos respectivamente.  

En un semiconductor intrínseco en equilibrio térmico, el producto de la concentración de 

electrones y huecos tiene un valor que depende de 𝐸𝑔, 𝑇, y las propiedades del material. 

Dicho valor está dado por la siguiente expresión: 

 
𝑛𝑝 = 𝑁𝑐𝑁𝑣 exp [−

𝐸𝑐 −𝐸𝐹
𝜅𝑇

] exp [−
𝐸𝐹 − 𝐸𝑣
𝜅𝑇

] = 𝑁𝑐𝑁𝑣 exp [−
𝐸𝑔
𝑘𝑇
] = 𝑛𝑖

2 (11) 

 

En donde, 𝑛𝑖  es la concentración de portadores intrínsecos en el semiconductor, para los 

cuales el nivel de energía de Fermi corresponde con el nivel de energía intrínseco 𝐸𝑖, dado 

por: 

 
𝐸𝐹 = 𝐸𝑖 =

𝐸𝑐 + 𝐸𝑣
2

+
3

4
𝜅𝑇𝑙𝑛 (

𝑚ℎ
∗

𝑚𝑒
∗) (12) 
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El cual es muy cercano al centro de la banda de energía prohibida. En un semiconductor 

intrínseco, cada electrón que migra a la banda de conducción deja un hueco en la banda de 

valencia, por lo que se cumple: 

 𝑝 = 𝑛 = 𝑛𝑖 (13) 

 

Una vez se tiene un semiconductor dopado ya sea por impurezas o por la presencia de 

defectos puntuales, utilizando las expresiones (9) y (10), y la condición de neutralidad de 

carga bajo equilibrio térmico se puede determinar el nivel de energía de Fermi. Para un 

semiconductor tipo n se tiene que la concentración de donores es mucho mayor que la de 

aceptores y que la concentra de portadores intrínseca, es decir 𝑁𝐷 ≫ 𝑁𝐴 y 𝑁𝐷 ≫ 𝑛𝑖, por lo 

que 𝑛(𝐸𝑐) ≈ 𝑁𝐷. Similarmente para un semiconductor tipo p, 𝑁𝐴 ≫ 𝑁𝐷 y 𝑁𝐴 ≫ 𝑛𝑖, por lo 

que 𝑝(𝐸𝑣) ≈ 𝑁𝐴. Según la cercanía del nivel de energía de Fermi a la banda de valencia o 

banda de conducción por debajo o por encima respectivamente del nivel de energía de los 

portadores intrínsecos se define la naturaleza del semiconductor.  

Empleando las condiciones dadas por la neutralidad de carga para un semiconductor tipo n y 

un semiconductor tipo p, y las ecuaciones (9) y (10) se obtienen las relaciones para los niveles 

de energía de Fermi de un semiconductor tipo n, 𝐸𝐹,𝑛 y un semiconductor tipo p, 𝐸𝐹,𝑝 en 

función de la densidad de donores y aceptores respectivamente. 

 
𝐸𝐹,𝑛 − 𝐸𝑖 = 𝜅𝑇𝑙𝑛 (

𝑁𝐷
𝑛𝑖
) , 𝑡𝑖𝑝𝑜 𝑛 (14) 

 

 
𝐸𝑖 − 𝐸𝐹,𝑝 = 𝜅𝑇𝑙𝑛 (

𝑁𝐴
𝑛𝑖
) , 𝑡𝑖𝑝𝑜 𝑝 (15) 
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En la Figura 2-3, se muestran los niveles de energía y la concentración de portadores de tres 

tipos de semiconductores. En el semiconductor I, existe una alta concentración de huecos en 

la banda de valencia por lo que el semiconductor es tipo p y el nivel de energía de Fermi se 

encuentra cercano a la banda de valencia. En el semiconductor II, existe una alta 

concentración de electrones en la banda de conducción y el nivel de energía de Fermi se 

encuentra cercano a la banda de conducción por lo que el semiconductor es tipo n. 

Finalmente, en el semiconductor III la concentración de electrones en la banda de conducción 

y huecos en la banda de valencia son muy similares y el nivel de energía de Fermi coincide 

con el nivel de energía intrínseco en el semiconductor, este es un semiconductor intrínseco.  

 

2.1.2 Semiconductores según su composición. 

 

En la sección anterior se describió al semiconductor y los tipos de semiconductores según su 

conductividad, es decir tipo p, tipo n, o intrínseco. Por otro lado, los semiconductores 

cristalinos se pueden clasificar de acuerdo con el número de especies atómicas que los 

constituyen. Así en el caso que el semiconductor está constituido por un único tipo de átomo 

es un semiconductor elemental. Por otro lado, si el semiconductor está constituido por dos o 

más especies diferentes es un semiconductor compuesto. Algunos ejemplos de 

semiconductores elementales a temperatura ambiente son el silicio (Si) y el germanio (Ge), 

que en conjunto con distintos perfiles de dopaje, se emplean en aplicaciones diversas entre 

E E 

Figura 2-3. Concentración de portadores de carga en distintos tipos de 

semiconductor, tipo p (I), tipo n (II), e intrínseco (III). EF es el nivel de 

energía de Fermi. 

I II III 
E E E 

𝐸𝑐 

𝐸𝐹 

𝐸𝑣 

𝐸𝐹 
𝐸𝐹 
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las cuales se encuentran los fotovoltaicos [29]. A temperaturas elevadas el diamante, una 

forma alotrópica del carbono (C), ha mostrado propiedades semiconductoras y el estaño (Sn), 

a temperaturas por debajo de los 17 °C en condiciones estándares de presión adopta la 

estructura cristalina del diamante y se comporta como un semiconductor, esta forma es 

conocida también como estaño gris [28]. Mientras que el grupo de los semiconductores 

cristalinos constituidos por un único elemento es reducido, el grupo de los semiconductores 

compuestos es muy numeroso. Existe una clasificación de acuerdo con el número de especies 

atómicas o iones que los constituyen. De este modo, existen los semiconductores binarios, 

ternarios, cuaternarios, e incluso quinarios constituidos por dos, tres, cuatro y cinco especies 

distintas, respectivamente. Los semiconductores binarios pueden clasificarse a su vez de 

acuerdo con el grupo en la tabla periódica al que pertenecen los elementos que los conforman. 

Por ejemplo, semiconductores como el carburo de silicio (𝑆𝑖𝐶 ) y la aleación Silicio-

Germanio (𝑆𝑖𝑥𝐺𝑒1−𝑥) son semiconductores 𝐼𝑉-𝐼𝑉 pues C, Si y Ge, pertenecen al grupo IV 

de la tabla periódica. Similarmente, semiconductores como 𝑍𝑛𝑂, 𝐶𝑑𝑇𝑒, 𝐶𝑑𝑆, y 𝐶𝑑𝑆𝑒 son 

semiconductores 𝐼𝐼-𝑉𝐼, y 𝑆𝑛𝑆, 𝑃𝑏𝑇𝑒, 𝑃𝑏𝑆𝑒 y 𝑆𝑛𝑆𝑒 son semiconductores 𝑉𝐼𝑥-𝑉𝐼𝑦.  

2.1.2.1 Seleniuro de estaño (SnSe). 

Entre los semiconductores binarios descritos anteriormente se encuentra el seleniuro de 

estaño (𝑆𝑛𝑆𝑒 ), el cual es un semiconductor 𝐼𝑉-𝑉𝐼  con estructura cristalina típicamente 

ortorrómbica con constantes de red  𝑎 = 4.19 Å, 𝑏 = 4.46 Å, y 𝑐 = 11.57 Å, presentando 

muy poca variación entre distintos valores reportados en la literatura[28], [30]. La estructura 

cristalina se ilustra en la Figura 2-4 [31]. La conductividad que presenta es comúnmente tipo 

p y tiene una concentración de huecos que va desde  1015 𝑐𝑚−3 hasta 1018 𝑐𝑚−3 [32],[28], 

Figura 2-4. Estructura cristalina de seleniuro de 

estaño (SnSe). Selenio en naranja y estaño en gris. 

Además, se muestra la celda unitaria.  
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[33]. Además, tiene un ancho de banda prohibida directo, 𝐸𝑔 , de 1.0 𝑒𝑉 − 1.2𝑒𝑉 , y un 

coeficiente de absorción óptica, 𝛼, del orden de 1𝑥105𝑐𝑚−1 , lo cual lo vuelve un potencial 

candidato en aplicaciones de absorbedor en celdas solares [34], [35].   
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2.1.2.2 Sulfuro de cadmio (CdS). 

 

Otro de los semiconductores empleados en el modelado de la celda solar es el sulfuro de 

cadmio (𝐶𝑑𝑆). El CdS posee un ancho de banda prohibida directo que va de 2.34 𝑒𝑉 a 2.5 𝑒𝑉 

y un coeficiente de absorción en torno a 104𝑐𝑚−1 para energías por encima de 2.5 𝑒𝑉 [36]. 

Por lo cual, se emplea como buffer (emisor), debido a que es transparente para longitudes de 

onda largas y presenta una buena fotoconductividad, lo que favorece el paso de luz a la región 

del absorbedor. El Sulfuro de cadmio es un semiconductor 𝐼𝐼-𝑉𝐼 con una estructura cristalina 

tipo wurtzita (hexagonal) con constantes de red 𝑎 = 4.1348 Å, y 𝑐 = 6.7490 Å y la cual se 

muestra en la Figura 2-5 [28], [37]. Además, presenta conductividad tipo n, y tiene una 

concentración de portadores mayoritarios entre 1𝑥1016 𝑐𝑚−3 y 1𝑥1018 𝑐𝑚−3 [38].   

Figura 2-5. Estructura cristalina del sulfuro de 

cadmio (CdS). En amarillo azufre (S) y en 

beige, cadmio (Cd). Además, se muestra la 

celda unitaria.  
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2.1.3 Parámetros que se emplean en el modelo.  

Además de contar con las propiedades anteriores, para definir en su totalidad a los materiales 

en el modelo se requiere una serie de parámetros adicionales. Estos parámetros son la 

permitividad eléctrica del semiconductor, 𝜖, la afinidad electrónica, 𝜒, la velocidad térmica 

de electrones, 𝑣𝑡ℎ,𝑛 y huecos, 𝑣𝑡ℎ,ℎ, la densidad de estados efectiva (DEE) en la banda de 

valencia, 𝑁𝑣, y en la banda de conducción, 𝑁𝑐, la movilidad de electrones, 𝜇𝑛, y huecos, 𝜇ℎ, 

y finalmente, la densidad de donores y aceptores, 𝑁𝐷 y 𝑁𝐴, respectivamente. Los parámetros 

mencionados se muestran en la tabla 1. La densidad de estados efectiva en la banda de 

conducción y en la banda de valencia para SnSe, la movilidad de electrones, y velocidad 

térmica de electrones y huecos, se calcularon utilizando valores de masas efectivas obtenidos 

mediante estudios de primeros principios [39]. Los parámetros de CdS y ITO, excepto 

espesor, están predeterminados en SCAPS. 

 

 

Parámetros 
Materiales 

SnSe CdS ITO 

Espesor, t (nm) 800 100 400 

Ancho de banda prohibida, 𝑬𝒈 (eV) ~1.2  2.45 3.65 

Afinidad electrónica, 𝝌 (eV) ~4.1[40] 4.4 4.8 

Permitividad dieléctrica, 𝝐 (relativa) 9.94[41] 9.4 8.9 

Densidad de estados efectiva en la banda de conducción (CB), 

𝑵𝒄 (1/cm3) 
~1.967x1019 2.2𝑥1018 5.2𝑥1018 

Densidad de estados efectiva en la banda de valencia (VB), 𝑵𝒗 

(1/cm3) 
~3.852x1018 1.8𝑥1019 1.0𝑥1018 

Velocidad térmica de electrones (cm/s) 7.3139𝑥106 1𝑥107 1𝑥107 

Velocidad térmica de huecos (cm/s) 1.2594𝑥107 1𝑥107 1𝑥107 

Movilidad del electrón, 𝝁𝒏 (cm2/Vs) 125 100 10 

Movilidad del hueco, 𝝁𝒑 (cm2/Vs) 371[42] 50 10 

Densidad de donores, 𝑵𝑫 (𝟏/𝒄𝒎
𝟑) 0 1𝑥1017 1𝑥1017 

Densidad de aceptores, 𝑵𝑨 (𝟏/𝒄𝒎
𝟑) 1𝑥1017 0 0 

Tabla 2-1. Propiedades optoelectrónicas y geométricas de los materiales que constituyen a la celda solar. 
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2.2 Estructura de la celda solar. 

 

La celda solar que se modela es una celda solar de película delgada de unión p-n simple que 

tiene como estructura CM/p-semiconductor/n-semiconductor/TCO, en donde CM se refiere 

al contacto metálico y TCO al óxido conductor transparente (por sus siglas en inglés 

Transparent conductive oxide). Estos tipos de celdas están conformados por tres películas 

semiconductoras y un contacto metálico (Figura 2-6).  

La unión p-n está conformada por dos semiconductores con conductividad opuesta, es decir, 

un semiconductor tipo p en contacto con un semiconductor tipo n. El semiconductor tipo p 

es lo que se denomina absorbedor pues presenta un ancho de banda prohibida pequeño y un 

coeficiente de absorción óptica alto (≈ 1𝑥105𝑐𝑚−1) en la región del visible, mientras que el 

semiconductor tipo n, presenta un ancho de banda prohibida mayor que el del absorbedor y 

un coeficiente de absorción menor (≈ 1𝑥104𝑐𝑚−1) en la misma región. Al igual que las 

celdas solares de silicio, las celdas solares de película delgada requieren dos contactos para 

conducir a los portadores de carga hacia el elemento de carga externo. En las celdas 

tradicionales, tanto el contacto posterior como el contacto frontal son metálicos y en el caso 

del contacto posterior se suelen emplear metales con una función de trabajo alta (≈ 5 𝑒𝑉) 

con el fin de favorecer la creación de un contacto óhmico efectivo que permita disminuir las 

perdidas por resistencia impidiendo el transporte de huecos y por tanto  afectando al voltaje 

de circuito abierto [43], [44]. 

 En las celdas solares de película delgada se emplea un contacto metálico y un contacto de 

algún óxido conductor transparente. Los óxidos conductores transparentes son 

semiconductores típicamente tipo n, que sirven para el transporte de carga al igual que los 

contactos metálicos. Estos materiales, tienen una alta concentración de portadores de carga 

(≈ 1𝑥1021𝑐𝑚−3), un ancho de banda prohibida muy amplio (≈ 3 𝑒𝑉), y transmitancia en 

TCO 

Buffer 

Absorbedor CM 

Figura 2-6. Estructura de una celda solar de película delgada de 

unión p-n simple. 
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torno al 80%, esto permite que sean transparentes en gran parte del espectro visible por lo 

cual se emplean como contactos frontales ya que permiten el paso de la luz incidente hacia 

las otras regiones de la celda [45]. En particular, la celda que se simula tiene como contacto 

metálico posterior una configuración que se denomina de banda plana, la cual es una 

idealización del contacto, aunque es muy similar en comportamiento a tener un contacto de 

oro (Au), cuya función de trabajo varía en torno a 5.3 𝑒𝑉 . La capa del absorbedor está 

conformada por SnSe y la capa buffer, por CdS y finalmente, el contacto posterior, el cual es 

un TCO, conformado por óxido de estaño dopado con indio (por sus siglas en Inglés ITO).  
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2.3 Ecuaciones del semiconductor y generación/recombinación 

de portadores de carga. 

2.3.1 Ecuación de Poisson, ecuaciones de continuidad, y constitutivas. 

 

Mediante las ecuaciones del semiconductor es posible determinar algunas propiedades 

importantes que rigen el comportamiento de los semiconductores en un dispositivo. En la 

celda solar de unión p-n, se puede determinar por ejemplo el potencial de la unión, la 

magnitud del campo eléctrico a lo ancho de la unión, el ancho de la región de 

empobrecimiento, y la curvatura de las bandas de energía. Las ecuaciones del semiconductor 

son la ecuación de Poisson, las ecuaciones de continuidad, y las ecuaciones constitutivas 

derivadas del análisis de los fenómenos de transporte de carga. 

La ecuación de Poisson describe la relación que existe entre el potencial electrostático en la 

unión y la densidad de carga debido a la concentración de electrones y huecos, a las 

impurezas ionizadas o defectos en el material. 

