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A B S T R A C T 
In recent years, perovskite solar cells (PSCs) have experienced rapid and 
unprecedented development and have become candidates for solar cells. 
Among perovskite solar cells, metal halide perovskite solar cells are 
known as one of the recent innovations in the field of renewable energy. 
These cells have received much attention due to their high efficiency. One 
of the main advantages of these cells is the ease of production and the 
possibility of optimizing their electronic properties. Also, their ability to 
absorb light at different wavelengths can lead to an increase in energy 
conversion efficiency. However, there are still challenges such as 
sustainability and long-term life, which require further research. Since the 
efficiency of perovskite metal halide solar cells can be significantly 
increased by changing the band gap and improving the structure, in this 
article, by changing the dimensions of perovskite metal halide, which all 
have lead and iodine in their structure, the band gap is improved. The use 
of Quantum Espresso software package has been calculated and the 
appropriate band gap interval has been investigated to increase efficiency 
for use in solar cells. 
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  علمی  فصلنامه 

  اپتوالکترونیک 

 

 پژوهشی» «مقاله
 ي فلز  دیهال  یتیپروسکا  يدیخورش  يسلولها  یبازده  در  ينوار  شکاف  نقش

  مختلف  درابعاد
 
 

 چکیده 
  اند گذاشته   سر  پشت  را  يرینظی ب و   عیسر گسترش  ،یتیپروسکا  يدیخورش  يهاسلول  ر،یاخ  يهاسال  در
  از  یکی   عنوان  به  يفلز  دیهال یتیپروسکا  يدیخورش  يهاسلول ،یت یپروسکا  يدیخورش  يسلولها نیب  از   .

 ار یبس  بالا،  ییکارا  لیدل  به   هاسلول  نیا  . شوندی م  شناخته  ریدپذیتجد  يانرژ  حوزه  در   ریاخ  يهاينوآور
 يسازنهیبه   امکان  و  دیتول  در  سهولت  ها،سلول  نیا  یاصل  يایمزا  از  یکی  .اند  گرفته  قرار  توجه  مورد

 تواندیم  مختلف،  يهاموج  طول  در  نور  جذب  در  هاآن   ییتوانا  ن،یهمچن  .هاستآن   یکی الکترون  خواص
  عمر   عدم  و   يداریپا  رینظ  ییهاچالش  حال،  نیا  با  . شود  منجر  يانرژ  ل یتبد  ییکارا  شیافزا  به

  ي هاسلول  بازده  که  آنجا  از  .دارد  يشتریب  قاتیتحق  به  ازین  که  دارد  وجود  همچنان  مدتی طولان
  ی توجه   قابل  طور  به  ندتوایم  ساختار  ابعاد  و  ينوار  شکاف  در  رییتغ  با  يفلز  دیهال  یتیپروسکا  يدیخورش
  ید  و  سرب  آنها  تمامی  ساختار  در  که  فلز  هالید  پروسکایت  ابعاد  در  تغییر  با  ،مقاله  نیا  در  د،ابی  شیافزا
 از  هریک  کاربرد  و  محاسبه  اسپرسو   کوانتوم  يافزار  نرم   بسته  از  استفاده  با  را  ينوار  شکاف  دارد،  وجود

  توسعه هاي  يریگ  جهت  و  ها  چالش  به  و  کرده  بررسی  سه)  و  دو  صفر،یک،   (  چهاربعد  در  را  پروسکایتها
 ایم.  پرداخته اپتوالکترونیک نهیزم در مختلف ابعاد با  یتیپروسکا مواد یآت

 1  

 مسئول:  نویسنده
    رایانامه: 

  

  کلیدي هايواژه
 . اسپرسو   کوانتوم   ، ي نوار   شکاف   ، فلزي   هالید   ت ی پروسکا   ي د ی خورش   سلول   ، ي دار ی پا   ت، ی پروسکا 
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  مقدمه
  ط یمح  از  حفاظت  مورد  در  یعموم  یآگاه  شیافزا  به  توجه  با
  دیتول  يبرا  ریناپذ  دیتجد  یلیفسهاي  سوخت  از  استفاده  ست،یز

  کربن   بدون  ي ا  ندهیآ   به   تا  است  افتهی  کاهش  جیتدر  به   برق
  عنوان   (به  ریدپذیتجد  يانرژ  منابع  از  استفاده  ن،یبنابرا  .برسد
  ل یتبد  يهايفناور  عهتوس  با  مد)  و  جزر  و  باد  د،یخورش  مثال،
  منابع  انیم  در  .است  يضرور  ار یبس  بالا   راندمان   با   يانرژ

  و   یپاک  ل یدل  به  يدیخورش  يانرژ  ر،یدپذیتجد  ي انرژ  مختلف
 از  استفاده  است.  کرده  جلب  خود  به  را  يا  ژهیو  توجه  ،یفراوان
 ز، یفتوکاتال  شامل  یاصل  شکل  سه  به  عمدتاً  يد یخورش  يانرژ

 فتوترمال  يها يفناور   و  )يد یخورش  يها(سلول  کیفتوولتائ
 ن یترجذاب  عنوان  به  يد یخورشهاي  سلول  .شودیم  يبندطبقه
  ي روین  به  دی خورش  نور  يانرژ  میمستق  لیتبد  يبرا  هاراه

  .]1[ شوندمی گرفته نظر در یکیالکتر
 و   نیترشرفتهیپ  از  یکی  ی تیپروسکا  يدی خورش  يهاسلول

  هستند.   يد یخورش  يانرژ  نهی زم  در  هايفناور   نیتردوارکنندهیام
  از   یباتیترک  معمولاً  که  یتیپروسکا  مواد  از  هاسلول   نوع  نیا

 .شوندیم  ساخته  هستند،  دهای هال  و  فلزات  ک،یارگان  يهاونیکات
  به   آن   ل یتبد  با   و  دارند  را  دیخورش  نور   جذب  تیقابل  باتیترک  نیا

 ]2[کنندیم عمل ک،یفتوالکتر اثر قیطر از یکیالکتر يانرژ
  :ایمزا و هایژگیو*
 ی، شگاهی آزما  طیشرا  در  یت یپروسکا  يهاسلول   بالا:  بازده  .1
  اند.داده  نشان را درصد 25 از بالاتر بازدهی
 به   هاآن  دیتول   ندیفرآ  :ساخت  جهت  کم  نهیهز  صرف  .2
 کمتر   )یکونیلیس  (مانند  يد یخورش  يهاسلول   ریسا  نسبت
  است. برنهیهز

 يرو  بر  توانندیم  هاسلول  نیا  :ير یپذانعطاف  و  يسازگار  .3
 در  استفاده  امکان  که  رند،یگ  قرار  ریپذانعطاف  يبسترها
  . کندیم فراهم را متنوع يکاربردها

  ها چالش*
  برابر   در  يدار یپا  ها،چالش  نیتربزرگ  از  یکی  :يداریپا  .1
  است.  بالا  يدماها و يجو طیشرا

  ممکن  سرب،  ژه یو  به  شده،  استفاده   مواد  از  یبرخ  :ت یسم  .2
  کنند.   جادیا یطیمحست یز مسائل است

  و   قی تحق  به  ازین  هاسلول  مدت یطولان  عمر  :دیمف  عمر  .3
  . ]3[ دارد يشتریب توسعه

 پروسکایتی،   خورشیدي  سلول   ترکیبات  مهمترین   از  یکی
 این  یکل  فرمول  است.  فلزي  هالید   پروسکایتی  خورشیدي  سلول
  A  تیسا  آن  در  که  است،  3AMX  يبعد  سه  خورشیدي  سلول

+  جمله  از  ،یت یظرف  تک  ونیکات  کی  يحاو 
3CH3NH ،  

+
2CH(NH2) و +Cs .ت ی سا است M ي فلز ونیکات  کی يحاو  
 تیسا  است.  Sn+2  مانند   گرید  يونهای  و   Pb+2  مانند  یتیظرف  دو
X باشند.  برم ای کلر د،ی است ممکن که هستند ها ونیآن يحاو  

 سلول  یوجه   هشت  يواحدها   ییفضا  شیآرا  به  بسته
هاي  یژگیو  از  ياریبس  يفلز   دیهال  یت یپروسکا  يد یخورش

هاي شکاف  ،يقو  نور  جذب  .دهدمی  نشان  را  فرد  به  منحصر
  حامل   عمر  طول  و  یطولان  پخش  يهاطول   م،یتنظ  قابل  نواري
 ازجمله   بالا،  یکوانتوم  بازده  و  بار  حامل  بالا   تحرك  بار،

  .]4[ باشدمی خورشیدي سلول این هايویژگی
  مختلف: ابعاد در فلزي هالید هايپروسکایت ساختار

 و  خواص  ساختار،  در  یمهم  نقش  رسانا  مین  ماده  کی  ابعاد
 ابعاد،  خاص،  يهاد  مین  کیدر  دارد.  مربوطه  دستگاه  عملکرد

 جادیا  کیالکترون  و  نور  ،ماده  با  یمتفاوت  کاملاًهاي  برهمکنش
  م ین  کاربرد   و  توسعه  در  یتوجه  قابلهاي  شرفتیپ  د.نکنمی
  و   یبیترک  ،يعنصرهاي  يهاد  مین  مانند  کم،  ابعاد  باهاي  يهاد
 نیا  یاصل هاي  زه یانگ  از  ی ک ی  است.  شده  محقق  ،يفلز

  مین  مواد  نیا  عملکرد  و  خواص  نیب  روابط  یبررس   ها،تلاش 
 است.  بوده  آنها  بیترک  و  ساختار  ابعاد،  میتنظ  با  يهاد

  ابعاد   ریتأث  یچگونگ  کردن  آشکار  به  زین  یتوجه  قابلهاي  تلاش 
 صرفه،  به  مقرونهاي  ستگاهد   توسعه  منظور  به  مواد  نیا  بر

 ابعاد   نظر  از  است.  شده  داده  اختصاص  دار یپا  و  کارآمد
 شوند:می  میتقس  دسته  چهار  به  ،يفلز  دی هال  يها تیپروسکا
  .]6و5 [ يبعد سه و  يبعد دو ،ي بعد کی ،يبعد صفر

  و  یکوانتوم  ذرات  صورت  به  تیپروسکا  :يبعد  صفر  .1
  ی ک یالکترون  و  ينور  يهایژگیو  که  شودیم  یمعرف  نانوذرات

  دارند.  یخاص
 در  له یم  نانو  ای  افینانوال  صورت  به  تی پروسکا  :يبعد   کی  .2

 ی کیمکان  و  یکیالکتر  خواص  در  رییتغ  به  منجر  که  دیآیم
  .شودیم

 خواص   نازك،  يهاهیلا   مانند  هاتیپروسکا  :يبعد  دو  .3
 که  دهندیم  نشان  خود  از  يفردمنحصربه  یک یالکترون  و  یسطح

  باشند. مؤثر  کیالکترون  نانو يکاربردها در توانندیم
  است  يبعد  سه بلورهاي صورت به تی پروسکا :يبعد  سه .4
 به   و  دارند  یتوجه  قابل  یک یالکتر  و  یکیمکان  خواص  که