 𝜕

𝜕𝑥
(𝜖𝜖0

𝜕Ψ

𝜕𝑥
) = −𝑞 (𝑝 − 𝑛 + 𝑁𝐷 −𝑁𝐴 +

𝜌𝑑𝑒𝑓

𝑞
) (16) 

 

En esta ecuación, Ψ  es el potencial electrostático, 𝜖  es la permitividad relativa del 

semiconductor, 𝑞  es la carga del electrón, y 𝜌𝑑𝑒𝑓  es la densidad de carga asociada a los 

defectos. A partir de esta ecuación con las condiciones de frontera adecuadas es posible 

obtener la magnitud del campo eléctrico a lo ancho de la región de empobrecimiento. 

En las ecuaciones de continuidad garantizan que no haya pérdidas o generación espontánea 

de portadores de carga a lo ancho del semiconductor. En la derivación de las ecuaciones se 

tienen en cuenta el flujo de portadores de carga que entran en una determinada región del 

semiconductor y el que sale, además, los procesos de generación y recombinación que 

ocurren en esta región. En el caso estacionario, se tiene que la tasa de entrada y salida de 

portadores de carga a esta región es igual a la tasa de generación y recombinación, por lo que 

las ecuaciones de continuidad quedan descritas de la siguiente forma: 
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−
1

𝑞
 
𝜕𝐽𝑝
𝜕𝑥

+ 𝐺 − 𝑈𝑝 =
𝜕𝑝

𝜕𝑡
 (17) 

 

 1

𝑞
 
𝜕𝐽𝑛
𝜕𝑥

+ 𝐺 − 𝑈𝑝 =
𝜕𝑛

𝜕𝑡
 (18) 

 

En donde 𝐺 es la tasa de generación de portadores de carga, 𝑈𝑝 y 𝑈𝑛 son la tasa neta de 

recombinación de electrones y huecos respectivamente, en donde se consideran los distintos 

mecanismos de recombinación presentes en la celda. En condiciones estacionarias, las cuales 

se emplean en la simulación, 𝜕𝑝/𝜕𝑡 = 0, y 𝜕𝑛/𝜕𝑡 = 0. 

Finalmente, hay dos ecuaciones constitutivas de las cuales se obtiene la densidad de corriente 

de electrones y huecos a partir de los cuasi niveles de energía de Fermi y se derivan de 

considerar los fenómenos de transporte de carga por difusión en las regiones cuasi neutrales, 

y por arrastre en la región de empobrecimiento. La densidad corriente de difusión, 𝐽𝑑𝑖𝑓𝑢𝑠𝑖ó𝑛, 

para electrones y huecos en las regiones cuasi neutrales en el semiconductor está dada por 

las siguientes expresiones para el caso unidimensional: 

 
𝐽𝑝,𝑑𝑖𝑓𝑢𝑠𝑖ó𝑛 = −𝑞𝐷𝑝

𝑑𝑝

𝑑𝑥
 (19) 

 

 
𝐽𝑛,𝑑𝑖𝑓𝑢𝑠𝑖ó𝑛 = 𝑞𝐷𝑛

𝑑𝑛

𝑑𝑥
 (20) 

 

En donde 𝐷𝑛 y 𝐷𝑝 son coeficientes de difusión de electrones y huecos, respectivamente, e 

indican la facilidad con la cual los portadores de carga se pueden desplazar y difundir en el 

semiconductor, mientras que 𝑑𝑛/𝑑𝑥 y 𝑑𝑝/𝑑𝑥  son los gradientes de concentración de 

electrones y huecos. 

A diferencia de las regiones cuasi neutrales del semiconductor en donde la magnitud del 

campo eléctrico nula en términos prácticos, en la presencia de un campo eléctrico en el 

semiconductor, el transporte de los portadores de carga no ocurre por difusión simple, sino 
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que es propiciado por el campo eléctrico dando lugar al transporte por arrastre. La densidad 

de corriente por arrastre para electrones y huecos está dada por las siguientes relaciones: 

 𝐽𝑝,𝑎𝑟𝑟𝑎𝑠𝑡𝑟𝑒 = 𝑞𝜇𝑝𝑝ℰ (21) 

 

 𝐽𝑛,𝑎𝑟𝑟𝑎𝑠𝑡𝑟𝑒 = 𝑞𝜇𝑛𝑛ℰ (22) 

 

En donde, 𝜇𝑛 y 𝜇𝑝, son las movilidades de electrones y huecos respectivamente, y ℰ es la 

magnitud del campo eléctrico presente en el semiconductor. La movilidad es un parámetro 

relacionado con la capacidad que el portador de carga tiene para desplazarse en el material 

bajo el efecto de un campo eléctrico y por tanto depende de la densidad de defectos e 

impurezas en el material y de la temperatura.  

La dependencia de la movilidad con la temperatura y la densidad de defectos obedece las 

siguientes relaciones: 

 

𝜇𝑇 = 𝐶𝐿𝑇
−
3
2;     𝜇𝑁 = 𝐶𝐼

𝑇
3
2

𝑁
  (23) 

 

En donde, 𝑇  es la temperatura en K, y 𝑁  es la densidad de defectos total, 𝐶𝐿  y 𝐶𝐼  son 

parámetros relacionados a la dispersión debido a la red cristalina y a los defectos 

respectivamente. La movilidad total está dada por: 

 1

𝜇
=
1

𝜇𝑇
+
1

𝜇𝑁
 (24) 

 

Por tanto, el factor que limita la movilidad en todo caso depende del valor mínimo de 

movilidad según su dependencia. En el modelo, la movilidad permanece constante en tanto 

no se varíen los parámetros de los cuales depende. En caso de que se varíe alguno de dichos 

parámetros, se emplean dependencias como las descritas en las expresiones (23). 

La densidad de corriente total en la estructura del semiconductor en la cual hay regiones 

neutrales y otras bajo el efecto de un campo eléctrico, es la suma de las dos contribuciones, 

es decir: 
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𝐽𝑝 = 𝐽𝑝,𝑑𝑖𝑓𝑢𝑠𝑖ó𝑛 + 𝐽𝑝,𝑎𝑟𝑟𝑎𝑠𝑡𝑟𝑒 =  𝑞𝜇𝑝𝑝ℰ − 𝑞𝐷𝑝

𝑑𝑝

𝑑𝑥
 (25) 

 

 
𝐽𝑛 = 𝐽𝑛,𝑑𝑖𝑓𝑢𝑠𝑖ó𝑛 + 𝐽𝑛,𝑎𝑟𝑟𝑎𝑠𝑡𝑟𝑒 =  𝑞𝜇𝑛𝑛ℰ + 𝑞𝐷𝑛

𝑑𝑛

𝑑𝑥
 (26) 

 

En equilibrio térmico el nivel de energía de Fermi en cada semiconductor es único para 

ambos tipos de portadores de carga. Sin embargo, fuera del equilibrio térmico, como cuando 

una celda solar se encuentra en operación, los niveles de energía de Fermi se separan para 

cada tipo de portador de carga debido al exceso de portadores de carga generados por la 

incidencia de la luz. Producto de esta separación aparecen los denominados cuasi niveles de 

energía de Fermi para electrones y para huecos. La concentración de portadores de carga 

entonces queda definida en términos de nuevos niveles de energía denominados quasi niveles 

de Fermi, como: 

 
𝑛 = 𝑁𝐶 exp [

𝐸𝐹𝑛 − 𝐸𝐶
𝜅𝑇

] exp [
𝑞𝛹

𝜅𝑇
] (27) 

 

 
𝑝 = 𝑁𝑣 exp [

𝐸𝑣 − 𝐸𝐹𝑝
𝜅𝑇

] exp [−
𝑞𝛹

𝜅𝑇
] (28) 

 

En donde Ψ  es el potencial electrostático interno en el semiconductor. Si se toman las 

ecuaciones (22) y (23), y se sustituyen en las ecuaciones (20) y (21), utilizando las relaciones 

de Einstein para el coeficiente de difusión y la movilidad de los portadores de carga, se 

obtienen las densidades de corriente de electrones y huecos en la celda bajo iluminación: 

 
𝐽𝑝 = 𝑝𝜇𝑝

𝑑𝐸𝐹𝑝
𝑑𝑥

 (29) 

 

 
𝐽𝑛 = 𝑛𝜇𝑛

𝑑𝐸𝐹𝑛
𝑑𝑥

 (30) 

 

Como se puede apreciar, la densidad de corriente no depende del potencial interno Ψ sino de 

la variación de los cuasi niveles de energía de Fermi a lo ancho del semiconductor. 
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Las ecuaciones principales descritas en esta sección forman un sistema de ecuaciones 

diferenciales parciales acopladas el cual constituye la base del modelado de celdas solares. 

Este sistema se puede resolver de manera numérica y con ello describir las características 

fotovoltaicas de la celda solar. 
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2.3.2 Generación y recombinación de portadores de carga. 

 

En las ecuaciones (17) y (18) de la sección anterior se mencionan la tasa de generación y 

recombinación como parte imprescindible para determinar la densidad de corriente en cada 

región de la celda solar. La tasa de generación depende del coeficiente de absorción óptica 

del semiconductor, 𝛼(𝜆, 𝑥) , y el flujo de fotones incidentes en cada punto en el 

semiconductor, 𝑁𝑝ℎ𝑜𝑡𝑜𝑛(𝜆, 𝑥). En el modelado de la celda se emplean modelos de absorción 

óptica mismos que se describen en la siguiente sección. Para cada longitud de onda de la luz 

incidente, 𝜆, y posición dentro del semiconductor, 𝑥, se tiene que la tasa de generación está 

dada como: 

 𝐺(𝜆, 𝑥) = 𝛼(𝜆, 𝑥) ∗ 𝑁𝑓𝑜𝑡ó𝑛(𝜆, 𝑥); (31) 

 

con 

 
𝑁𝑓𝑜𝑡ó𝑛(𝜆, 𝑥) = 𝑁0(𝜆)𝑇𝑓𝑟𝑜𝑛𝑡(𝜆) exp(−𝛼𝑥)

1 + 𝑅𝑝𝑜𝑠𝑡(𝜆) exp(−2(𝑑 − 𝑥)𝛼)

1 − 𝑅𝑝𝑜𝑠𝑡(𝜆)Rintexp (−2𝑑𝛼)
 (32) 

 

En donde, 𝑁0 es el flujo de fotones incidente sobre la superficie más externa de la celda solar, 

𝑇𝑓𝑟𝑜𝑛𝑡  el coeficiente de transmisión del contacto más externo, 𝑅𝑝𝑜𝑠𝑡  es el coeficiente de 

reflexión del contacto posterior, 𝑅𝑖𝑛𝑡, es un coeficiente que considera y agrupa las posibles 

reflexiones internas, y 𝑑  es el espesor de la película individual para la cual se esté 

determinando el flujo de fotones [46]. 

La expresión (31) es una forma sencilla de expresar la generación, sin embargo, dado que nos 

interesa la densidad de corriente fotogenerada para todas longitudes de onda del espectro 

incidente y acumulada a lo ancho del semiconductor, la generación de portadores de carga se 

debe obtener como 

 

 
𝐺 = ∫ ∫ 𝐺(𝜆, 𝑥)𝑑𝜆

𝜆𝑀𝑎𝑥

𝜆𝑀𝑖𝑛

𝑑𝑥;
𝑑

0

 

 

(33) 
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En donde 𝑑  es el espesor de la película individual sobre la cual se está obteniendo la 

generación, 𝜆𝑀𝑖𝑛 es la longitud de onda mínima en el espectro incidente, mientras que, 𝜆𝑀𝑎𝑥, 

es la longitud de onda máxima. El rango de longitudes de onda es continuo, sin embargo, en 

el modelo se considera discreto, por lo que las integrales se pueden reemplazar por sumas. 

A partir de la tasa de generación se obtiene la densidad de corriente total fotogenerada y la 

cual se puede describir como la densidad de corriente ideal: 

 𝐽𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 = 𝑞𝐺; 

 
(34) 

En un semiconductor, el mecanismo inverso al mecanismo de generación de portadores de 

carga se denomina recombinación y según su naturaleza se clasifica como mecanismo de 

recombinación radiativo o no radiativo. El mecanismo de recombinación radiativo ocurre 

típicamente cuando un electrón en la banda de conducción se relaja hacia la banda de valencia 

liberando un fotón en el proceso. Este mecanismo puede ocurrir en estados discretos por 

encima o por debajo de la banda de conducción y de valencia, sin embargo, en el modelado 

de la celda se consideran únicamente las transiciones de banda de conducción a banda de 

valencia. La tasa de recombinación debido a este mecanismo es: 

 𝑈 = 𝐵𝑟𝑎𝑑(𝑛𝑝 − 𝑛𝑖
2) 

 
(35) 

En donde 𝐵 es el coeficiente de recombinación radiativa, el cual no depende de la densidad 

de portadores de carga, 𝑛, y es una propiedad del material. El coeficiente de recombinación 

radiativa está dado por la siguiente expresión [47]: 

 
𝐵𝑟𝑎𝑑 =

1

𝑛𝑖
2

2𝜋

ℎ3𝑐2
 ∫ 𝑛𝑠

2𝛼(𝐸)𝑒−𝐸/𝜅𝑇𝐸2𝑑𝐸
∞

0

 (36) 

 

En esta expresión ℎ es la constante de Planck, 𝑐 es la velocidad de la luz en el vacío, 𝑛𝑠 es el 

índice de refracción en el semiconductor, y 𝛼(𝐸) es el coeficiente de absorción óptica. El 

coeficiente de recombinación radiativa depende en gran medida del coeficiente de absorción, 

por lo que, en semiconductores con ancho de banda prohibida directo, en los cuales el 

coeficiente de absorción es mayor, este mecanismo tiene mayor relevancia. La dependencia 
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con el término exponencial indica que los eventos de recombinación que ocurren de banda a 

un estado discreto debido a la presencia de una impureza pueden dominar sobre los que 

ocurren de banda a banda.  

Por otro lado, el mecanismo de recombinación no radiativo, el cual es el que ocurre 

típicamente debido a las transiciones de banda a impureza o defecto en el volumen del 

semiconductor recibe el nombre de recombinación de Shockley-Read-Hall (SRH). Los 

defectos presentes en un semiconductor crean niveles intermedios dentro de la banda 

prohibida de energía con energía 𝐸𝑡. En la Figura 2-7, se muestran los dos posibles resultados 

del proceso de recombinación SRH, si la energía de este defecto es muy cercana al centro del 

ancho de la banda prohibida, el estado se denomina centro de recombinación y es capaz de 

capturar un electrón y un hueco de forma tal que se recombinan generando un fonón que se 

absorbe en la red cristalina (Figura 2-7c)). Por otro lado, si la energía del defecto está más 

cercana a la banda de conducción o de valencia, estos niveles se denominan trampas y se 

caracterizan por la captura y liberación del portador de carga y la energía se transfiere a la 

red cristalina del semiconductor en forma de calor mediante fonones (Figura 2-7a)) y Figura 

2-7b)). 

 

Para determinar la tasa de recombinación SRH, se debe tener en consideración la captura y 

liberación de electrones y huecos, además de la condición de que la tasa neta de captura de 

electrones es igual a la tasa neta de captura de huecos. La tasa de captura (37) y liberación 

(38) de electrones debido a la presencia de defectos está dada por: 

 
𝑈𝑛𝑐 = 𝐵𝑛𝑛𝑁𝑡(1 − 𝑓𝑡) =

𝑛(1 − 𝑓𝑡)

𝜏𝑛0
 

 

(37) 

 

a) b) c)

Figura 2-7. Transiciones en el mecanismo de 

recombinación Shockley-Read-Hall. a) captura y 

emisión de un electrón, b) captura y emisión de un 

hueco, c) recombinación de par electrón-hueco. 

BC 

BV 
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 𝐺𝑛𝑐 = 𝐵𝑛𝑛𝑡𝑁𝑡𝑓𝑡 (38) 

 

En donde 𝐵𝑛, es el producto de la velocidad térmica promedio de los electrones, 𝑣𝑡ℎ,𝑛 en el 

semiconductor y la sección eficaz de captura, 𝜎𝑛. 𝑁𝑡 es la densidad de defectos en el volumen 

del semiconductor, y 𝑓𝑡  es la probabilidad de que la trampa esté ocupada. De la misma 

ecuación (37), se define 𝜏𝑛0 como el tiempo de vida media del electrón, el cual es el tiempo 

que transcurre antes de que un electrón generado sea capturado por un defecto. Finalmente, 

𝑛𝑡  corresponde a la densidad de electrones con energía 𝐸𝑡  con respecto a la banda de 

conducción, dado por: 

 
𝑛𝑡 = 𝑁𝑐 exp [

𝐸𝑡 − 𝐸𝑐
𝜅𝑇

] (39) 

 

Similarmente, para los huecos las tasas de captura (40) y liberación (41), están dadas por las 

siguientes relaciones: 

 
𝑈𝑝𝑐 = 𝐵𝑝𝑝𝑁𝑡𝑓𝑡 =

𝑝𝑓𝑡
𝜏𝑝0

 (40) 

 

 𝐺𝑝𝑐 = 𝐵𝑝𝑝𝑡𝑁𝑡(1 − 𝑓𝑡) (41) 

 

En donde 𝐵𝑝 , 𝜏𝑝0 , y 𝑝𝑡  son cantidades análogas, pero para huecos. En condiciones 

estacionarias, la tasa neta de captura de electrones debe ser igual a la tasa neta de captura de 

huecos, por lo que se tiene: 

 𝑈𝑛𝑐 − 𝐺𝑛𝑐 = 𝑈𝑝𝑐 − 𝐺𝑝𝑐 (42) 

 

Es posible obtener 𝑓𝑡 de las anteriores ecuaciones, la cual si se sustituye en el lado izquierdo 

o derecho de la expresión (42) se obtiene la tasa de recombinación Shockley-Read-Hall para 

una densidad de defectos de un único nivel de energía: 

 
𝑈𝑆𝑅𝐻 =

𝑛𝑝 − 𝑛𝑖
2

𝜏𝑛0(𝑝 + 𝑝𝑡) + 𝜏𝑝0(𝑛 + 𝑛𝑡)
 (43) 
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Esta expresión se puede simplificar para el caso de un semiconductor tipo n o tipo p. Si el 

semiconductor es tipo n, y se tiene que 𝜏𝑝0𝑁𝐷 ≫ 𝜏𝑛0𝑝𝑡 y 𝑁𝐷 ≫ 𝑛𝑡, entonces: 

 𝑈𝑆𝑅𝐻 ≈
𝑝 − 𝑝0
𝜏𝑝0

 (44) 

 

Y si el semiconductor es tipo p y se tiene que 𝜏𝑛0𝑁𝐴 ≫ 𝜏𝑝0𝑛𝑡 y 𝑁𝐴 ≫ 𝑝𝑡, entonces: 

 𝑈𝑆𝑅𝐻 ≈
𝑛 − 𝑛0
𝜏𝑛0

 (45) 

 

Lo cual nos dice que, en el semiconductor, el proceso de recombinación no radiativo es 

conducido por la densidad de portadores minoritarios excedentes, es decir, 𝛿𝑛 = 𝑛 − 𝑛0 y 

𝛿𝑝 = 𝑝 − 𝑝0, para el semiconductor tipo p y tipo n, respectivamente [47]. 

Lo común en un semiconductor es encontrar una distribución de defectos con distintos 

niveles de energía, en su conjunto esto daría lugar a una expresión más completa de la 

recombinación SRH. Sin embargo, para los fines de este trabajo en el cual se busca 

determinar el orden de importancia de los mecanismos de recombinación, se tiene en 

consideración un único defecto localizado en un nivel energético justo en el centro de la 

banda prohibida del absorbedor debido a que de este se obtiene la mayor contribución a las 

pérdidas por recombinación ya que es un proceso dominante. Para este defecto se satisface 

que 𝑛𝑡 ≈ 𝑝𝑡, que es la condición que maximiza a la ecuación (43). 

La recombinación en la intercara se debe a defectos superficiales en la unión metalúrgica. La 

presencia de superficies libres a otro medio como la atmósfera o intercaras entre la unión de 

un semiconductor con otro semiconductor, un metal, o un aislante, suponen la discontinuidad 

en la estructura cristalina del semiconductor. En la unión de dos semiconductores, dicha 

discontinuidad propicia la aparición de defectos en la intercara, los cuales inducen la 

aparición de numerosos niveles discretos en la brecha de energía prohibida y los cuales 

pueden ser ocupados por los portadores de carga. Físicamente estos defectos se ubican en la 

intercara o superficies de los semiconductores. Ejemplos del origen de estos defectos son el 

desacople reticular entre las diferentes estructuras cristalina en heterouniones, la difusión de 

elementos de los semiconductores hacia la superficie [48], la intrusión de elementos presentes 
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en la atmosfera durante la síntesis, o defectos puntuales como vacancias, átomos 

intersticiales, u ocupacionales. En este caso particular, el seleniuro de estaño presenta una 

estructura ortorrómbica con constantes de red 𝑎 = 11.57 Å , 𝑏 = 4.19 Å , y 𝑐 = 4.46 Å , 

mientras que el sulfuro de cadmio presenta típicamente una estructura hexagonal con 

constantes de red 𝑎 = 4.13 Å y 𝑐 = 6.74 Å [28], lo que puede dar lugar, como se mencionó 

anteriormente, a la aparición  de defectos. Los defectos en la intercara se ilustran en la Figura 

2-8.  

 

A partir de la teoría de recombinación de Shockley-Read-Hall, Pauwels y Vanhoutte 

describieron la tasa de recombinación debido a la presencia de estados discretos creados en 

la unión metalúrgica de una heteroestructura, es decir, en la unión de dos semiconductores 

distintos [49]. La tasa de recombinación en la intercara puede ser expresada como 

 
𝑈𝐼𝑅 =

𝑆𝑝0𝑆𝑛0𝑛𝐶𝑑𝑆,𝑠𝑝𝑆𝑛𝑆𝑒,𝑠
𝑆𝑝0𝑛𝐶𝑑𝑆,𝑠 + 𝑆𝑛0𝑝𝑆𝑛𝑆𝑒,𝑠

 (46) 

  

En donde 𝑆𝑛0, 𝑆𝑝0 son la velocidad de recombinación superficial de electrones y huecos 

respectivamente, la cual se define en términos de la velocidad térmica de los portadores de 

carga, 𝑣𝑡ℎ, la densidad de defectos superficiales, 𝑁𝑡𝑠, así como la sección eficaz de captura 

de los portadores de carga de la siguiente manera [50]: 

 𝑆𝑛0 = 𝑁𝑡𝑠𝜎𝑛𝑣𝑡ℎ,𝑛;         𝑆𝑝0 = 𝑁𝑡𝑠𝜎𝑝𝑣𝑡ℎ,𝑝 (47) 

 

𝐵𝐶1 

𝐵𝑉1 

𝐵𝐶2 

𝐵𝑉2 

Figura 2-8. Diagrama de bandas de la unión de dos 

semiconductores (1 y 2) con distinto ancho de banda 

prohibida, aparecen estados permitidos en la unión de 

las dos bandas de energía. 
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Además, 𝑛𝐶𝑑𝑆,𝑠 y 𝑝𝑆𝑛𝑆𝑒,𝑠 son las concentraciones de electrones y huecos respectivamente en 

el buffer y el absorbedor, que en este caso aparecen como CdS y SnSe, respectivamente, 

pero se satisface con cualquier buffer y absorbedor. 

En cuanto a la consideración de un solo estado discreto localizado en el centro de la banda 

prohibida de la intercara entre el absorbedor y el buffer, se considera un razonamiento similar 

para el caso de los defectos en el volumen del absorbedor. 

2.3.3 Absorción óptica en semiconductores de ancho de banda prohibida directo. 

Los modelos utilizados en el software para describir el perfil de absorción óptica de cada 

uno de los semiconductores empleados obedecen a las siguientes funciones: 

 

 𝛼(ℎ𝜈) = 𝛼𝑏𝑔 (48) 

 

 
𝛼(ℎ𝜈) = (𝛼0 + 𝛽0

𝐸𝑔

ℎ𝜈
)√

ℎ𝜈

𝐸𝑔
− 1 (49) 

 

 
𝛼(ℎ𝜈) ≈ exp [−

𝐸𝑔 − ℎ𝜈

𝐸0
] (50) 

 

En donde 𝛼𝑏𝑔 es un valor constante del coeficiente de absorción que siempre está presente. 

𝛼0 𝑦 𝛽0 son parámetros que tienen unidades de absorción, mientras que 𝐸𝑔 es el valor del 

ancho de banda prohibida y finalmente, 𝐸0 es un factor que suaviza la absorción en el rango 

de longitudes de onda largas con energías por debajo del ancho de banda prohibida, ℎ𝜈 <

𝐸𝑔. El valor 𝛽0 usualmente tiene valores tan pequeños que se puede omitir por lo que el valor 

que mayor relevancia tiene en la expresión (49) es el coeficiente 𝛼0 . Dado que el 

semiconductor al que se aplican los modelos de absorción mencionados anteriormente 

presenta ancho de banda prohibida directo, las transiciones energéticas de los portadores de 

carga conservan el momento, por lo que la energía del electrón es simplemente la diferencia 

de energía que existe entre un estado final y el estado inicial. Asumiendo la aproximación 
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de bandas parabólicas para la energía del estado final e inicial, obtenemos la expresión (51), 

en término de las masas efectivas: 

 
ℎ𝜈 − 𝐸𝑔 =

ħ2𝑘2

2
[
1

𝑚𝑟
∗] ; 𝑐𝑜𝑛

1

𝑚𝑟
∗ =

1

𝑚ℎ
∗ +

1

𝑚𝑒
∗  (51) 

 

Obteniendo k de (51) y sustituyendo en la densidad de estados Ρ(𝑘)𝑑𝑘 =
𝑘2

𝜋2
𝑑𝑘, ya que, solo 

los estados iniciales y finales que presentan los mismos valores de k pueden participar en la 

transición. Se tiene en términos de la energía del electrón, ℎ𝜈 [51]:  

 

𝛼(ℎ𝜈) = [
𝑞2(2𝑚𝑟

∗)
3
2

𝑛𝑠𝑐ℎ2𝑚𝑒
∗

 𝐸𝑔

1
2

ℎ𝜈
]√
ℎ𝜈

𝐸𝑔
− 1 = 𝛼0√

ℎ𝜈

𝐸𝑔
− 1 

 

(52) 

En dónde 𝑛𝑠 es el índice de refracción, 𝑐 es la velocidad de la luz en el vacío y 𝑞 es la carga 

del electrón. Esta expresión es muy similar a la expresión (49), con 𝛽0 igual a 0. Variando 

los valores de 𝛼𝑏𝑔, 𝛼0, 𝑦 𝐸0 es posible obtener los valores del coeficiente de absorción para 

distintos valores de energía de los fotones incidentes y así lograr que cada material tenga un 

perfil de absorción adecuado a sus propiedades.  
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2.4 Conformación de la unión p-n. 

 

Las celdas solares más simples están conformadas por la unión de dos materiales 

semiconductores con tipo de conductividad opuesta, es decir conformadas la unión de un 

semiconductor tipo p y un semiconductor tipo n, dando lugar a lo que se conoce como unión 

p-n. La unión p-n se caracteriza por la presencia de una región en la cual existe un potencial 

electrostático cuyo principal efecto es actuar como una barrera para los portadores 

mayoritarios de cada material, pero permitiendo la migración de portadores minoritarios 

dando lugar a una acumulación de carga y por tanto a una diferencia de potencial entre las 

terminales de la celda. Cuando los semiconductores que conforman la unión son el mismo 

material, pero con un dopaje distintos, la unión p-n recibe el nombre de homounión u 

homoestructura, mientras que, si se emplean semiconductores distintos para conformar la 

unión, como en el caso de SnSe y CdS, la unión p-n se denomina heterounión o 

heteroestructura y el principal parámetro que caracteriza a las heteroestructuras es que sus 

anchos de banda prohibida son distintos. Con el fin de entender como ocurre la conformación 

de la unión p-n en término de niveles de energía es necesario describir algunos de los 

elementos de los diagramas de banda de cada uno de los materiales previo y posterior a la 

formación de la unión. Empleando la ecuación de Poisson junto con las condiciones de 

frontera dadas por el teorema de Gauss aplicado a la unión metalúrgica, es posible describir 

la magnitud del potencial en la unión y el ancho de la región de empobrecimiento. 
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En la figura 9 se muestran los diagramas de bandas de dos semiconductores y los distintos 

parámetros con los cuales se caracterizan. 

 

En donde 𝜒 es la afinidad electrónica, y es la energía necesaria para llevar a un electrón de la 

banda de conducción al nivel de referencia del vacío. 𝜙 es la función de trabajo y es la energía 

que se requiere para remover un electrón con energía 𝐸𝐹 del semiconductor. En una celda 

solar de unión p-n típica, El semiconductor 1 es un semiconductor tipo p el cual se emplea 

como absorbedor, esto de acuerdo con la posición del nivel de energía de Fermi y al ancho 

de banda prohibida menor con respecto al del semiconductor 2. El semiconductor 2 es un 

semiconductor tipo n según la posición de su nivel de energía de Fermi y el ancho de su 

banda prohibida lo hace adecuado para ser un buffer. Esta configuración favorece el 

transporte de carga a través de la unión, ya que de emplearse una unión n-p la unión 

representaría una barrera de energía para los electrones. Cuando ocurre la unión de los dos 

semiconductores, ocurre un proceso de difusión de portadores mayoritarios a la región 

opuesta, es decir, los electrones son conducidos al semiconductor tipo p y los huecos son 

conducidos a la semiconductor tipo n, como resultado de este proceso de equilibrio los 

niveles de energía de Fermi se alinean. En la Figura 2-10 se muestra la unión de tres 

semiconductores y como las bandas se curvan. 

Nivel de referencia del vacío 

Semiconductor 1 

Semiconductor 2 

𝐸𝐶1 

𝐸𝑣1 
𝐸𝐹1 

𝐸𝐶2 

𝐸𝑣2 

𝐸𝐹2 
𝐸𝑔1 

𝐸𝑔2 

𝑞𝜒1 𝑞𝜒2 𝑞𝜙2 𝑞𝜙1 

Figura 2-9. Diagrama de bandas de dos semiconductores antes 

de conformar la unión p-n. 
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Figura 2-10. Diagrama de bandas de la unión de los 

semiconductores en la celda SnSe/CdS. Fn y Fp son los cuasi niveles 

de energía de Fermi de electrones y huecos respectivamente. 
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Resultado de este proceso, aparecen dos regiones ionizadas en torno a la unión metalúrgica 

definiendo la región de empobrecimiento, la diferencia en la polaridad de la densidad de 

carga en cada región da lugar la aparición de potencial electrostático que se denomina 

potencial de la unión, Ψ𝑏𝑖 dado por: 

 

 Ψ𝑏𝑖 = 𝜙1 − 𝜙2 (53) 

 

Lejos de la región de empobrecimiento cada semiconductor se mantiene neutral y la función 

de trabajo no cambia, por lo que permite posicionar los niveles de energía de la unión con 

respecto al nivel de referencia del vacío el cual ahora se desplaza conforme a la alineación 

de los niveles de Fermi. Además de la función de trabajo, en la unión de las bandas de 

conducción y de valencia ocurre una discontinuidad. Las discontinuidades en la banda de 

conducción y en la banda de valencia están dadas como: 

 Δ𝐸𝑐 = 𝑞(𝜒1 − 𝜒2) (54) 

 

 Δ𝐸𝑣 = (𝐸𝑔2 − 𝐸𝑔1) − 𝑞(𝜒1 − 𝜒2) (55) 

 

Integrando la ecuación de Poisson en la región de empobrecimiento, se obtienen las 

magnitudes del campo eléctrico en el semiconductor 1 y 2, ℰ1  y ℰ2 , respectivamente, y 

empleando el teorema de Gauss en la unión metalúrgica, el cual establece la neutralidad de 

carga en la región de empobrecimiento queda: 

 ℰ1𝜖1 = ℰ2𝜖2 (56) 

 

 𝑁𝐴𝑥1 = 𝑁𝐷𝑥2 (57) 

 

En donde 𝑥1 y 𝑥2 son los límites de la región de empobrecimiento en la región del absorbedor 

y el buffer, respectivamente. Realizando la segunda integral de la ecuación de Poisson se 

obtienen dos ecuaciones, (58) y (59), a partir de las cuales se puede determinar la curvatura 

de las bandas de energía y el ancho de la región de empobrecimiento. 
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Ψ(𝑥 = 0) − Ψ(−𝑥1) =

𝑞𝑁𝐴
2𝜖1

𝑥1
2 (58) 

 

 
Ψ(𝑥2) − Ψ(𝑥 = 0) =

𝑞𝑁𝐷
2𝜖2

𝑥2
2 (59) 

 

En donde 𝑥 = 0 corresponde a la unión metalúrgica.  La suma de las ecuaciones (58) y (59), 

da como resultado: 

 𝑞𝑁𝐴
2𝜖1

𝑥1
2 +

𝑞𝑁𝐷
2𝜖2

𝑥2
2 = Ψ𝑏𝑖 (60) 

 

Y empleando relación (57), se obtienen 

 

𝑥1 = √
2𝜖1𝜖2𝑁𝐷Ψ𝑏𝑖

𝑞𝑁𝐴(𝜖2𝑁𝐷 + 𝜖1𝑁𝐴)
 (61) 

y 

 

𝑥2 = √
2𝜖1𝜖2𝑁𝐴Ψ𝑏𝑖

𝑞𝑁𝐷(𝜖2𝑁𝐷 + 𝜖1𝑁𝐴)
 (62) 

 

De donde se tiene que el ancho de la región de empobrecimiento es: 

 𝑤𝐸 = 𝑥1 + 𝑥2 (63) 

 

El voltaje de la unión se puede determinar mediante integración del campo eléctrico en la 

región de empobrecimiento bajo equilibrio térmico. 