  .شوندیم استفاده کئی فوتوولتا يدرکاربردها طورگسترده
  به  را  ما  تواندیم  مختلف  ابعاد  در  تیپروسکا  رفتار  سهیمقا
  .]7[ کند تی هدا يترقیعم درك
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  سه و  دوبعدي بعدي، یک صفربعدي،(ابعاد  در تیپروسکا  ساختار . 1 شکل

  ]7[ )بعدي
  

  :يبعد صفر  تیپروسکا 
 ک ینامید  یبررس   يبرا  نادر  یفرصت   ،کم  ابعاد  با  يها تیپروسکا
  به  م،یحج  یکوانتوم  محصور  جامدات  در  بار  حامل  رفتار  و  شبکه
  در   .دهندیم  ارائه  یکیاپتوالکترون  يکاربردها  در  ویژه

 ی کل  ییایمیش  فرمول  با  يبعد   صفر  یرآلیغ  يها تیپروسکا
6PbX4Cs  است  شده  داده  نشان  2  شکل  در  که  طور  همان،  X  
  اجازه   يصفربعد   يهابلور  به  باشد،  ید  یا  برم  کلر،  تواندیم
  از   استفاده  با  منفرد  یوجه  هشت  کی  یذات هاي  یژگیو  شینما
 دهد می   نشان   ما   به   جینتا  دهند.می   ينظر  و  یتجرب  روش   دو  هر
 رفتار   مولکول  کی  به  هیشب  يبعد  صفر  تیپروسکا  نیا  که
  ساختار   مورد  در  کیستماتیس  بحث  حال،  نیا  با  .]8[  کندیم

  درك   يبرا   يبعد  صفر  يهاتیپروسکا  یکیالکترون  و  بلوري
  جامع   یبررس   و  هاآن  ی ک یزیفتوف  يهایژگیو  شتریب

  حال  در  آنها  شتریب  يکاربردها  يبرا  يبعد   صفر  يها تیپروسکا
  فرد  به  منحصر  یک یالکترون  و  بلوري  ساختار  .است  بررسی
  يانرژ  و  بزرگ  نوار  شکاف  جمله  از  ،ي بعد  صفر  يها تیپروسکا
  .]9[ باشدمی پروسکایت این ویژگیهاي از بالا، تونیاکسا اتصال
  

  
  ]10[ يصفربعد تیپروسکا  ساختار . 2 شکل

  
  : يبعد کی  تیپروسکا 
 ي واحدها   با  مشترك  لبه  کی  شامل  يبعد   کی  تیپروسکا
هاي  ه یلا   نیب  در   گرفته  قرار  یآل هاي  ونیکات  با  یوجه  هشت

 است Pb+2 ونی شامل یوجه  هشت واحد نجایا در است. یمعدن
 هشت  واحد  هر  است.  شده  هماهنگ   هالوژن  اتم  شش  با  که
د شومی  متصل  مجاور  واحد  دو  به  دی هال  ونی  چهار  توسط  یوجه

]11[.  
 ، )3 (شکل يبعد کی فلزي هالید پروسکایت ينانوساختارها 

  چند   طول  و  نانومتر   1-100  يقطرها  با  NRs  و   NWs  مانند
 ی ذات   خواص  لیدل  به  کرومتر،یم  یحت  ای  نانومتر  صد

 از   ياریبس  در  بار،  حامل  یطولان  انتشار  مانند  شان،برجسته
 يکردها یرو  اند.شده   استفاده  ينور  و  یفوتون  يهادستگاه
 تک  يبعد   یک  فلزي   هالید  هايپروسکایت  هیته  يبرا  یمختلف
 بخار،   فازهاي  روش   محلول،  فازهاي  روش   مانند  بلوري
  ها، روش   نیا  اساس  بر  است.  شده   شنهادیپ  داغ  قیتزرهاي  روش 

  زر یل  و  LED  ،يدی خورشهاي  سلول  مانند  مختلف  يکاربردها
  .]12[ است گرفته قرار یبررس مورد  گسترده   طور به زین

  
  ]13[  يبعد کی تیپروسکا  ساختار . 3 شکل

  
  ي: دوبعد تیپروسکا 
  با   یاصل  گروه   دو  به  بعدي  دو  اي  هیلا   هايتیپروسکا
 بنديطبقه  3n+1MXn−1(A)2)3(RNH  یعموم  هايفرمول 
  دروکربنهاي یه  با   ینیآم  ونیکات  انگر یب  R  آنها   در   که  شوندمی

 یتیظرف  دو  فلزات  انگر یب  M  ن یهمچن  .باشدمی  یخط  ای  حلقوي
 لیتشک  یوجه  هشت  ارساخت  داخل  در  که  باشدیم  ی تناوب  جدول
  با  يبعد  دو  تیپروسکا  .ردیگیم   قرار  X  هالوژن  هاياتم  از  شده
  با   ،يبعد  سه  تیپروسکا  در  یآل  يعملکرد  گروه   کی  یمعرف

  فرمول   با   پوپر   -رادلزدن  بلوري  ساختار  از  استفاده
)3n+11BnX-An2)3RNH(  آن  در  که  شود.می   لیتشک  )-nA

3n+1BnX1(  ت ی پروسکا  از  که  است  رسانا  هیلا   کی  دهنده  نشان  
    ]14[است. شده مشتق میسز سرب دیدی مانند ،ی اصل يبعد 3

  شکل   در  که  همانطور  يبعد   دو  يفلز   دیهال  يها تایپروسک
  اندشده  لیتشک  یاتم  نازك  يهاه یلا   از  است،  شده   داده   نشان   4
  و   است  کم  نواري  شکاف  با  يفلز  دیهال  صفحات  داراي  که