 
Ψ𝑏𝑖 = ∫ ℰ𝑑𝑥

𝑥2

−𝑥1

 (64) 

 

En equilibrio térmico, ℰ se pude determinar de a partir de la ecuación de transporte de carga 

y empleando la relación de Einstein para el coeficiente de difusión y la movilidad. 

 
𝑞𝜇𝑝𝑝𝑜ℰ − 𝑞𝐷𝑝

𝑑𝑝𝑜
𝑑𝑥

= 0;     𝑐𝑜𝑛 
𝐷

𝜇
=
𝜅𝑇

𝑞
 (65) 
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En donde 𝑝𝑜 es la concentración de huecos en equilibrio térmico. De las condiciones dadas 

en la expresión (65), se tiene que el campo eléctrico está dado por: 

 
ℰ =

𝜅𝑇

𝑞

1

𝑝𝑜

𝑑𝑝𝑜
𝑑𝑥

  (66) 

 

El cual se puede integrar mediante (64), con el fin de encontrar el potencial electrostático. 

2.5 Ecuación del circuito equivalente de la celda solar. 

Sustituyendo la ecuación (25) en la ecuación (17) y la ecuación (26) en la ecuación (18), se 

obtienen las siguientes ecuaciones: 

 
−
1

𝑞

𝜕

𝜕𝑥
(𝑞𝜇𝑝𝑝ℰ − 𝑞𝐷𝑝

𝑑𝑝

𝑑𝑥
) + 𝐺 − 𝑈𝑝 = 0 (67) 

 

 1

𝑞
 
𝜕

𝜕𝑥
(𝑞𝜇𝑝𝑝 + 𝑞𝐷𝑝

𝑑𝑝

𝑑𝑥
) + 𝐺 − 𝑈𝑛 = 0 (68) 

 

En las regiones cuasi neutrales de la celda, considerando un campo eléctrico nulo, la 

presencia de portadores minoritarios y la condición de baja inyección de portadores (𝛿𝑝 =

𝛿𝑛 ≪ 𝑁𝐷 , 𝑁𝐴), se obtienen la ecuación de difusión de portadores minoritarios para cada 

semiconductor, tipo n y tipo p, a partir de las cuales, con las condiciones de frontera 

adecuadas, la tasa de generación dada por la ecuación (33), y la tasa de recombinación 

predominante en cada región, se pueden encontrar las soluciones. Estas soluciones conducen 

a la siguiente ecuación 

 
𝐽 = 𝐽𝑠𝑐 − 𝐽𝑜𝐶𝑁 [𝑒

𝑞𝑉
𝜅𝑇 − 1] − 𝐽𝑜𝐸 [𝑒

𝑞𝑉
2𝜅𝑇 − 1] (69) 

 

En donde 𝐽𝑠𝑐 es la densidad de corriente de corto circuito, misma que se obtiene cuando el 

voltaje entre las terminales de la celda es 0 y es la máxima densidad de corriente que se 

puede obtener de la celda solar. Esta densidad de corriente es la suma de la densidad de 

corriente en las regiones cuasi neutrales y la región de empobrecimiento de la celda,  𝐽𝑜𝐶𝑁 
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es la densidad corriente que se pierde debido a la recombinación en las regiones cuasi 

neutrales y 𝐽𝑜𝐸 es la densidad de corriente que se pierde debido a la recombinación en la 

región de empobrecimiento. 

Esta ecuación se puede representar en el circuito equivalente que se muestra en la Figura 

2-11. El circuito está conformado por un generador de corriente, dos diodos en directa, y dos 

terminales con una diferencia de voltaje entre ellas. El generador de corriente representa a la 

densidad de corriente fotogenerada, los diodos en directa, los cuales son elementos resistivos 

no lineales, representan a las pérdidas de corriente por recombinación, el primero de ellos 

por recombinación en las regiones cuasi neutrales, y el segundo en la región de 

empobrecimiento, y finalmente, entre las terminales se encuentra el voltaje de la celda solar, 

producto de la acumulación de carga entre las distintas regiones, del absorbedor y el buffer. 

𝐽𝑠𝑐 y 𝑉𝑜𝑐 se obtienen cuando en la ecuación (70) se toma 𝑉 = 0 o 𝐽 = 0, respectivamente, lo 

que equivale físicamente a tener una resistencia de carga, 𝑅𝐿 muy baja o nula en el caso del 

circuito abierto (open-circuit), o muy alta en el caso de corto circuito (short-circuit), según 

la relación 𝑉 = 𝐽𝑅𝐿. 

 

En la anterior ecuación no se tiene en consideración el efecto de las resistencias en serie y 

en paralelo que son un elemento ineludible en una celda solar real. Estas resistencias son 

cantidades que permiten parametrizar la pérdida de densidad corriente en la unión 

metalúrgica en forma de corrientes periféricas, y la caída de voltaje debido a la resistividad 

de las películas semiconductoras, contactos y demás elementos transversales de la celda. La 

ecuación de características J-V de la celda solar considerando las resistencias en serie y en 

𝐽𝑠𝑐 𝐽𝑜𝐶𝑁 𝐽𝑜𝐸 +    

v 

- 

𝐽 

Figura 2-11. Circuito equivalente de una 

celda solar ideal. 
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paralelo en la celda solar se muestra a continuación y en la Figura 2-12 se puede ver el 

circuito equivalente. 

 
𝐽 = 𝐽𝑠𝑐 

′ − 𝐽𝑜𝐶𝑁[𝑒
𝑎(𝑉+𝐽𝑅𝑠) − 1] − 𝐽𝑜𝐸[𝑒

𝑎(𝑉+𝐽𝑅𝑠) − 1] −
𝑉 + 𝐽𝑅𝑠
𝑅𝑠ℎ

 (70) 

 

En la ecuación (70), 𝐽𝑠𝑐
′  es la densidad de corriente de corto circuito con resistencias ideales, 

𝑎 = 𝑞/𝜂𝑘𝑇, done 𝜂 es un factor de idealidad que depende del mecanismo de recombinación 

predominante en cada región de la celda. Es decir, recombinación en las regiones quasi 

neutrales en las cuáles el fenómeno de transporte predominante es la difusión (𝜂 = 1), o en 

la región de empobrecimiento en donde el transporte se debe a la presencia del campo 

eléctrico a través de la unión, esto incluye la recombinación debido a los defectos en la 

intercara SnSe/CdS (𝜂 = 2)  [52].  La resistencia en serie, 𝑅𝑠  afecta principalmente la 

densidad de corriente de corto circuito, y su efecto se ilustra en la Figura 2-13.  

𝐽𝑠𝑐
´  𝐽𝑜𝐶𝑁 𝐽𝑜𝐸 +  

v

- 

𝐽 

Figura 2-12. Circuito equivalente de una 

celda solar con resistencias en serie y en 

paralelo. 

𝑅𝑠 

𝑅𝑠ℎ 
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Figura 2-13. Efecto de la resistencia en serie sobre las características de la celda solar. 

Por otro lado, la resistencia en paralelo, 𝑅𝑠ℎ  no tiene mayor efecto sobre la densidad de 

corriente de corto circuito, pero afecta al voltaje de circuito abierto, es decir, disminuye el 

voltaje máximo en la celda afectando la densidad de carga a través de las pérdidas de corriente 

en la unión. La Figura 2-14 muestra como la resistencia en paralelo afecta a las características 

de la celda. 
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Figura 2-14. Efecto de la resistencia en paralelo sobre las 

características de la celda solar. 
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Además de la densidad de corriente de corto circuito y el voltaje de circuito abierto, hay otras 

dos figuras de mérito que caracterizan el desempeño de una celda solar y son de gran 

importancia, estas son el factor de forma, 𝐹𝐹, y la eficiencia 𝜂.  

El factor de forma describe la proporción entre la potencia máxima aprovechada por la celda 

y la potencia dada por el producto 𝐽𝑠𝑐𝑉𝑜𝑐, potencia para la cual, el factor de forma sería la 

unidad, sin embargo, esto no es posible en ninguna circunstancia. Una expresión empírica 

para determinar el factor de forma cuando se consideran las resistencias en serie y en paralelo 

es la siguiente: 

 

𝐹𝐹 =
𝑉𝑜𝑐 −

𝜅𝑇
𝑞
ln [
𝑞𝑉𝑜𝑐
𝜅𝑇

+ 0.72]

𝑉𝑜𝑐 + 𝜅𝑇/𝑞
 

(71) 

 

Esta expresión es válida para valores de 𝑞𝑉𝑜𝑐/𝜅𝑇 > 10 [53].  

Finalmente, la eficiencia de conversión de la celda solar está dada en términos de 𝐽𝑠𝑐, 𝑉𝑜𝑐, 𝐹𝐹 

y la potencia incidente sobre la celda, 𝑃𝑖𝑛, y queda definida por la siguiente expresión: 

 

 
𝜂 = 𝐹𝐹

𝑉𝑜𝑐𝐽𝑠𝑐
𝑃𝑖𝑛

 (72) 
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2.6 Eficiencia cuántica externa 

Un parámetro que sirve para describir la colección de portadores de carga y está 

estrechamente relacionado con la corriente fotogenerada en la celda solar es la eficiencia 

cuántica externa, definida como la corriente fotogenerada que es colectada para cada longitud 

de onda con relación al número de fotones incidentes sobre la celda solar [54] y es resultado 

de la contribución de las regiones cuasi neutrales y la región de empobrecimiento. 

 

 𝐸𝑄𝐸(𝜆) = 𝐸𝑄𝐸𝐶𝑁(𝜆) + 𝐸𝑄𝐸𝐸(𝜆) (73) 

 

En términos de las contribuciones a la densidad de corriente de cada una de las regiones cuasi 

neutrales y de la región de empobrecimiento, se tiene: 

 
𝐸𝑄𝐸(𝜆) =

𝐽𝐶𝑁,𝑝(𝜆)

𝑞𝐹(𝜆)(1 − 𝑅(𝜆))
+

𝐽𝐶𝑁,𝑛(𝜆)

𝑞𝐹(𝜆)(1 − 𝑅(𝜆))
+

𝐽𝐸(𝜆)

𝑞𝐹(𝜆)(1 − 𝑅(𝜆))
 (74) 

  

En donde 𝐹(𝜆) es el número de fotones incidente por unidad de área por segundo para 

distintas longitudes de onda, es decir, es el espectro solar como se emplea en el modelo el 

cual corresponde a AM1.5, 𝑅(𝜆) es la porción del espectro que se pierde por reflexión en la 

superficie. A partir de la eficiencia cuántica es posible obtener la densidad de corriente 

fotogenerada, la cual es la corriente de corto circuito en el caso ideal, mediante la siguiente 

integral 

 
𝐽𝑝ℎ = 𝑞∫ 𝐹(𝜆)𝐸𝑄𝐸(𝜆)𝑑𝜆

𝜆𝑀𝐴𝑋

𝜆𝑀𝐼𝑁

 (75) 

  

Los límites de la integral, 𝜆𝑀𝐼𝑁  y 𝜆𝑀𝐴𝑋  son la longitud de onda mínima y máxima, 

respectivamente, en el espectro solar. 
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3 Metodología 

En la actualidad el desarrollo de un dispositivo queda limitado a la disponibilidad de los 

recursos con los que se cuenta durante la investigación. Una alternativa a esta metodología 

consiste en modelar y simular numéricamente las características de una celda solar utilizando 

programas informáticos. Algunos de los beneficios que el modelado y simulación presentan 

con respecto al desarrollo experimental son su practicidad a la hora de modificar parámetros, 

el hecho de que es significativamente más barato, y que se puede realizar a partir de una 

infraestructura muy simple como lo es una computadora personal. En las últimas décadas, se 

han llevado a cabo numerosos estudios teóricos de dispositivos fotovoltaicos, así como de 

sus propiedades a través del modelado y la simulación en diferentes programas, entre los 

cuales SCAPS-1D ha mostrado se de gran utilidad. En 1996, Niemegeers et al. presentaron 

el modelado numérico de las características eléctricas de dos celdas policristalinas, una 

basada en telurio de cadmio (CdTe) y otra en cobre indio diselenio (CIS). Dicho estudio se 

llevó a cabo utilizando el software SCAPS-1D, mismo que fue desarrollado por los autores 

[23]. A partir del año 2000 y hasta el 2013, los mismos autores publicaron diversos estudios 

poniendo a prueba las capacidades y limitaciones del software en el modelado de celdas 

solares basadas en semiconductores policristalinos [24], [55]. Utilizando SCAPS-1D, otros 

autores han conseguido simular celdas solares basadas en diversos materiales como 

perovskita, kesterita, u otros semiconductores binarios como SnS, GaAs y CdTe obteniendo 

resultados satisfactorios [26], [56], [57]. Para la fecha en que se escribe, SCAPS-1D sigue 

recibiendo actualizaciones por parte de sus desarrolladores. 
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3.1 Modelado y simulación con SCAPS 

El proceso de modelado de una celda solar empleando SCAPS consta de tres etapas 

entendidas para definir distintos aspectos de la celda solar como lo son las condiciones de 

operación, estructura y las propiedades optoelectrónicas y geométricas de las películas que 

la componen. 

En la primera etapa se definen las condiciones de operación, es decir, la temperatura y las 

condiciones de iluminación. En la Figura 3-1 se muestra el panel de configuraciones del 

software en donde se define la temperatura de operación y otros parámetros que en el caso 

particular de este estudio no se emplean. 

Para definir las condiciones de iluminación la cual está relacionada con la razón de 

generación de portadores de carga, se tiene el panel de iluminación. En este panel se puede 

elegir si la simulación se llevará a cabo a oscuras o iluminada, o bien, si se empleará algún 

modelo de generación en particular obtenido de mediciones, predicciones teóricas o alguno 

de los modelos predeterminados incluidos en el software. Además, se puede elegir desde que 

dirección incide la luz sobre el dispositivo. En este caso en particular, se emplean condiciones 

de iluminación con un espectro solar AM 1.5 G, equivalente a 1000 𝑊/𝑚2, y la celda se 

ilumina desde la derecha en concordancia con la estructura que se definió y de la cual se 

escribe más adelante. El panel de iluminación y sus configuraciones se muestra en la Figura 

3-2. 

Figura 3-1. Panel de definición 

del punto de operación de la 

celda solar en SCAPS. 

Figura 3-2. Panel de iluminación en SCAPS. En el lado izquierdo se determina la iluminación y en el lado 

derecho se puede especificar un modelo de generación en el cual el papel de la luz va implícito. 
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En la interfaz principal de SCAPS aparece la opción “set problem”, la cual dirige al panel de 

definición de la celda. En este panel existen múltiples posibilidades para la celda y los 

cálculos, sin embargo, lo que resulta de mayor relevancia es la posibilidad de definir la 

estructura de la celda en la cual se pueden considerar hasta siete películas con sus seis 

intercaras, las propiedades de los contactos, y además se puede definir si el dispositivo está 

conectado como consumidor o generador de potencia, la referencia del voltaje aplicado, y la 

dirección de la iluminación. Este panel se muestra en la Figura 3-3. Otros elementos que se 

pueden encontrar son un esquema de la estructura de la celda en el cual se representa la 

geometría de las películas, la dirección de la iluminación, y la opción de invertir la estructura 

fácilmente.  