 به   که  اندشده  احاطه  بالا   نواري  شکاف  با  یآل   يگاندهایل  توسط
  رخ   یزمان  بعدي،  دو  هاي  شبکه   .کنندیم  عمل  مانع  عنوان



 

 

 فضاي   در  ريیقرارگ  براي  ،A  یآل  ونیکات  گروه  که  دهندمی
  داخل    X  هاي  هیهمسا  نی کترینزد  از  متشکل   ساختار  داخل

  A  یآل  گروه   ی بزرگ  پس  باشد.  بزرگتر  یلیخ  ،یمعدن  صفحات
  ]15[ شوند.یم یمکعب  اختارس اعوجاج سبب
  ي دار یپا  لیدل  به  يدوبعد  يفلز  دیهال  يها تیروسکاپ
 جلب  خود   به  را  يدیشد  یقاتیتحق  توجه  ،طیمح  در  مدتیطولان
 متناوب  شیآرا   يبعد  سه  گوآنال  با  سه یمقا  در  اند.کرده

 یکوانتوم  چاه  کی  لیتشک  به  منجر  یمعدن   و  یآل   يهاهیلا 
  ي دوبعد  يهاتیاپروسک  به  که  شودیم  )MQW(  هیچندلا 
  ماده    نوع   سه  .بخشدیم  يناهمسانگرد  یکیاپتوالکترون  خواص
 از:   عبارتند  که  دارد  وجود  يدوبعد   شبه/ يبعد   دو  تیپروسکا
  ژاکوبسون - ونید  ،(RP)  پوپر  –  رودلسدن  يها تیپروسکا
(DJ)  ي ا  هیلا   نیب  يفضا  در  متناوبهاي  ون یکات  و  
 جهشی   فلزي  هالید   هايپروسکایت  .(ACI)    هاتیپروسکا
  خود   از   نوري  خواص  و  خورشیدي  هايسلول  کارایی  در  عظیم
  ساختارهاي  در تاکنون بازده بالاترین که حالی در اند. داده  نشان
 هاي ویژگی  هاآن  دوبعدي  همتایان  اند،آمده  دست  به  بعديسه

  هاي ویژگی  پایداري،  ساختاري،  تنوع  با  رابطه  در  را  جالبی
  ] 16[ .کنندمی اضافه کوانتومی اتصال و فوتوفیزیکی

  

  
  

  پوپر – رودلسدن يهاتیپروسکا ،يبعد دو  تیپروسکا  ساختار . 4 شکل
(RP)، ژاکوبسون-ونید (DJ)  ياه یلا ن یب يفضا در  متناوبهاي ون یکات و 

  ]17[ (ACI) هاتیپروسکا
  

  : يبعد سه  تیپروسکا 
هاي  سلول  مختلفهاي  نسل   انیم  در  ریاخهاي  سال  در

 همانطور  بعدي  سه  یت یپروسکا  يد یخورش  يسلولها  ،يد یخورش
  و   ارزان  متیق  علت  به  است،  شده  داده  نمایش  5  شکل  در  که
  ت یاهم  به  توجه  با  اند.  گرفته  قرار  توجه  مورد  بازده،  عیسر  رشد
  ي سلولها  دیجد  نسل  در  یت یپروسکا  يساختارها   یريبکارگ
  ظرن  به  يضرور   ساختارها،  نیا  يرو  بر  مطالعه  ،يد یخورش
  که   شودمی  باعث  تها،یپروسکا  يریپذ  قی تطب  و  تنوع  رسد.می
  یی ایمیش  فرمول  با  يبعد  چند  يساختارها  بتوانند  مواد  نیا

  متفاوت   ياجزا  از  و  مختلف  باتیترک  از  استفاده  با  و  مختلف
   یکل  فرمول  يدارا  ،یتیپروسکا  يبعد  سه  يساختارها   بسازند.

3AMX  آنها   در که  هستند  A،  ونیکات  ا ی  و  یتیظرف  تک  ونی کات  
 جدول   یتیظرف  دو  فلزات  انگریب  M  و  مناسب  اندازه  با  یآل  ینیآم

  .باشدیمیعناصرهالوژن از X و  یتناوب
  سلول  معمول  بطور  ،يبعد   سه  يتهایپروسکا  .]19و18[
  آنها   در  که  دارند،  یمکعب  ساختار  کی  در   اتم  5  شامل  يواحد 
 کدام   ره  A  ونیکات  و  X  ونیآن  و  اول  ي  هیهمسا  B،  6  ونیکات
 ]21و20[ دارند. اول هیهمسا 12

  در   استفاده  هنگام  ها  تی پروسکا  يساختار   يداریپا
  که  رودمی  انتظار   رایز  است،  مهم   اریبس  کیفتوولتائهاي  دستگاه
 به  يساختار  يداریپا  بمانند.  داریپا  سال   25  از  ش یب  يبرا  آنها

  عوامل  از  یعی وس  فیط  در  يداریپا  يبرا  بلوريفاز  ییتوانا  عنوان
  در   .شودیم  فیتعر  ره یغ  و  رطوبت  فشار،  گرما،  مانند  یخارج 
 از  بزرگتر  Aهاي  ونیکات  معمولاً  يبعد   سه  تی پروسکا  باتیترک
 تیماه  لیدل  به  يدیاکسهاي  تیپروسکا  هستند.  Bهاي  ونیکات
  است.  گرفته  قرار  مطالعه  مورد  گسترده  طور   به  آنها  منظوره  چند
 ع یوس  نواري  شکاف  ل یدل  به  دیاکس  يها تیپروسکا  حال،  نیا  با