 

 

Para introducir las películas que conforman a la celda se utiliza el botón “add layer” y 

presionando los botones de las películas que aparecen se accede al panel de propiedades de 

la capa en donde las propiedades optoelectrónicas y geométricas, así como el perfil de 

absorción del semiconductor y la recombinación. En la Figura 3-4 se muestran los campos 

en los cuales se puede definir el nombre de la película, el espesor, las propiedades 

optoelectrónicas, y la densidad de defectos poco profundos encargados de determinar si el 

Figura 3-3. Panel de definición de la celda en SCAPS. En este caso se muestra la configuración de la celda 

solar del presente trabajo y la geometría optimizada. Los semiconductores tipo p aparecen en color rojo y los 

tipos n en azul. Semiconductores intrínsecos aparecen en color verde (no se muestra) 
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semiconductor es tipo n o tipo p. Los parámetros que se emplearon para definir SnSe y los 

demás semiconductores que se emplean en el modelo se encuentran en la Tabla 2-1. 

En el panel de absorción mostrado en la Figura 3-5, hay dos opciones, la primera consiste en 

emplear un archivo en el cual se detalle el perfil de absorción del semiconductor para distintas 

longitudes de onda, y la segunda en utilizar los modelos de absorción predeterminados que 

se incluyen en SCAPS.  

En este trabajo, se emplearon modelos predeterminados de SCAPS y se configuraron de 

acuerdo con el perfil deseado para cada material. Los modelos utilizados se describen en la 

sección  2.3.3. 

Finalmente, en el panel de propiedades de la capa también se encuentran las opciones de 

recombinación en el material. En este menú se pueden definir los parámetros de 

recombinación de banda a banda, a saber, el coeficiente de recombinación radiativa, los 

coeficientes de captura de portadores de carga de recombinación tipo Auger, la cual no es de 

relevancia en semiconductores de ancho de banda prohibida directo, y recombinación de 

Figura 3-4. Panel de propiedades de la película en 

SCAPS. En particular propiedades optoelectrónicas y 

geométricas. 

Figura 3-5. Panel de absorción en el 

panel de propiedades de la capa. 
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banda a defecto, es decir, la presencia de defectos en el volumen, los cuales son responsables 

de la recombinación Shockley-Read-Hall. El panel se muestra en la Figura 3-6.  

Figura 3-6. Opciones de recombinación en el panel de propiedades 

de la capa. 
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En cuanto a los defectos, en cada material es posible introducir hasta siete defectos 

simultáneamente. Y las propiedades de los defectos se pueden modificar presionando el 

botón “Edit Defect” en el número de defecto correspondiente al defecto que se quiere 

modificar. En la Figura 3-7 se muestra el panel de las propiedades del defecto en donde se 

pueden definir aspectos como la densidad de defectos en el volumen del semiconductor, el 

tipo de defecto con relación a su carga, la sección eficaz de captura de electrones y huecos, 

la distribución de niveles de energía asociados al defecto, o la distribución espacial de los 

defectos, o si al defecto está asociado un único nivel, definir su energía con respecto a una 

de las bandas de energía del semiconductor.  

Se ha mencionado anteriormente que en el panel de definición de la celda en donde se 

introducen las películas que conforman a la celda solar, se pueden introducir hasta seis 

intercaras. La función de las intercaras en la celda solar es básicamente para definir los 

defectos presentes en la unión de dos materiales. Dentro de las opciones de la intercara es 

posible introducir hasta tres tipos de defectos simultáneamente, en cada uno de los cuales se 

pueden modificar las propiedades como en el caso de los defectos de volumen. La Figura 3-8 

Figura 3-7. Panel de propiedades del defecto. 
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muestra las opciones en la intercara SnSe/CdS y la información relativa a las propiedades del 

defecto, mientras que la Figura 3-9 muestra el panel de propiedades del defecto en la intercara.  

 

Como comentario final sobre el panel de recombinación en las capas o los defectos en la 

intercara, cuando se ejecuta la simulación considerando únicamente el mecanismo de 

recombinación radiativo, se omite la presencia de defectos que puedan dar lugar a 

recombinación no radiativa. Cuando se considera el mecanismo de recombinación en la 

intercara, se omiten los defectos en el volumen del absorbedor. Cuando se analiza la 

Figura 3-8. Propiedades de la intercara SnSe/CdS. 

Figura 3-9. Panel de propiedades de defectos en la intercara. 
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recombinación no radiativa en el volumen del absorbedor se omiten los defectos en la 

intercara, y finalmente cuando se consideran todos los mecanismos no se omite ningún 

defecto.  

Volviendo a la interfaz principal de SCAPS, también se encuentra el panel de resistencias en 

serie y en paralelo de la celda (Figura 3-10), desde donde se pueden habilitad o deshabilitar 

las resistencias en la celda solar. Cuando se encuentran deshabilitadas el software utiliza 

valores de resistencia en serie y en paralelo muy cercanos al cero y muy grandes 

respectivamente. cuando las resistencias están habilitadas la resistencia en serie puede tomar 

distintos valores, así como la resistencia en paralelo la cual se puede alternar por la 

conductancia si así se desea. 

Una vez definido el modelo, para seleccionar el tipo de análisis que se llevará a cabo, en la 

interfaz principal de SCAPS se encuentra el panel de acción el cual se muestra en la Figura 

3-11. En él se puede de elegir entre determinar las características de densidad de corriente 

contra voltaje J-V, capacitancia contra voltaje C-V, capacitancia contra frecuencia C-f y la 

eficiencia cuántica externa EQE. Adicionalmente, se fijan los rangos de voltaje, frecuencia o 

longitud de onda deseados para cada análisis. En este caso, se conducen dos análisis, las 

características J-V para el cual se le pide al software que se detenga una vez se ha obtenido 

el voltaje de circuito abierto, y la eficiencia cuántica externa en un rango de longitudes de 

onda de 300 𝑛𝑚 a 1050 𝑛𝑚, que es en donde mayormente hay absorción. Otra característica 

que se puede definir desde este panel es el número de pasos a ejecutar en el cálculo, lo cual 

permite obtener resultados más detallados.  

Figura 3-11. Panel de acción en la interfaz principal de SCAPS. 

Figura 3-10. Panel de resistencias en serie 

y en paralelo. 
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Una vez ejecutada la simulación se activa un menú el cual permite al usuario visualizar los 

resultados y le da la posibilidad de elegir entre los distintos paneles de los análisis requeridos 

inicialmente o al panel de resultados de los cálculos. En el panel de J-V, aparecen la curva 

de densidad de corriente contra voltaje, la curva de densidad de corriente de recombinación 

contra voltaje, y las figuras de mérito de la celda entre otras opciones que facilitan el 

procesamiento de los datos. 

Algo similar ocurre con el panel de EQE y en el panel de resultados de los cálculos, en el 

primero se puede elegir entre expresar la eficiencia cuántica externa en porcentaje, 

normalizada u otras cantidades relacionadas como lo es la respuesta espectral, y esto con 

respecto a la longitud de onda en 𝑛𝑚 o la energía en 𝑒𝑉. En el último panel se muestra el 

diagrama de bandas de la celda, la densidad de corriente, la densidad de portadores y 

probabilidad de ocupación de defectos profundos, todo esto con respecto a la distancia 

medida desde el contacto posterior de la celda. 

Algo importante para tener en cuenta a la hora de obtener resultados es que estos sean 

consistentes con la teoría. Por ejemplo, las figuras de mérito de la celda solar, 𝑉𝑜𝑐, 𝐽𝑠𝑐, 𝐹𝐹, y 

𝜂. Cuando se ejecuta la simulación en el caso más ideal, con resistencias ideales, sin pérdidas 

por reflexión y transmisión, y únicamente considerando el mecanismo de recombinación 

radiativo, no es posible obtener valores por encima del límite de Shockley-Queisser, ya que 

este establece teóricamente los límites máximos permisibles de acuerdo con el ancho de 

banda prohibida del absorbedor [12]. En caso de obtenerse valores por encima hay que 

repasar el modelo y revisar que las propiedades optoelectrónicas sean las correctas, que el 

perfil de absorción sea representativo del material, entre otros aspectos. En otras situaciones, 

como cuando se tienen espesores demasiado pequeños o grandes, densidades de defectos, de 

aceptores, o de donores atípicas, entre otros parámetros y condiciones de operación 

irregulares en una celda solar el software arroja que ha habido un problema de convergencia 

o para hacer un cálculo, lo que nos indican que hay algo erróneo en el modelo. Más allá de 

esto, la forma de detectar de un problema con el modelo es comparar resultados obtenidos 

mediante la simulación y compararlo con otras caracterizaciones de la celda experimental o 

con el comportamiento de otros dispositivos de una naturaleza y condiciones de operación 

cercanas a las de la simulación. Por ejemplo, el incremento del espesor del absorbedor 
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generalmente conduce, entre otros resultados, a un incremento de la densidad de corriente de 

corto circuito con una posterior estabilización en un valor fijo a partir de cierto espesor, por 

lo que de no ocurrir esta tendencia podría haber un error en el modelo. 
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4 Validación numérica del modelo  

Con la finalidad de comprobar la validez del modelo que se utilizó para el estudio de la celda 

se modeló una celda experimental reportada con anterioridad. La celda que se modeló es una 

celda de heterounión con estructura Au/SnSe/CdS/ITO cuyas características fotovoltaicas son 

una densidad de corriente en corto circuito (𝐽𝑠𝑐), un voltaje en circuito abierto (𝑉𝑜𝑐), un factor 

de forma (𝐹𝐹), y una eficiencia de conversión (𝜂), de 5.73 𝑚𝐴/𝑐𝑚2, 0.37 𝑉, 30%, y 0.63% 

respectivamente [14]. Una vez que se definió en SCAPS el punto de operación de la celda, 

el proceso de modelado consistió en tres etapas, las cuales se describen a detalle a 

continuación. 

La primera etapa, consistió en recopilar las propiedades optoelectrónicas de cada uno de los 

materiales que se emplean en la celda. En la Tabla 2-1, se muestran los parámetros que 

SCAPS requiere para definir un material y los valores que se emplearon en cada caso. Los 

parámetros que no muestran una referencia pertenecen al reporte experimental en el cual se 

basa el modelo, es decir, de la celda Au/SnSe/CdS/ITO de Shinde et al. [14]. En el caso del 

material emisor (CdS) y del material ventana (ITO) se emplean parámetros representativos 

que se mantienen fijos una vez obtenido el modelo final. 

La segunda etapa del modelado fue conseguir que la absorción de los materiales absorbedor 

y emisor fuera consistente con las mediciones disponibles en la literatura. Para ello, se 

utilizaron tres modelos de absorción de los seis disponibles en SCAPS para el emisor y el 

absorbedor. Los perfiles de absorción para cada material se muestran en la Figura 4-1. 
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Figura 4-1. Coeficientes de absorción del absorbedor (SnSe, en negro) y emisor (CdS, en rojo) con respecto a 

la energía de los fotones incidentes. 

En la etapa final, se ajustaron los defectos presentes en el volumen del SnSe, los defectos en 

la intercara SnSe/CdS, la sección eficaz de captura de los portadores de carga para cada tipo 

de defecto, y las resistencias en serie y paralelo del dispositivo. 

La presencia de defectos tanto en el volumen como en la intercara crea estados energéticos 

dentro de la banda prohibida de energía, lo cual contribuye a los procesos de recombinación 

no radiativa.  Por otro lado, tanto la resistencia en serie y en paralelo repercuten en el 

desempeño de la celda. La resistencia en serie está asociada a la resistencia que presentan 

cada uno de los componentes presentes en la celda, a saber, los contactos metálicos, cada 

capa de semiconductor e incluso la unión entre el absorbedor y el emisor. Mientras que la 

resistencia en paralelo está asociada a la formación de corrientes de fuga debido a los 

mecanismos de recombinación. Teniendo esto en consideración, ajustar las resistencias de 

la celda permitió definir la calidad de los componentes, así como en qué medida el efecto de 

la recombinación se hace presente en la celda.  

En un primer acercamiento al modelado de la celda, se definen los materiales con los 

parámetros de la tabla 1, se introducen valores de resistencia en serie y en paralelo de 

54 Ω𝑐𝑚2  y 106 Ω𝑐𝑚2  respectivamente que de acuerdo a la literatura, son valores 

experimentales típicos para este tipo de celdas [35]. Además, se introducen defectos en el 

volumen del tipo aceptor en el absorbedor (SnSe), así como defectos en la intercara 
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SnSe/CdS del tipo neutro. Los valores de la densidad de defectos en el buffer y absorbedor 

iniciales se encuentran en torno a 8𝑥1017 𝑐𝑚−3  y 1𝑥1014 𝑐𝑚−3 , respectivamente, y de 

1𝑥1010 𝑐𝑚−2 para la intercara. Para cada tipo de defecto se utilizaron las secciones eficaces 

de captura de los portadores de carga respectivos igualmente típicas (predeterminadas en el 

software). Para los defectos en el absorbedor, una sección eficaz de captura de electrones y 

huecos de 1𝑥10−15 𝑐𝑚2, y para los defectos en la intercara de 1𝑥10−9 𝑐𝑚2. Las curvas de 

densidad de corriente contra voltaje resultantes de esta configuración se presentan en la 

Figura 4-2. 
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Característica. Shinde et al. SCAPS

Voc (V) 0.37 0.699

Jsc (mA/cm2) 5.73 12.512

Factor de forma (%) 30 25.183

Eficiencia (%) 0.63 2.205

 

Figura 4-2. Primer resultado del modelo. Curvas de 

densidad de corriente contra voltaje 

A partir de la configuración anterior del modelo, se optó por modificar la densidad de 

defectos en el absorbedor a 1𝑥1020 𝑐𝑚−3. Dicho incremento en la densidad de defectos 

reduce tanto la densidad de corriente de corto circuito como el voltaje de circuito abierto lo 

cual se atribuye a la recombinación no radiativa de los portadores de carga minoritarios.  

Dicha tasa de recombinación da lugar a corrientes de fuga que reducen la máxima corriente 

que puede generar la celda y a su vez el voltaje máximo entre sus terminales. Con respecto 

a la curva anterior, la nueva configuración arroja una curva J-V que se muestra en la Figura 

4-3 y la cual es significativamente más cercana a la curva experimental.  
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Característica. Shinde et al. SCAPS

Voc (V) 0.37 0.4453

Jsc (mA/cm2) 5.73 4.526

Factor de forma (% 30 28.34

Eficiencia (%) 0.63 0.57

 

Figura 4-3. Curvas de densidad de corriente contra 

voltaje. Densidad de defectos en el absorbedor 

ajustada. 

Se ha mencionado ya, que la presencia de defectos en la intercara 𝑆𝑛𝑆𝑒/𝐶𝑑𝑆 propician la 

formación y distribución de estado de energía discretos entre la banda de conducción y la 

banda de valencia. Por tanto, con el fin de acercar 𝑉𝑜𝑐 al valor experimental, se ajustaron la 

densidad de defectos del tipo neutral en 1.5𝑥107𝑐𝑚−2, y valores de sección eficaz de captura 

de electrones y huecos en 1𝑥10−12𝑐𝑚2 y 1𝑥10−9𝑐𝑚2, respectivamente. Se observa que 

tanto 𝑉𝑜𝑐 como 𝐽𝑠𝑐 varían con la presencia de los defectos en la intercara, sin embargo, lo 

que se busca ajustar en esta etapa es 𝑉𝑜𝑐 . En la Figura 4-4 se muestra la curva de 

características resultante. 
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Característica. Shinde et al. SCAPS

Voc (V) 0.37 0.3794

Jsc (mA/cm2) 5.73 4.4777

Factor de forma (%) 30 28.395

Eficiencia (%) 0.63 0.482

 

Figura 4-4. Curvas de densidad de corriente contra voltaje. 

Densidad de defectos y sección eficaz de captura de electrones y 

huecos en la intercara ajustada. 

Finalmente, para concluir con el ajuste del modelo, se modificaron las características 

óhmicas del dispositivo, es decir, la resistencia en serie 𝑅𝑠 y la resistencia en paralelo 𝑅𝑠ℎ. 

Fuera de la idealidad, el voltaje de circuito abierto depende explícitamente entre otros 

factores de la resistencia en paralelo, de modo que entre mayor sea este valor de resistencia, 

𝑉𝑜𝑐 se aproxima más a su valor ideal, mientras que la densidad de corriente de corto circuito 

muestra una dependencia principalmente de la resistencia en serie, sin embargo, a diferencia 

de 𝑉𝑜𝑐, entre mayor sea el valor de la resistencia en serie, menor será el valor de 𝐽𝑠𝑐 

Observando la ecuación de la celda solar no ideal, se aprecia que una disminución en 𝑅𝑠 da 

como resultado un incremento en 𝐽𝑠𝑐, mientras que para ajustar 𝑉𝑜𝑐 a su valor experimental 

hace falta una disminución de 𝑅𝑠ℎ. Por lo que, ajustando los valores de resistencia en serie 

y en paralelo en 𝑅𝑠 = 26.8 Ω𝑐𝑚2 y 𝑅𝑠ℎ = 103 Ω𝑐𝑚2 se obtiene la curva que se presenta en 

la Figura 4-5. 
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Característica. Shinde et al. SCAPS

Voc (V) 0.37 0.377

Jsc (mA/cm2) 5.73 5.706

Factor de forma(%) 30 31.87

Eficiencia (%) 0.63 0.68

 

Figura 4-5. Resultado final. Curvas de densidad de corriente 

contra voltaje. Valores de resistencia en serie y en paralelo 

ajustados. 

En su conjunto, una vez definidas las propiedades de los materiales, los modelos de absorción óptica 

en cada uno de estos de forma tal que sean representativos, así como las propiedades descritas en esta 

última etapa fue posible simular las características de la celda experimental con el modelo calibrado 

en SCAPS.  

Comparando la curva y los valores presentados en la tabla dentro de la Figura 4-5, se aprecia que los 

resultados obtenidos mediante la simulación son consistentes con los resultados experimentales. Por 

tanto, en este caso particular, mediante SCAPS es posible definir con precisión un modelo 

representativo que sirva de punto de partida para modificar las propiedades de la celda en busca de 

mejores características.  
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5 Resultados y discusión. 

5.1 Características J-V del modelo de una celda experimental 

bajo distintos mecanismos de recombinación. 

 

En la sección anterior se mostró a grandes rasgos el proceso de calibración de un modelo de celda 

SnSe/CdS a partir de parámetros presentados en un reporte de una celda de la misma especie 

obtenida experimentalmente. Este resultado se puede observar en la Figura 4-5 presentada 

anteriormente, en donde mediante la variación de los valores de resistencias en serie y paralelo, y 

las propiedades de los defectos como su concentración y sección eficaz de captura se logró obtener 

un modelo de celda solar con características fotovoltaicas cercanas a la celda experimental. Este 

proceso se llevó cabo con dos objetivos principales, el primero fue corroborar la capacidad del 

software SCAPS para simular una celda de esta especie. Y el segundo, tener un modelo a partir 

del cual, mediante la variación de sus parámetros, sea posible obtener una configuración de celda 

SnSe/CdS cuyas características fotovoltaicas sean deseables, a saber, una eficiencia de conversión 

de lo más alta con parámetros cuya obtención se considere viable desde una perspectiva técnica.  

Con el modelo ya calibrado se realizó un análisis del efecto de los distintos mecanismos de 

recombinación que ocurren en la celda solar. Este análisis, se llevó a cabo con el fin de determinar 

qué mecanismo de los que se tienen en consideración influyen en mayor medida en el modelo. 

Como se mencionó anteriormente, los defectos de volumen en el buffer y absorbedor y los defectos 

superficiales en la unión del absorbedor y el buffer son los causantes de la recombinación no 

radiativa debido a transiciones del tipo banda a defecto, mientras que las transiciones entre la banda 

de valencia y la banda de conducción de los portadores de carga constituyen la recombinación 

radiativa, el cual es un mecanismo de recombinación intrínseco en los semiconductores. En la 

Tabla 5-1, se presentan las características fotovoltaicas de la celda solar y del modelo bajo los 

mecanismos de recombinación radiativo (R), no radiativo por defectos en el volumen del 

absorbedor o Shockley-Read-Hall (R-SRH), no radiativo por defectos en la intercara buffer-

absorbedor (R-IR), y la combinación de estos (R-IR-SRH), con resistencias representativas y 
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resistencias ideales. Las curvas de densidad de corriente contra voltaje (J-V) se muestran en la 

Figura 5-1. 

Resistencias 

Mecanismo Voc (V) Jsc (𝒎𝑨/𝒄𝒎𝟐) Factor de forma (%) 𝜼 (%) 

R 0.69 21.6 28 4.3 
R - IR 0.49 16.3 26 2.1 
R - SRH 0.44 5.71 30 0.7 
R- IR- SRH 0.37 5.70 31 0.68 

Resistencias ideales 
R 0.71 28.6 81 16.4 
R - IR 0.50 28.6 67 9.9 
R - SRH 0.51 7.57 57 2.2 
R- IR- SRH 0.42 7.57 58 1.8 

 
Experimental 0.37 5.73 30 0.63 

Tabla 5-1. Características fotovoltaicas de la celda solar experimental y del modelo bajo distintos mecanismos 

de recombinación, con y sin resistencias ideales. 
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Observando las características que aparecen en la tabla, se puede notar que el mecanismo de 

recombinación responsable de las mayores pérdidas en el dispositivo en esta celda en particular es 

la recombinación de Shockley-Read-Hall (SRH). Cuando todos los mecanismos de recombinación 

están presentes, las características son muy similares al caso en el cual solo está presente este 

último. La recombinación SRH se debe a la presencia de defectos profundos en el volumen. Estos 

defectos se originan durante la síntesis del material, ya que técnicas de bajo costo como por 

Figura 5-1. Curvas de densidad de corriente contra voltaje bajo distintos mecanismos de recombinación. 

Recombinación: Radiativo (R), Shockley-Read-Hall (SRH), por defectos en la intercara (IR). a) Con 

resistencias, b) Con resistencias ideales. 
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ejemplo el depósito por baño químico no permiten un buen control sobre la formación del 

semiconductor lo cual compromete la cristalinidad y homogeneidad de la película. Se aprecia 

además la reducción del factor de forma en el caso en el cual las resistencias no son ideales. Este 

comportamiento se puede deducir analizando el último término de la ecuación (70), de densidad 

de corriente del circuito equivalente de la celda solar con resistencias. 

5.2 Influencia del espesor y resistencias en las características J-V 

del dispositivo bajo distintos mecanismos de recombinación. 

 

En esta sección se analizan como la variación del espesor de las películas delgadas que conforman 

la celda solar, es decir, del absorbedor SnSe y el buffer CdS, influye en las características 

fotovoltaicas. Estas variaciones de espesor se llevan a cabo considerando dos grupos de distintas 

configuraciones, la primera en la cual las resistencias en serie y en paralelo están presentes y 

corresponden a las empleadas en el modelo 𝑅𝑠 = 26.8 Ωcm2 y 𝑅𝑠ℎ = 103 Ω𝑐𝑚
2, y la segunda 

configuración que corresponde al caso de resistencias ideales, 𝑅𝑠 = 0  y 𝑅𝑠ℎ → ∞ . Las 

características fotovoltaicas para valores de resistencia entre las empleadas en el modelo y las 

ideales, se encuentran en el rango entre las que se obtengan para cada uno estos pares de valores 

de resistencias, estableciendo de este modo un par de cotas entre las cuales variando las resistencias 

es posible llevar a las características de un punto a otro. Además, se simulan las características de 

la celda bajo distintos mecanismos de recombinación en el absorbedor. Los mecanismos de 

recombinación que se toman en cuenta son, el radiativo, la recombinación Shockley-Read-Hall 

(SRH), la recombinación por defectos en la intercara SnSe/CdS, la cual es un caso especial de la 

recombinación SRH, y se considera también, los tres mecanismos simultáneamente. Por tanto, en 

total se analizan las características fotovoltaicas de ocho configuraciones distintas. En este análisis 

se mantienen fijas la densidad de defectos de volumen en SnSe y CdS, y la densidad de defectos 

superficiales en la intercara SnSe/CdS en tanto el mecanismo de recombinación esté presente. En 

SCAPS, se emplean las relaciones 𝜏 = (𝜎𝑣𝑡ℎ𝑁𝑡)
−1  y 𝐿 = √𝐷𝜏  para dar al usuario una idea 

aproximada sobre el efecto de la recombinación de los defectos presentes. En el absorbedor se 

tiene una densidad de defectos de volumen del tipo aceptor de 1𝑥1020 𝑐𝑚−3 con sección eficaz 

de captura de portadores minoritarios 1𝑥10−15 𝑐𝑚2 y por tanto una longitud de difusión, 𝐿𝑛 y 
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tiempo de vida media, 𝜏𝑛0, de 2.1𝑥10−2𝜇𝑚 y 1.4𝑥10−3 𝑛𝑠, respectivamente. En el buffer, se tiene 

una densidad de defectos de volumen del tipo donor de 8𝑥1017𝑐𝑚−3 con sección eficaz de captura 

de portadores minoritarios de 1𝑥10−12 𝑐𝑚2. Estos defectos dan como resultado una longitud de 

difusión, 𝐿𝑝  y tiempo de vida media, 𝜏𝑝0 , de 4𝑥10−3𝜇𝑚  y 1.3𝑥10−4 𝑛𝑠 , respectivamente. 

Finalmente, la densidad de defectos neutrales en la intercara SnSe/CdS, 𝑁𝑡𝑠, es de 1.5𝑥107𝑐𝑚−2 

con una sección eficaz de captura de electrones y huecos de 1𝑥10−12𝑐𝑚2  y 1𝑥10−9𝑐𝑚2 , 

respectivamente, lo cual corresponde a una velocidad de recombinación superficial de electrones, 

𝑆𝑛 , y de huecos, 𝑆𝑝 , de 1.5𝑥102 𝑐𝑚/𝑠 . El nivel de energía de los defectos de volumen 

considerados se ubica en torno al centro de la brecha de energía prohibida, y el de los defectos en 

la intercara se ubica en el centro de la brecha de energía prohibida del absorbedor el cual 

corresponde con el ancho de banda prohibida de la heterounión definido para una alineación de 

bandas tipo II.  

 

El motivo por el cual el espesor de las películas que conforman a la celda se suele tener en cuenta 

es debido a que a través del coeficiente de absorción óptica y la longitud de difusión y tiempo de 

vida media, la luz que incide en la celda influye en la generación y recombinación de portadores 

de carga. La profundidad desde la superficie de incidencia de la luz a la cual esta se absorberá es 

función de las distintas longitudes de onda que la componen. Longitudes de onda más cortas, al 

ser más energéticas e interactuar en mayor medida con la red cristalina, se absorben en la región 

más superficial, es decir la región del buffer, mientras que longitudes de onda larga son propensas 

a absorberse a una profundidad mayor con respecto a la superficie, lo cual corresponde a la región 

del absorbedor. 

Sin embargo, también se debe tener en consideración la longitud de difusión y el tiempo de vida 

medio de los portadores de carga, pues si estos se generan más allá de una longitud de difusión de 

distancia de la región de empobrecimiento estos se recombinan y por tanto no se aprovechan. Por 

lo general, para la región del buffer se busca un espesor lo más pequeño posible pues esto garantiza 

que gran parte de la luz incidente llegue a la región de absorbedor aprovechando así las longitudes 

de onda en la región del ultravioleta y se evita el efecto de las absorciones parásitas [58], [59]. Por 

otro lado, para la región del absorbedor se busca un espesor grande con el fin de absorber la mayor 

cantidad de luz posible, esto incluye las posibles reflexiones internas, aunque como se mencionó 

anteriormente, si la presencia de defectos en el absorbedor y la sección de captura de los portadores 
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minoritarios es alta, la longitud de difusión será baja, por lo que un espesor grande no tendrá un 

efecto más favorable en la eficiencia y solo representa un gasto de material, lo cual puede no ser 

muy relevante ya que se tratándose de SnSe, este es un material abundante y barato, sin embargo, 

una película de mayor espesor también implica mayor resistencia en serie. 
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Como ya se ha mencionado, el efecto de las resistencias se aprecia en 𝐽𝑠𝑐  y 𝑉𝑜𝑐 . Una mayor 

resistencia en serie, 𝑅𝑠, corresponde a un menor valor de 𝐽𝑠𝑐, mientras que una menor resistencia 

en paralelo, 𝑅𝑠ℎ corresponde a un menor valor de 𝑉𝑜𝑐. En su conjunto, una alta resistencia en serie 

y una baja resistencia en paralelo reducen el 𝐹𝐹, afectando el aprovechamiento de la potencia 

incidente por parte la celda. 

 

Finalmente, los mecanismos de recombinación constituyen la mayor cantidad de pérdida en las 

celdas solares y según el tipo de transición de los portadores de carga, estos pueden ser radiativo 

o no radiativo. En el caso de la recombinación radiativa de banda a banda, se ha comentado ya, 

que los portadores de carga generados sufren una transición de la banda de conducción a la banda 

de valencia y como consecuencia se produce la emisión de un fotón con energía igual a la 

diferencia de energía entre el estado inicial y final, es decir la energía del ancho de banda prohibida. 

En su conjunto, los portadores de carga recombinados dan lugar a una corriente de recombinación 

que reduce a la corriente fotogenerada. Un proceso similar ocurre con la recombinación no 

radiativa, sin embargo, la transición que llevan a cabo los portadores de carga ocurre en dos pasos. 

Los electrones en la banda de conducción pasan de la banda de conducción a uno de los posibles 

niveles discretos que la presencia de defectos en el semiconductor introduce en la brecha de energía 

prohibida y posteriormente, ocurre una transición desde el nivel de energía del defecto hacia la 

banda de valencia. Este proceso genera pérdidas de energía a través de la generación de fonones 

en la red cristalina y se puede asociar a una corriente de recombinación que afecta a la corriente 

fotogenerada, así como a una disminución de la máxima densidad de carga posible en las regiones 

cuasi neutrales del semiconductor dando como resultado menores valores de 𝑉𝑜𝑐. En el régimen de 

baja inyección de portado, la tasa de recombinación no radiativa está conducida principalmente 

por los portadores de carga minoritarios en cada región y depende directamente de la densidad de 

defectos, la sección eficaz de captura de portadores de carga, y la velocidad térmica pues esto 

determina la longitud de difusión y el tiempo de vida media de los mismos.  
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5.2.1 Influencia del espesor de la película de CdS y resistencias sobre las 

características J-V 

 

Para estudiar el efecto de la variación del espesor, 𝑡𝐶𝑑𝑆 , de la película buffer sobre las 

características fotovoltaicas se consideran distintos valores de espesor entre 25 𝑛𝑚 y 200 𝑛𝑚 

mientras que el espesor del absorbedor se mantiene fijo en 800 𝑛𝑚. En la Figura 5-2, se muestra 

la variación de las características fotovoltaicas para espesores del buffer que van de 25 𝑛𝑚 a 

200 𝑛𝑚  bajo distintos mecanismos de recombinación con resistencias en serie y en paralelo, 

mientras que en la Figura 5-3 se muestra la misma variación, pero con resistencias ideales.  
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Figura 5-2. Variación de Voc, Jsc , FF, y eficiencia de la celda solar en función del espesor del buffer bajo 

distintos mecanismos de recombinación: Radiativo (R), por defectos en la intercara SnSe/CdS (IR), Shockley-

Read-Hall (SRH). El absorbedor tiene un espesor de 800 nm y las resistencias en serie y paralelo del dispositivo 

son 26.8 Ωcm2 y 103 Ωcm2, respectivamente. 
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Figura 5-3. Variación de Voc, Jsc , FF, y eficiencia de la celda solar en función del espesor del buffer bajo 

distintos mecanismos de recombinación: Radiativo (R), por defectos en la intercara SnSe/CdS (IR), Shockley-

Read-Hall (SRH). El absorbedor tiene un espesor de 800 nm y se consideran resistencias ideales. 

En ambas figuras se aprecia que bajo el mecanismo de recombinación radiativa tanto con 

resistencias representativas como con resistencias ideales, se obtiene una mejor eficiencia. 