  و   کنندیم  دریافت  را  يدیخورش  فیط  از  درصد  20  تا  8  خود،
  . کنندیم  محدود  کیفتوولتائ  يکاربردها  در   را  هاآن   از  استفاده

]22[  
 ي بعد   سه  يفلز  دیهال  تی پروسکا  گذشته،  سال  چند  یط
 اکنون  و  داده  شیافزا  ساخت  در   یآسان  و  بازده  در  را  خود  شهرت
  است.   شده  يد یخورش  يسلولها  يبعد  نسل  يبرا  یخوب  نامزد

  داد.   نشان  توان  لیتبد  بازده  ر یچشمگ  شیافزا  با  توانمی  را  نیا
 ن یا  ییاستثنا  يهایژگیو  اساس   بر  برجسته  عملکرد  نیا

 جذب  بیضرا  بار،  حامل   ادیز  تحرکات   يدارا  که  تهاستیپروسکا
  ی انتشارطولان  طول  و  میتنظ  قابل  و  میمستق  نواري  شکاف  بالا،
  ]23[  باشند.می

  
  ]23[ ي بعد سه تیساختارپروسکا . 5 شکل

  
  ن یا  بازده  بر  مؤثر  عوامل  یبررس  به  ،قسمت  نیا  در
  شد.  خواهد پرداخته خورشیدي يهاسلول

  ي بلور ساختار .1
  بازده   بر  يادیز  ریتأث  هاتی پروسکا  يبلور  ساختار  تیفیک
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 نواقص  يدارا  بالا   تیفیک  با  يبلورها  دارد.  يد یخورش  يهاسلول
 یی کارا  شیافزا  و  یکیالکتر  تلفات  کاهش  به  که  هستند  يکمتر
  بهبود   به  توانندیم  زین  ياهیچندلا  يساختارها   .کندیم  کمک
  کنند.  کمک بار انتقال و نور جذب

  یی ایمیش باتیترک .2
  ی تیپروسکا  يد یخورش  يهاسلول  ساخت  در  يفلز  دی هال  بیترک
 و  قلع  سرب،  مانند   مختلف  عناصر  از  استفاده  دارد.  تیاهم  اریبس
  بگذارد.   ریتأث  سلول  ينور  و  ی کیالکتر  خواص  بر  تواندیم  د،ی

 ي ساز نه یبه  به  تواندیم  باتیترک  نیا  نسبت  رییتغ  ن،یهمچن
  شود.  منجر  سلول عملکرد

  د یتول يها روش  .3
 ی نشانهیلا   يها روش   و  يجوهر  چاپ  مانند  ساخت،  يها روش 
 ها روش   نیا  دارند.  سلول  یینها  تیفیک  در  یمهم  نقش  بخار،

  ت ینها  در   وآنها  یچسبندگ  و  ها هیلا   یکنواختی  يرو  بر  توانندیم
  باشد.  اثرگذار هاسلول  بازده بر
  ی طیمح طیشرا .4

  ي هاسلول   عملکرد  بر   نور   شدت  و   دما  جمله  از  یطیمح  طیشرا
 توانند ی م  بالا   يدماها  خاص،  طور  به   دارند.   ریتأث  يد یخورش
  در  حرارت  تیریمد  ن،یبنابرا  شوند.  سلول  ییکارا  کاهش  باعث
  دارد.  تی اهم هاسلول یطراح
  نواقص و وبیع .5

 ي هاوارهید  و  يانقطه  يها نقص  جمله  از  ،يساختار   نواقص
 قات یتحق  بگذارند.  یمنف  ریتأث  سلول  عملکرد  بر  توانندیم  ،يمرز
 دیتول  ند یفرآ  بهبود   قیطر  از  نواقص  ن یا  کاهش  که  اندداده   نشان

  ]25و24[ شود. منجر بازده  شیافزا به تواندیم
  نواري:  شکاف -2

 نوار  و  ها  الکترون  تیظرف  نوار  نیب  فاصله  ،ينوار  شکاف
  يانرژ  حداقل  دهندهنشان   ينوار  شکاف  اساساً،  است.  ییرسانا
 نوار  به  ظرفیت  نوار  از  الکترون  کی  ختنیبرانگ  يبرا  لازم

  از  یبخش  نواري  شکاف  ،يدیخورش   سلول  کی  در  .است  رسانش
 کند. می  نییتع  کند،  جذب  تواندمی  سلول  که  ار  يد یخورش  فیط
 يانرژ  که  کند  جذب  را  ییها  فوتون  تواندمی  يهاد  مین  کی
 با  ينوار  شکاف  دارند.  مواد  نواري  شکاف  به  نسبت  يشتریب

 -  الکترون  يهاجفت  رایز  ابد،یی م  شیافزا  ذرات  اندازه  کاهش
 از  توانینم  و  هستند  هم  به  ترک ینزد  حالت  نیا  در  حفره

  يانرژ  افزایش  باعث   و  شد  غافل   آنها  نیب  یکولمب   برهمکنش
  .]27و26[ شودیم یجنبش
  

  
  ]28[ تیهدانوار و  تیظرف نوار  ،نواري شکاف  . 6 شکل

  
 ي بالا   نیب  يانرژ  اختلاف  حداقل  دهندهنشان  نواري  شکاف

  6  شکل  در  همانطورکه  است  ییرسانا  نوار  ن ییپا  و  تیظرف  نوار
 نییپا  و  تیظرف  نوار  يبالا   حال،  نیا   با  ،است  شده  داده  نشان
  دونوع   ما  .ستندین  یکسان   تکانه  داراي  معمولاً  ییرسانا  نوار

  (مستقیم  غیر  و  مستقیم  نواري  شکاف  داریم:  نواري  شکاف
 قسمت  م،یمستق  نواري  شکاف  با  يهاد  م ین  ک ی  در  .)7  شکل

  یکسان  تکانه  داراي  ییرسانا  نوار   نییپا  و  تیظرف  نوار  يبالا 
  م،یرمستقیغ  نواري  شکاف  با  يهاد  مین  کی  در  اما  ،هستند
  مقدار   در  تیهدا  نوار   يانرژ  حداقل  تا  تیظرف  نوار  يانرژ  حداکثر
  داده   نشان  7  شکل  در  که  همانطور  .دارند  قرار  تکانه  از  یمتفاوت
  ]28[ است. شده

  

  
  ]28[ میمستق ریغ و  میمستق  نواري شکاف  . 7 شکل

  
  : 1سرییکو  و یشاکل تیمحدود

  ت یمحدود  ای  سرییکو-یشاکل  تیمحدود  هینظر  ،کیزیف  در
 از  که  يدیخورش  سلول   کی  راندمان  ممیماکز  به  ییجز  یتعادل 

  ابتدا   در  موضوع   نیا  گردد.می  بر  کندیم  استفاده(P-n)  اتصال
 محاسبه  1961  سال  در  سرییکو  هانس  و  یشاکل   امیلیو  توسط

  ي انرژ  دیتول  در  یاساس  مسائل  از  یکی  تیمحدود  نیا  شد.
 يانرژ  مقدار  یبررس  با  سریکو- یشاکل  حد  .است   يد یخورش
  .شودیم  محاسبه   یتابش  فوتون  هر  از  شده  استخراج  یکیالکتر

 7/33  حدود  در  را  يد یخورش  ل یتبد  بازده  حداکثر  محاسبه   نیا
  یعنی   استاندارد  شرایط  در  ولت  الکترون  4/1  نوار  فاصله  با  درصد
AM 5/1  



 

 

 ک ی  ن،یبنابرا  .کندیم  نیی تع  يد یخورش  فیط  از  استفاده  با
 بر   وات  337  یتابش  يدیخورش  تابش  با  آلدهیا  يدیورشخ  سلول
 عنوان  به  يد یخورش  تابش  که  یهنگام  .کندیم  دیتول  مربع  متر

 شود، یم  يسازمدل   کلوین   درجه  6000  اه یس  جسم  تابش
  نواري   شکاف  يانرژ  که  دهد یم  رخ  یزمان  بازده  حداکثر

eV =1.4gE 29[  )8 شکل ( باشد[.  
  

Queisser-Shockley1  
  

  
- یشاکل  مدل توسط که يدیخورش  سلول ک ی بازده حداکثر . 8 شکل

  ]29[ است.  شده محاسبه نواري شکاف ي انرژ از  یتابع عنوان به سریکو
  
  محاسباتی روش

  مقدار   یبررس   به  مقدمه،  قسمت  در  شده  ذکر  موارد  به  تیعنا  با
  و  دو  ک،ی  صفر،  یتیپروسکا  يدیخورش  سلول  در  ينوار  شکاف
 نرم   از  استفاده  با  يد یخورش  سلول  در  کاربرد  جهت  يبعد  سه
   .میپردازمی  اسپرسو کوانتوم افزار

 ساختار   محاسبه  يبرا  یمحاسبات  بسته  کی  اسپرسو  کوانتوم
  از   نانوساختارهاي  روي  بر  ي ساز مدل  و  جامدات  یک یالکترون
 ساخت   خواهیم  ما   که  نانوساختارهایی  یا  و   شده  تعیین  پیش
 بر  کد  نیا  .باشدمی  باز  منبع  و  گانیرا  صورت  به  که  باشد،می
 شبه   و  تخت،  موج  يهاهیپا  مجموعه  ،یچگال  یتابع  هینظر  هیپا

  افزار  نرم  این  .کندی م  عمل  نرمال)   شرط  تیرعا  (با  هال یپتانس
هاي یژگیو  محاسبه  جهت  ها  تیقابل  از  یع یوس  فیط  داراي
 خودسازگار  محاسبات  :رینظ  نانوساختارها،   هیپا  حالت  و  هیاول
)SCF،(   حالات  یچگال  )DOS،(  ينوار  ساختار  )Bands،(  
  ، يساز  نهیبه  دار،یپا  حالت  در   ساختارهاي  يانرژ  و  روهاین

 نیا  .باشدمی  ساختار  به  مربوط  خواص  گرید  و  یفونون  محاسبات
 , PWGUI(  يساز   يمواز هاي  بسته   شامل  افزار  نرم

XCrysden,sigmaplot(  جهت  نوکسیل  کتابخانه  و 
 محاسبات   يابتدا  در  .]30[است  افزار  نرم  بهتر  يریبکارگ

  ي برا  SCF(self-consistent field)  یستیبا  اسپرسو،  کوانتوم
  :باشد یمزیر قسمت 6 شامل SCF گردد.  ایمه يهرساختار 

- Control 
- System 

- Electrons 
- Atomic-species 
- Atomic-position 

- K-point 
  

  در   گردد،  محاسبه  بایستی  که  اطلاعاتی  ، controlدرقسمت
  مانند   شود.می  واردcalculation    کلمه   مقابل

calculation=”scf”   یا  calculation=”band gap” در  
  از   را  نظر   مورد  اطلاعات  ،  system  بخش

CIF(crystallographic information file)  و  
COD(Crystallography open data)، شبکه،  ساختار شامل 

  در  نویسیم.می  را  ecut  و  اتم   نوع  اتم،  تعداد  ،شبکه  پارامتر
  جرم   اتم،  نام  مانند  ساختاري  اطلاعات  نیز  5  تا  3  قسمتهاي