Comparando el valor en torno al cual varía la eficiencia en el caso con resistencias representativas 

y con resistencias ideales, se aprecia que difieren significativamente pues la eficiencia con 

resistencias representativas es alrededor de a 4.7 %, mientras que, con resistencias ideales, la 

eficiencia está en torno al 19 %. En general, la eficiencia del dispositivo depende de los valores de 

Voc, Jsc y FF, los cuales también son influidos por los valores de 𝑅𝑠  y 𝑅𝑠ℎ. Conforme aumenta el 

espesor del buffer los valores de eficiencia presentan una muy ligera disminución, lo cual se debe 

al efecto de la absorción de longitudes de onda cortas en la región del buffer. Esta absorción genera 

pares electrón-hueco que se recombinan en el mismo buffer por la alta densidad de defectos que 

presenta, y en consecuencia disminuyendo 𝐽𝑠𝑐  y 𝑉𝑜𝑐 . Con resistencias representativas, bajo los 

mecanismos de recombinación radiativa y no radiativa por defectos en la intercara SnSe/CdS, 
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cuando el espesor del buffer incrementa de  25 𝑛𝑚  a 100 𝑛𝑚 , 𝐽𝑠𝑐  decrece desde 21 𝑚𝐴/𝑐𝑚2 

hasta 17 𝑚𝐴/𝑐𝑚2. La disminución en la densidad de corriente de corto circuito se refleja en una 

disminución en la eficiencia debido a la dependencia que existe entre ambas. La eficiencia 

disminuye desde 3.4% hasta 2%. Este comportamiento indica que cuando el espesor del buffer es 

pequeño, hay una mayor probabilidad de colectar a los portadores generados por las longitudes de 

onda corta aún con la presencia de defectos. El hecho de que por debajo de los 100 𝑛𝑚 se tengan 

mayores valores de eficiencia se debe a que los portadores de carga generados tienen una longitud 

de difusión entorno 4 𝑛𝑚 por lo que alcanzan a ser colectados, y este comportamiento se puede 

comprender mejor si se observa la curva de la eficiencia cuántica externa (EQE, por sus siglas en 

inglés) para distintos espesores del buffer como se observa en la Figura 5-4. Por encima de 

100 𝑛𝑚, la eficiencia permanece constante en torno a 2%. En la misma Figura 5-4 se observa la 

poca diferencia que existe en la colección de portadores de carga para espesores por encima de los 

100 𝑛𝑚. 
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Figura 5-4. Eficiencia cuántica externa (EQE) para distintos espesores de CdS, bajo los mecanismos de 

recombinación R-IR (solo defectos de volumen en CdS y defectos superficiales en la intercara SnSe/CdS). 

A modo de complemento, en la Figura 5-5 se observa también que bajo los mecanismos de 

recombinación R-IR, es decir sin defectos en el absorbedor, la razón de generación es menor en la 

región del buffer que la del absorbedor, y es del mismo orden de magnitud para los distintos 

espesores de CdS. Por otro lado, la razón de recombinación en la intercara SnSe/CdS es 

significativamente mayor en comparación con la región del absorbedor. De 25 𝑛𝑚 a 100 𝑛𝑚 hay 
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un incremento en la razón de recombinación y de los 100 𝑛𝑚  hasta los 200 𝑛𝑚  dicha razón 

permanece en el mismo orden de magnitud en las regiones cercanas al TCO, lo cual explica tanto 

el comportamiento de EQE como de la disminución en 𝐽𝑠𝑐 y 𝑉𝑜𝑐 con la variación del espesor del 

buffer. Una capa buffer más delgada favorece la absorción de longitudes de onda cortas 

(ultravioleta a azul) en la región del absorbedor tal y como se ha observado en celdas solares que 

también emplean CdS como buffer [60]. Además, tener películas buffer de mejor calidad y con un 

mejor acople reticular con el absorbedor, es decir, una menor densidad de defectos tanto en el 

volumen del buffer como en la intercara SnSe/CdS permitiría tener mayores espesores sin 

necesidad de comprometer la eficiencia debido a la absorción, generación y posterior 

recombinación en la región del buffer y la intercara como también se ha observado en celdas cuyo 

buffer tiene un alto coeficiente de absorción y por ende es más susceptible a los fenómenos de 

recombinación que tienen lugar en él [61]. Con resistencias ideales, el comportamiento de las 

características fotovoltaicas es muy similar, excepto que se obtienen mayores valores de eficiencia 

debido a que no hay fugas periféricas de corriente en la intercara las cuales se cuantifican a través 

del valor de resistencia en paralelo (Figura 5-3).  
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Figura 5-5. Razón de recombinación y generación de portadores para distintos espesores de CdS bajo 

los mecanismos de recombinación R-IR, sin defectos en SnSe. 

En virtud de este análisis y por el hecho de que bajo el mecanismo de recombinación radiativa y 

con resistencias ideales la mejor eficiencia se alcanza entorno a un espesor de 50 𝑛𝑚, se ha decido 

considerar este valor para análisis posteriores.  
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5.2.2 Influencia del espesor de la película de SnSe y resistencias sobre las características 

J-V 

   

En esta sección se analiza el impacto del espesor del absorbedor, 𝑡𝑆𝑛𝑆𝑒, sobre las características 

fotovoltaicas considerando distintos valores de espesor entre 400 𝑛𝑚 y 5 𝜇𝑚. El primer aspecto 

por resaltar es el efecto de las resistencias en el dispositivo. Comparando las características 

mostradas en la Figura 5-6 y Figura 5-7, una de las principales diferencias son los valores de FF, 

el cual no supera el 32% cuando las resistencias están presentes y como consecuencia que tanto 

𝑉𝑜𝑐 como 𝐽𝑠𝑐, y por tanto la eficiencia presentan valores inferiores al caso bajo resistencias ideales, 

en el cual FF se encuentra entre 55% y 85% dependiendo del mecanismo de recombinación en 

consideración. Además, en celdas solares de película delgada de heterounión, se ha observado que 

la resistencia en paralelo incrementa cuando la densidad de defectos superficiales en la intercara 

entre el absorbedor y el buffer disminuye [62]. Esto está en concordancia con lo que se tiene en la 

Figura 5-7, ya que se observa que bajo resistencias ideales, el efecto de la recombinación por 

defectos en la intercara es despreciable debido a que se tiene un valor de 𝑅𝑠ℎ  muy grande por lo 

que las pérdidas de corriente por las periferias de la unión son nulas, es decir la resistencia en 

paralelo, cuando es finita, determina en qué medida se manifiesta la recombinación por defectos 

superficiales en la unión.  
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Figura 5-6. Variación de Voc, Jsc, FF, y eficiencia de la celda solar en función del espesor del absorbedor bajo 

distintos mecanismos de recombinación: Radiativo (R), por defectos en la intercara SnSe/CdS (IR), Shockley-

Read-Hall (SRH). El buffer tiene un espesor de 100 nm y las resistencias en serie y paralelo en el dispositivo 

son de 26.8 Ωcm2 y 103 Ωcm2, respectivamente. 
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Figura 5-7. Variación de Voc, Jsc, FF, y eficiencia de la celda solar en función del espesor absorbedor bajo 

distintos mecanismos de recombinación: Radiativo (R), por defectos en la intercara SnSe/CdS (IR), Shockley-

Read-Hall (SRH). El buffer tiene un espesor de 100 nm y se consideran resistencias ideales. 

Se puede apreciar que bajo recombinación radiativa y no radiativa por defectos en la intercara, se 

obtienen mejores características fotovoltaicas conforme aumenta el espesor del absorbedor, 𝑡𝑆𝑛𝑆𝑒 

independientemente de los valores de resistencias en el dispositivo. Debido al alto coeficiente de 

absorción óptica del seleniuro de estaño, del orden de 1𝑥105𝑐𝑚−1, el cual actúa como un factor 

de atenuación de la luz que se transmite en el material, la intensidad de la luz y por tanto lo 

generación de portadores de carga se reduce significativamente a partir de a 1.7 𝜇𝑚, por este 

motivo las características fotovoltaicas a partir de este espesor son muy cercanas entre sí y un 

espesor mayor no implica una mejora en las características. Para este espesor, 𝑡𝑆𝑛𝑆𝑒 = 1.7 𝜇𝑚, 

bajo recombinación radiativa y resistencias ideales se obtiene una eficiencia en torno al 18%, y 

aunque usualmente se busca un espesor que arroje la mejor eficiencia bajo el mecanismo de 

recombinación predominante, la elevada razón de recombinación de Shockley-Read-Hall, la cual 
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se mostró es la principal fuente de pérdida de eficiencia en la celda, origina pérdidas de corriente 

en la región de empobrecimiento tales que dan como resultado  bajos valores de 𝐽𝑠𝑐 , 𝑉𝑜𝑐 , y 

eficiencia, muy cercanos entre sí para distintos espesores, a lo cual, si se considera el efecto de 

todos los mecanismos actuando simultáneamente, se obtienen los valores aún más bajos de igual 

forma muy cernos entre sí, por lo que no se puede distinguir un espesor que represente alguna 

ventaja en términos de eficiencia. En términos de las propiedades de transporte de los portadores 

de carga, esto se debe a los tan bajos valores de longitud de difusión y tiempo de vida media de 

los electrones en el absorbedor debido a la presencia de defectos de volumen y la elevada velocidad 

de recombinación superficial en la intercara debido a los defectos superficiales. En celdas solares 

que emplean a otros calcogenuros metálicos como material absorbedor se ha demostrado que la 

reducción de los defectos en el absorbedor y en la intercara constituye una vía a través de la cual 

obtener mejores valores en las características fotovoltaicas [63]–[65]. 

 Tal es el caso de las celdas basadas en sulfuro de estaño en las cuales se ha logrado alcanzar 

eficiencias en torno al 4% [59], [66], y sulfuro seleniuro de antimonio para las cuales distintos 

estudios de carácter teórico predicen valores de eficiencia de hasta 29 % [64], [65], para tiempos 

de vida media de portadores minoritarios en el absorbedor del orden de los milisegundos y muy 

bajas velocidades de recombinación superficial en la intercara, logrado únicamente mediante la 

reducción de la densidad de defectos de volumen e intercara. 
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5.3 Influencia de la densidad de defectos de volumen en SnSe y 

en la intercara SnSe/CdS sobre las características J-V  

 

En las secciones anteriores se analizó el efecto de los tres mecanismos de recombinación que se 

tienen en consideración que están actuando en la celda solar SnSe/CdS con el fin de determinar 

aquel que tiene el mayor impacto negativo sobre las características fotovoltaicas con distintos 

espesores del buffer y el absorbedor en un dispositivo con resistencias ajustadas y resistencias 

ideales. Resultado de este análisis se obtuvo que cuando únicamente el mecanismo de 

recombinación Shockley-Read-Hall está presente (y el radiativo, que siempre lo está) los valores 

de corriente de corto circuito, voltaje de circuito abierto y eficiencia son más bajos en comparación 

con los valores obtenidos cuando solo se consideran las pérdidas debido a la recombinación en la 

intercara SnSe/CdS sin importar cual sea el espesor de las películas de CdS y SnSe que se estén 

empleando. Bajo estos mecanismos de recombinación, las eficiencias que se consiguen no superan 

el 3%. Sin embargo, se observó que cuando se toma en cuenta únicamente el mecanismo de 

recombinación radiativa, la celda sí es sensible a cambios en su geometría y a partir de este 

comportamiento se obtuvieron los espesores que dan lugar a las mejores características 

fotovoltaicas. Para un buffer de 50 𝑛𝑚 manteniendo el espesor del absorbedor en 800 𝑛𝑚 se logra 

una eficiencia cercana al 17 % bajo resistencias ideales y para un absorbedor de 1.7 𝜇𝑚 

manteniendo el espesor del buffer en 100 𝑛𝑚, se logra una eficiencia cercana al 18.7% también 

bajo resistencias ideales, y esto considerando limitantes como lo son las capacidades técnicas en 

el procesamiento de películas delgadas en el caso del buffer o el costo-beneficio de emplear más 

material a cambio de una mejora mínima en la eficiencia en el caso del absorbedor, lo cual restringe 

que tan delgada puede ser el buffer o grueso el absorbedor, respectivamente. Dado que mejoras en 

la geometría del dispositivo no implican mejores eficiencias cuando el dispositivo está operando 

de manera realista (con sus defectos), queda claro que la recombinación no radiativa afecta de 

manera muy severa a las características. Se ha descrito con anterioridad que los defectos en el 

volumen del absorbedor influyen en la longitud de difusión y tiempo de vida media de los 

portadores de carga, y los defectos superficiales en la intercara entre el absorbedor y el buffer, en 

la velocidad de recombinación superficial en la unión metalúrgica. Por lo que, para poder definir 

un régimen de defectos que el dispositivo pueda tolerar para garantizar una buena eficiencia, hay 
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que determinar en qué medida la densidad de defectos influye en la recombinación y para esto se 

varían simultáneamente la densidad de defectos en SnSe, 𝑁𝑡 , de 1𝑥1012 𝑐𝑚−3  hasta 

1𝑥1022 𝑐𝑚−3  y la densidad de defectos en la intercara SnSe/CdS, 𝑁𝑡𝑠 , de 1𝑥105 𝑐𝑚−2  hasta 

1𝑥1010 𝑐𝑚−2. Como ya se ha mencionado antes, se espera que las características fotovoltaicas se 

encuentren entre las que se obtienen con las resistencias ajustadas al modelo y las que se obtienen 

bajo resistencias ideales.  

En la Figura 5-8 a) se muestra que para una densidad de defectos en el absorbedor en el orden de 

1𝑥1012𝑐𝑚−3 y una densidad de defectos en la intercara de 1𝑥105𝑐𝑚−2 se obtiene una eficiencia 

máxima de 4.5% con resistencias, mientras que en la Figura 5-8 b) se muestra que para la misma 

densidad de defectos en el absorbedor y en la intercara, se obtiene una eficiencia máxima de 19.4%. 

El comportamiento de la eficiencia con la densidad de defectos en ambos casos es muy similar, y 

difiere principalmente en los valores que esta característica presenta. Para comprender este 

comportamiento, es necesario describir cómo se comportan las características de las cuales 

depende la eficiencia. 
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Figura 5-8. Eficiencia en dependencia de la densidad de defectos en SnSe y la densidad de defectos la intercara 

SnSe/CdS. con resistencias, a), y resistencias ideales, b). 
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En la Figura 5-9 b), se observa que 𝐽𝑠𝑐 , varía únicamente con la densidad de defectos en el 

absorbedor, y se mantiene en torno a 29 𝑚𝐴/𝑐𝑚2 por debajo de 1𝑥1017𝑐𝑚−3 sin importar la 

densidad de defectos en la intercara, comportamiento que no se observa en la Figura 5-9 a), la cual 

corresponde al caso con resistencias ajustadas. Este comportamiento ya se podía predecir desde la 

sección 5.1, en la cual la figura 31 b), mostró como 𝐽𝑠𝑐 no presenta perdidas por recombinación en 

la intercara cuando las resistencias son ideales y se ha atribuido a perdidas de corriente en la unión 

despreciables. 
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Figura 5-9. Densidad de corriente de corto circuito en dependencia de la densidad de defectos en SnSe y la 

densidad de defectos la intercara SnSe/CdS. con resistencias, a), y resistencias ideales, b). 

En la Figura 5-10 a) y Figura 5-10 b), se aprecia que 𝑉𝑜𝑐 se comporta muy similar en ambos casos. 

Por debajo de una densidad de defectos en el absorbedor de 1𝑥1020𝑐𝑚−3 se muestra sensible a la 

variación de la densidad de defectos en la intercara, con valores que van de aproximadamente 0.4 

V hasta 0.7 V conforme la densidad de defectos superficiales disminuye de 1𝑥1010 𝑐𝑚−2 hasta 

1𝑥105 𝑐𝑚−2 . Esto se ha observado en el modelado de celdas basadas en otros calcogenuros 

metálicos en los cuales el mecanismo de recombinación predominante es también el mecanismo 

de recombinación SRH [65]. 
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Figura 5-10. Voltaje de circuito abierto en dependencia de la densidad de defectos en SnSe y la densidad de 

defectos la intercara SnSe/CdS. con resistencias, a), y resistencias ideales, b). 

Finalmente, para poder fundamentar el comportamiento de la eficiencia, es necesario describir el 

comportamiento del factor de forma. En la Figura 5-11 a) y la Figura 5-11 b), se muestra que para 

una densidad de defectos por encima de 1𝑥1020𝑐𝑚−3, se presentan los valores más bajos de factor 

de forma en cada uno de los casos, con valores en torno a 26% y 40%, respectivamente. Por otro 

lado, en la Figura 5-11 a), a diferencia de la Figura 5-11 b), el factor de forma no es sensible a la 

densidad de defectos en la intercara por debajo de una densidad de defectos en el absorbedor del 

orden 1𝑥1017 𝑐𝑚−3 y presenta valores también muy bajos en torno al 26%. 
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Figura 5-11. Factor de forma en dependencia de la densidad de defectos en SnSe y la densidad de defectos la 

intercara SnSe/CdS. con resistencias, a), y resistencias ideales, b). 
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Este comportamiento, así como el del resto de las características influye de manera determinante 

en la eficiencia de la celda. Con el fin de ilustrar de mejor manera los resultados en la eficiencia, 

consideremos la forma de la ecuación de la eficiencia de la celda. 