 پتانسیلها،  شبه  مورد  در  کنیم.می  وارد  را  نقاط  مختصات  و  اتمی
 sssp  یا  و   gbrv psedupotentialسایت  طریق  از

psedupotntiol    اسپرسو،   کوانتوم  در  موجود   يلها یپتانس  شبه  و  
-k  آوردن  بدست  براي  ،6  قسمت  در  کنیم.می  ثبت  را  اطلاعات

point،  در  شده  رسم  ساختار  روي  از  بایستی  XCrysden ،  
 مختصات  و  کنیم  انتخاب  را  بالا   تقارن  داراي  نقاط   با   مسیري

 مشخصات  Bilbao  سایت  از یا  و  دهیم  قرار  6  قسمت  در   را  آنها
 مشخصات،   تکمیل  از  پس  کنیم.می  پیدا  را  پرتقارن  نقاط

 نیاز  مورد محاسبات و  کنیممی باز pwgui برنامه در را اطلاعات
  نه یبه  يساختار  دیبا  اتمحاسب  آغاز  در  دهیم.می   انجام  را

(Optimal structure)  لاو  قسمت  در  امر  نیا  و  میکن  جادیا 
)control(  شود.می آشکار زیر  دستور صورت به   

Calculation=”vc- relax”  
 شکاف   از  اعم  یکیاپت  اتیخصوص  هیکل  ،scf  نوشتن  از  سپ
  جادشده یا  يساختارها   يرو  بر  و....  کیالکتر  يد  جذب،  ،ينوار
 ذکر  به  لازم  گردد.می  محاسبه  xcrysden  وpwgui  قیطر  از

  عنوان  به  ید  و  سرب  ،  مطالعه  مورد  فلز  ترکیبات  تمامی  در  است
  است. شده گرفته نظر در هالید

  به   است  شده   انجام  محاسبات  آنها   روي  بر  که  ترکیباتی
  باشد: می  ذیل شرح

  
 6IPb4Cs :بعدي صفر. 1
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  ]6PbI4Cs31 [ ساختار . 9 شکل

 
  4PbI14H2N4C :بعدي یک. 2

  
 ]4PbI14H2N4C32 [ ساختار  . 10 شکل

 3NH9H4(C 7I2Pb3NH3CH2( دوبعدي:. 3

  
 ]3NH9H4(C 7I2Pb3NH3CH233([ ساختار  . 11 شکل

 3MAPbI (3PbI3CH3NH( بعدي: سه. 4

  
  

  ]3MAPbI34 [ ساختار  . 12 شکل
  
  نتایج
  مورد   در  کنیم.می  بررسی  را  موردنظر  ساختارهاي  پایداري  درابتدا
  گلداشمیت   فاکتور  طریق  از  پایداري  بعدي،  سههاي  ساختار
  دهنده   نشان   t  نام  به   بعد  بدون  عامل   این  گردد. می  محاسبه
  براي   فاکتور  این  است.  بعدي  سههاي  شبکه  در  هایون  سازگاري

  .]35[ باشد 1 تا 0/ 85 بین بایستی پایدار، ساختارهاي
)]X+RB)/[(√2)(RX+RAt=(R  

  

AR،  BR  و  XR   ساختار   متناظرهاي  ون ی  شعاع  بیترت  به 
3ABX   .ساختار  شودمی  باعث  1  مقدار  از   انحراف   هستند 

  د یبا  داشت.  خواهد  يکمتر  تقارن  بلور  و  شده  دهی چیواپ  یمکعب
  ار یبس  ستیبامی  A  ون ی  باشد  t≈1آنکه   يبرا  داشت،  توجه
  .باشد B ون ی از بزرگتر
  به   اشمیت  گلد  فاکتور  ،3MAPbI  بعدي  سه  ترکیب  مورد  در
   است: گردیده  محاسبه زیر صورت

                                          =223PmMARa=R    
                 =135PmPbRb=R 
                 =222.5PmIRx=R 

t=0.89  
 

 ]37و36[  است.  شده  مستخرج  مقالات  از  عناصر  یونی  شعاع
  پایدار  ما   نظر  مورد  ساختار  ،t  براي  آمده   بدست  عدد  به  توجه  با
  باشد. می

 فاکتور   بعدي،  دو  و  یک  صفر،  ساختارهاي  خصوص  در
 مقالات   از  نظر  مورد  ساختار  سه  و  ندارد  کارایی  گلداشمیت
 مربوط  اطلاعاتی  فایل  و  پایداري  و  است  شده  استخراج  مختلف

  Material projects  سایت  طریق  از   CIF  ها،  ترکیب  به
  را   موردنظر   ترکیب  ، search  قسمت  در  ابتدا   گردد.می  بررسی
 انرژي   که  ترکیبی  تشکیل،  انرژي  روي  از  و  کنیممی  وارد

 در   کنیم.می  انتخاب  را  باشد  داشته  صفر  حدود  یا  صفر  تشکیل
  مربوط   اطلاعات  کلیه   نظر  مورد  ترکیب  تایید  از  پس  قسمت  این
  نمایش  ....  و  سازندههاي  اتم  تعداد  شبکه،   ثابت  از اعم  ترکیب  به

 قبل   قسمت  در  که  همانطور  اطلاعات  این  از  شود.می   داده
  استفاهده   اسپرسو  کوانتوم  ورودي  قسمت  در   شد،  داده  توضیح
    کنیم.می

  ينوار  شکاف  ،scf  در  شده  وارد  اطلاعات  اساس   بر  اینجا  در
  سه   و  دو  یک،  صفر،(  مختلف  ابعاد  در  را  يفلز  دیهال   تیپروسکا
 با   و  میآورمی  بدست  )16  تا  13  اشکال(  )4  تا  1  جداول(   بعدي)
  . میکنمی  سهیمقا هم

  
   صفربعدي: فلزي هالید  *پروسکایت

  6PbI4Cs ي نوار شکاف . 1 جدول
this work Experimental 

[ 40و 39و 38 ] 
Cs Cs4PbI64PbI6 

3.83 3.3- 4.5 Band gap(e V) 
  



 

 

  
6PbI4Cs  بعدي صفر فلزي هالید پروسکایت  نواري شکاف . 13 شکل

]39[  
  

  :يبعد  یک يفلز د یهال تی*پروسکا 
  4PbI14H2N4C ي نوار شکاف . 2 جدول

(this work) 
Experimental  

]41[  4PbI14H2N4C  
2.68 2.5-3.2 eV)(Band gap 

  

  
  يبعد یک يفلز دیهال تیپروسکا   ينوار شکاف نمودار . 14 شکل

] 4PbI14H2N4C41[  
  

  : يبعد  دو يفلز دیهال تی*پروسکا
  3NH9H4(C 7I2Pb3NH3CH2(ينوار شکاف :3جدول

(this work)  Experimental  
  ]44و 43و 42[

2 )3NH9H4C(  
7I2Pb3NH3CH  

3.17  2.4-3.7 Band gap (eV)  
  

  
  دوبعدي يفلز دیهال  تیپروسکا  ينوار شکاف . 15 شکل

] )3NH9H4(C 7I2Pb3NH3CH243[  
  

  بعدي: سه  فلزي هالید  *پروسکایت
  3MAPbI نواري  شکاف . 4 جدول

(this work) 
Experimental  

 3MAPbI  ]46و 45[

1.61 1.58-1.70 Band gap (eV) 
  

  
3MAPbI  بعدي  سه يفلز دیهال  تیپروسکا  ينوار شکاف . 16 شکل

]46[  
 
  گیري  نتیجه

 در  که  ساختاري  4  براي  نواري  شکاف  مقدار  4  تا  1  جداول  در
 کوانتوم  افزار  نرم  از  استفاده  با  شد،  داده  توضیح  قبل  قسمت
 شده  رسم  نمودارهاي  اساس   بر  همچنین  آمد.  بدست  اسپرسو
 نواري  شکاف  ،16  تا  13  شکلهاي  در  K-point  حسب  بر  انرژي

  در   رسانش)  نوار  ترین   پایین  و  ظرفیت  نوار   بالاترین   فاصله  (
 همخوانی  4  تا  1  جداول  در  شده  محاسبه  مقادیر  با  نمودارها

 قابل   نواري  شکاف  محدوده  که  موضوع   این  اساس   بر  دارد.
  و   است  ولت  الکترون   8/1  تا  1   نیب  يدیخورش  سلول  در  قبول

  م یمستق  ينوار  شکاف  کی  يدارا  آل   دهیا  يدیخورش  سلول   کی
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 تابش  از  فوتون  تعداد  حداکثر  جذب  يبرا  ولت  الکترون  4/1
  علت   به  بعدي،  یک  و  صفربعدي  پروسکایت  در  ،است  دیخورش

  و  شده  حبس  نانو   ابعاد  در  الکترونها  راستا،  سه  در  محدودیت
 به  نواري  شکاف  )2  و1  (جدول  یابد.می  افزایش  نواري  شکاف
 کاربرد  نتیجه  در  پیوسته.  نه  باشدمی    گسستههاي  انرژي  صورت
  دو   پروسکایتهاي  در  باشد.می  تر  جذاب  اپتوالکترونیک  در  آنها

  کوانتومی   اثرات   و  کنندمی  حرکت  راستا  دو  در  الکترونها  بعدي،
 شکاف  افزایش  باعث  اثرات  گردد.اینمی  ملاحظه  روشنی  به

  نتیجه   در  )3  گردد.(جدولمی  بعدي  سه  حالت  به  نسبت  نواري
  مشهودتر   رسانا  نیم  لیزرهاي  و  نوري  دیودهاي  در  آنها  کاربرد
 (جدول   نواري   شکاف  بعدي،  سه  پروسکایتهاي  مورد  در  است.

  سلول   محدوده  در  فلز  هالید  پروسکایت  دیگر  ابعاد  به  نسبت  )،4
  در   شده  محاسبه   نواري  شکاف  مقدار  به  نزدیک  و  خورشیدي
  خورشیدي   سلولهاي  ساخت  براي  نتیجه  در  است.  بازده   بیشترین

 استفاده  بعدي  سه  پروسکایتهاي  از  ترجیحا   پروسکایتی،
  شود.. می

  ي بعد   سه  فلزي  دی هالهاي  تیپروسکا  بالا،  نتایج  به  توجه  با
هاي  دستگاه  يبرا  دوارکنندهیام  ماده  کی  عنوان  به

 سال  چند  طی  در  بالا   راندمان  با  و  نهیهز  کم  کیاپتوالکترون
  اند. شده ظاهر گذشته

 خورشیدي   سلولهاي  پایداري  در  موثر  موارد  به  توجه
  به   تواندمی  موجود،  يها چالش  بر   غلبه  و  فلزي  هالید  پروسکایت
 که   عاملی  اما  کند.  کمک  آینده  در  فناوري  این  سازي  تجاري
  سلولهاي  نوع   این  سازي  تحاري  از  مانع  میان  این   در  تواندمی

  آن  بالاي  وزن  و  قیمت  سرب،  بودن   سمی  گردد،  خورشیدي
  سرب   براي  مناسب  جایگزین  دنبال  به   بایستی  نتیجه  در  است.
  باشیم. سلولها این در
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