 
𝜂 = 𝐹𝐹

𝑉𝑜𝑐𝐽𝑠𝑐
𝑃𝑖𝑛

 (76) 

 

El producto de 𝐹𝐹, 𝑉𝑜𝑐 , 𝑦 𝐽𝑠𝑐 determinan el valor que esta tendrá dependiendo del valor que cada 

una de estas características posea para cada valor de 𝑁𝑡 y 𝑁𝑡𝑠 según se consideren o no 𝑅𝑠 y 𝑅𝑠ℎ, 

tal y como se muestra en las gráficas de contorno anteriores. Por tanto, en el caso en que se 

consideran las resistencias representativas en el dispositivo, si se toma el producto de 𝑉𝑜𝑐 y  𝐽𝑠𝑐 el 

comportamiento que resulte sería muy similar a cualquiera de las dos cantidades en función de la 

densidad de defectos en SnSe y en la intercara SnSe/CdS ya que ambos muestran una dependencia 

similar a estas cantidades. En este contexto, al introducir el factor de forma a la ecuación, se 

reducen los valores obtenidos de 𝑉𝑜𝑐 ∙ 𝐽𝑠𝑐 al nivel mostrado en la Figura 5-8 a). De manera similar, 

en el caso en que se consideran resistencias ideales en el dispositivo, se puede apreciar que algo 

similar ocurre si se considera en primer lugar el producto 𝐹𝐹 ∙ 𝑉𝑜𝑐 , y se observa que 𝐽𝑠𝑐 , en 

contraste con el caso anterior, al verse implicado en la ecuación de la eficiencia de la celda, da 

como resultado valores de eficiencia mayores y los cuales se presentan en la Figura 5-8 b).  

A pesar de que la eficiencia máxima, de 19.4%, se obtiene consistentemente para la mínima 

densidad de defectos en el absorbedor y la mínima densidad de defectos en la intercara, optimizar 

a la celda solar mediante estos parámetros no es tan simple como tomar estos valores, ya que, 

experimentalmente hay muchos factores que dan lugar a una alta densidad de defectos. 

Los factores que influyen en la densidad de defectos superficiales en la intercara son un deficiente 

acople reticular entre los materiales que conforman la unión p-n lo cual es producto de la falta de 

pasivación en el material sobre el que se deposite el otro material necesario para conformar la 

unión o bien por la diferencia entre un tipo de red cristalina y las respectivas constantes de red. Se 

ha demostrado, por ejemplo, que mediante tratamientos químicos es posible pasivar la superficie 

del absorbedor previo al depósito del buffer reduciendo la densidad de defectos en la intercara 

[67]. Otro ejemplo, es el uso de grabado con iones reactivos (RIE) para pasivar la superficie 

semiconductores como 𝐺𝑎𝑁, 𝐴𝑙𝐺𝑎𝑁, 𝐺𝑎𝐴𝑠, y 𝐼𝑛𝑃, algunos de los cuales tienen potencial como 
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absorbedores o buffer en celdas solares. Empleando los parámetros adecuados a cada material 

durante la ejecución de la técnica se ha conseguido mejorar las características óhmicas en entre 

heteroestructuras conformadas por estos materiales [68]–[70]. Además de semiconductores del 

grupo 𝐼𝐼𝐼 − 𝑉, es posible aplicar esta técnica en semiconductores del grupo 𝐼𝐼 − 𝑉𝐼, entre los 

cuales se encuentran CdS [71]. Adicionalmente, se ha probado que, mediante algunas variaciones 

de esta técnica (ICP-RIE), que en heteroestructuras 𝑝-𝑆𝑖 /𝑛-𝐶𝑑𝑆  es posible reducir las 

irregularidades que se presentan en la intercara aplicando el tratamiento al absorbedor, lo cual 

influye en un crecimiento ordenado del buffer sin afectar las propiedades de la intercara y dando 

como resultado una heterounión con una baja densidad de defectos en la intercara y mejores 

características fotovoltaicas [72].  

  



83 
 

Por otro lado, la densidad de defectos en el volumen del absorbedor depende de las técnicas que 

se emplean para fabricar el material. Hay técnicas que, debido a los principios en los que se basan, 

permiten tener un mayor control estequiométrico o sobre la cristalinidad de las películas que se 

obtienen a diferencia de otras. Por ejemplo, mediante crecimiento epitaxial por haces moleculares 

se obtienen películas de SnSe con propiedades optoelectrónicas adecuadas para su utilización 

como absorbedor en celdas solares de película delgada, y además el análisis por espectroscopia de 

rayos X muestra las películas obtenidas presenta  estequiometría muy similar entre sí y la 

prevalencia de una única fase, mientras que las imágenes de microscopía electrónica de barrido 

muestran que las películas no presentan grietas o porosidades [73], esto indica que las películas 

que se obtienen mediante esta técnica presentan un crecimiento ordenado y buena calidad. Por otro 

lado, el uso de técnicas como el depósito por evaporación química, o depósito por baño químico 

prometen resultados diversos, sin embargo, en general no ofrecen un control preciso sobre la 

composición de las películas resultantes y en algunos casos las películas muestran grietas, 

porosidades, o no recubren completamente el sustrato, a pesar de que esta última técnica es muy 

empleada para la síntesis de calcogenuros metálicos por ser económica y permitir producir 

películas de distintos espesores y en grandes áreas [74]–[76]. Teniendo en consideración lo 

descrito anteriormente, la densidad de defectos en la intercara y en el absorbedor dependerá del 

tratamiento de la superficie de los semiconductores que conforman la unión o la técnica empleada 

en su síntesis. Con el fin de optimizar el dispositivo se empleará una densidad de defectos 

superficiales en la intercara de 1𝑥106 𝑐𝑚−2, y una densidad de defectos de 1𝑥1017 𝑐𝑚−3, bajo el 

entendido de que es necesario hacer una revisión más exhaustiva con el fin de determinar qué 

técnicas y bajo que parámetros es posible obtener dicha densidad de defectos. 
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5.4 Celda solar SnSe/CdS sin optimizar contra la celda solar 

optimizada. 

 

En esta sección se comparan las curvas J-V y de eficiencia cuántica externa de la celda solar basada 

en SnSe/CdS en dos configuraciones, la primera es con los parámetros que se obtuvieron en la 

etapa de calibración del modelo y la segunda configuración corresponde a los parámetros que se 

obtuvieron en el análisis que la variación de los espesores de las películas que conforman la unión 

p-n y la variación de la densidad de defectos en la intercara y el volumen del absorbedor tienen 

sobre las características fotovoltaicas. Los parámetros de cada configuración y los de la celda solar 

optimizada con resistencias se resumen en la Tabla 5-2.  

En la Figura 5-12, se muestran las tres curvas de densidad de corriente contra voltaje de la celda 

solar en distintas configuraciones. La curva en color negro corresponde al ajuste que se realizó en 

el modelo a partir de un reporte experimental previo y en la tabla que se incluye en la misma Figura 

5-12 se observa que las características son muy pobres en comparación con las características de 

las celdas optimizadas, particularmente 𝐽𝑠𝑐  es aproximadamente a una sexta parte de la que se 

presenta en cualquiera de las celdas optimizadas, mientras que 𝑉𝑜𝑐 es cerca de la mitad. Por este 

motivo, se puede decir que las pérdidas de corriente en la celda son las que mayormente afectan a 

la eficiencia por encima de las pérdidas debido a un menor 𝑉𝑜𝑐. Además, en la tabla de la Figura 

5-12 se puede ver que la eficiencia de la celda solar optimizada es entorno al 17.3% con resistencias 

ideales y un factor de forma cercano al 79%.  

Parámetros Shinde et al. (SCAPS) Optimizada con 
resistencias ideales 

Optimizada con 
resistencias 

𝑡𝐶𝑑𝑆, 𝑡𝑆𝑛𝑆𝑒 100 𝑛𝑚,  800 𝑛𝑚 50 𝑛𝑚,  1.7𝜇𝑚 50 𝑛𝑚,  1.7𝜇𝑚 

𝑅𝑠,  𝑅𝑠ℎ 26.8Ω 𝑐𝑚2,  103 Ω𝑐𝑚2 0,  𝑚𝑢𝑦 𝑔𝑟𝑎𝑛𝑑𝑒 0.5 Ω𝑐𝑚2, 760 Ω𝑐𝑚2 

𝑁𝑡𝑠 1.5𝑥107 𝑐𝑚−2 1𝑥106 𝑐𝑚−2 1𝑥106 𝑐𝑚−2 

𝑁𝑡,𝑆𝑛𝑆𝑒  1𝑥1020 𝑐𝑚−3 1𝑥1016 𝑐𝑚−3 1𝑥1016 𝑐𝑚−3 

Tabla 5-2. Parámetros bajo los cuales se obtienen las curvas J-V y de EQE del modelo ajustado, la celda 

optimizada, y la celda optimizada con valores de resistencia distintos a los ideales. 
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Figura 5-12. Curvas J-V de las tres configuraciones: El 

modelo ajustado al reporte experimental, el modelo de 

celda solar optimizada y el modelo de celda solar 

optimizada con resistencias. Se muestra la tabla con las 

características fotovoltaicas de cada uno. 

Si bien estos valores se ven beneficiados por el hecho de tener resistencias ideales en el dispositivo, 

no es determinante, pues si se toman valores de resistencias en serie y en paralelo distintos a los 

ideales y considerados como deseables, se tiene una eficiencia de 16.4% y un factor de forma de 

75%. El diagrama de banda de la celda optimizada aparece en la Figura 5-13, y muestra la relación 

entre la diferencia en los cuasi niveles de energía de Fermi y el voltaje de la celda, cuando se 

alcanza el voltaje de circuito abierto, es cuando estos niveles de Fermi se encuentran más distante.  
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Figura 5-13. Diagrama de bandas de la celda solar SnSe/CdS 

optimizada, se puede ver que la diferencia de los cuasi niveles de 

energía de Fermi es el voltaje máximo, Voc. 

En la Figura 5-14 se muestra la eficiencia cuántica externa de la celda solar correspondiente al 

modelo ajustado a partir del reporte experimental, misma que se ha simulado en SCAPS ya que no 

se incluye en el reporte, y la correspondiente al modelo de celda optimizada. La eficiencia cuántica 

externa representa a la eficiencia con la cual un portador de carga generado por un fotón incidente 

con determinada longitud de onda llega a la región de empobrecimiento y en consecuencia es 

colectado por la celda y aporta a la densidad de corriente fotogenerada. La eficiencia cuántica 

externa depende de factores como la absorción óptica de los materiales que conforman la celda, y 

la longitud de difusión y tiempo de vida media de los portadores de carga, principalmente de los 

portadores minoritarios. Como se puede apreciar, hay un incremento muy significativo en la 

colección de portadores hasta valores comparables con el caso en el cual se tiene únicamente 

recombinación radiativa en el absorbedor, hecho que se refleja en el incremento de 𝐽𝑠𝑐 en las dos 

celdas optimizadas y que es consistente con lo que se ha descrito en celdas basadas en SnS [77]. 

Este incremento es producto de la optimización de la geometría de la celda y de la densidad de 

defectos en el volumen del absorbedor. Tal y como se ha reportado con anterioridad, al tomar en 

el buffer un espesor delgado las longitudes de onda por debajo de 500 nm no son absorbidas 

favoreciendo la generación de pares electrón-hueco en la región de empobrecimiento en el 
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absorbedor, además, el hecho de tener un absorbedor con espesor mayor contribuye mediante un 

mejor aprovechamiento de la absorción óptica [59]. Por otro lado, la densidad de defectos elegida 

conlleva una longitud de difusión y tiempo de vida media tales que permiten que los portadores de 

carga generados a distintas profundidades de la celda lleguen a la región de empobrecimiento, es 

por este último motivo por el cual se tiene un incremento uniforme en todo el rango de longitudes 

de onda. Finalmente, es importante mencionar que la densidad de defectos superficiales en la 

intercara y la presencia de resistencias en serie y paralelo, y los cuales están relacionados, no 

afectan a la eficiencia cuántica externa, pues la recombinación en la intercara es un proceso que 

ocurre después de la colección de los portadores en la región de empobrecimiento, motivo por el 

cual la curva de la celda solar optimizada es la misma sin importar que se consideren resistencias 

ideales o reales.  
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Figura 5-14. Eficiencia cuántica externa de las tres configuraciones de la 

celda. En negro, se tiene la curva simulada del modelo ajustado al reporte 

experimental y en azul la curva de las dos celdas optimizadas, con y sin 

resistencias ideales. 
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6 Conclusión 

 

En este trabajo se realizó un modelo de celda solar basada en la heteroestructura de seleniuro de 

estaño y sulfuro de cadmio a partir de un reporte experimental con el fin de estudiar el impacto de 

los mecanismos de recombinación radiativo de banda a banda, Shockley-Read-Hall, y por defectos 

en la intercara SnSe/CdS. Además, se empleó el modelo para optimizar las características 

fotovoltaicas mediante la variación de la densidad de defectos de volumen en el absorbedor, la 

densidad de defectos superficiales en la intercara SnSe/CdS, y los espesores del absorbedor y 

buffer.  

El mecanismo de recombinación Shockley-Read-Hall debido a la presencia de defectos en el 

volumen del absorbedor ha demostrado limitar en mayor medida la densidad de corriente y voltaje 

máximo en la celda solar que en conjunto con el efecto de las resistencias en serie y en paralelo 

conduce a un pobre factor de forma y por tanto a una baja eficiencia de conversión en las celdas 

solares SnSe/CdS. Las razones a las cuales se les atribuyen estas pérdidas de corriente y voltaje 

son debido a los bajos tiempos de vida media y longitud de difusión de los portadores minoritarios 

en SnSe. Como resultó en el análisis de la recombinación al variar la densidad de defectos en el 

volumen y en la intercara, hay un rango de densidad de defectos para el cual tanto la longitud de 

difusión como el tiempo de vida media aumenta permitiendo una mayor presencia de portadores 

fotogeneradores en el absorbedor y con ello un mayor voltaje de circuito abierto y mayor densidad 

de corriente de corto circuito debido al mayor número de portadores de carga migrando hacia el 

circuito exterior de la celda. 

Con respecto a la optimización, se demostró que mediante la selección de parámetros apropiados 

la celda exhibió una mayor eficiencia de conversión debido a que se consiguió aumentar tanto la 

densidad de corriente de corto circuito como el voltaje de circuito abierto. En la optimización, no 

todos los parámetros contribuyeron a lograr tal valor de eficiencia, ya que, en el modelo, una alta 

densidad de defectos en el absorbedor afecta el desempeño de la celda de forma tal que ni los 

cambios en el espesor de las películas de SnSe y CdS, ni considerar resistencias ideales en el 

dispositivo ofrecen un mejor desempeño. Esta situación cambia drásticamente conforme se 

disminuye la densidad de defectos. Es por ello por lo que bajo el mecanismo de recombinación 
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radiativo, que es el caso límite de tener una nula densidad de defectos de volumen en SnSe, se 

tomaron valores de espesor del absorbedor y buffer de 1.7 𝜇𝑚 y 50 𝑛𝑚. Con estos valores se optó 

por variar la densidad de defectos en el volumen del absorbedor y la intercara, lo que condujo a 

valores de 𝑁𝑡𝑠 = 1𝑥10
6𝑐𝑚−2 y 𝑁𝑡 = 1𝑥1016 𝑐𝑚−3, que con valores de resistencia deseables en 

una celda solar  𝑅𝑠 = 0.5 Ω𝑐𝑚2 y 𝑅𝑠ℎ = 760 Ω𝑐𝑚
2 se obtiene una eficiencia de conversión de 

16.5% que no difiere mucho del 17.3% cuando se emplean resistencias ideales. 

Este trabajo ha permitido demostrar mediante un modelo, aún perfectible, que es factible 

desarrollar una celda solar con buena eficiencia empleando seleniuro de estaño como absorbedor 

si sus características son las correctas. Sin embargo, hay algunos aspectos que se pudieran 

considerar en el modelo con el fin de obtener resultados más precisos en futuras simulaciones. Por 

ejemplo, considerar pérdidas por reflexión y transmisión en las superficies de la celda, una 

distribución de defectos en lugar de un único nivel de energía, incluir distintos defectos, un perfil 

de absorción de los materiales que se haya obtenido en el laboratorio, contar con otras 

caracterizaciones de la celda solar para la validación numérica, entre otros. Además, hay algunos 

otros parámetros como la densidad de aceptores y donores en el absorbedor y buffer 

respectivamente que podrían conducir a mejores características fotovoltaicas. Finalmente, este 

modelo puede servir de base para otros más complejos como por ejemplo emplear 𝑆𝑛𝑆𝑒1−𝑥𝑆𝑥 

como absorbedor u otro buffer tal como 𝐶𝑑1−𝑥𝑍𝑛𝑥𝑆, u otras heteroestructuras.   
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