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Introducción 

Actualmente, la mayoría de las fuentes convencionales de energía están basadas en la 

combustión de energéticos fósiles; lo cual conlleva a la emisión de gases contaminantes 

derivando en el efecto invernadero. Dicha contaminación ha encendido una alarma para 

el desarrollo de tecnologías más sustentables con el fin de reducir la emisión de estos 

gases a la atmósfera [1]. Por lo tanto, diferentes instituciones se han enfocado en el 

aprovechamiento de energías renovables como una estrategia para mitigar este 

problema. 

La posición geográfica de México facilita la producción de energía a través de 

fuentes renovables, principalmente la solar, debido a que la irradiación solar media diaria 

durante el año es de 5.5 𝑘𝑊ℎ/𝑚2 y puede presentar valores superiores a los 8.5 

𝑘𝑊ℎ/𝑚2. De acuerdo con el Inventario Nacional de Energías Renovables (INERE) , el 

recurso solar tiene un potencial de generación de 6,500,000 GWh siendo una cantidad 

importante de energía que podría satisfacer necesidades nacionales [2]. A partir de los 

datos al 30 de abril de 2021 del programa de desarrollo del sistema eléctrico nacional 

2021 – 2035 de la Secretaría de Energía (SENER), México cuenta con 18 principales 

centrales eléctricas a partir de energía solar fotovoltaica, las cuales se encuentran 

distribuidas a lo largo de la nación, éstas sumaron 5,149 MW de capacidad y generó 

13,528 GWh en el año de 2020, aunque para el 30 de abril de 2021 la capacidad 

incremento a 7,026 MW obteniendo 5,610 GWh de energía eléctrica representando el 

7.7% de la energía producida en la nación [3]. Esta información evidencia la importancia 

de la adopción de tecnología fotovoltaica y su continuo desarrollo para la generación de 

electricidad. 

Para llevar a cabo la conversión de energía solar a energía eléctrica es necesario 

un dispositivo conocido como celda solar; la cual utiliza el efecto fotovoltaico para su 

adecuado funcionamiento [4]. Una celda solar se caracteriza por tener una unión entre 

un semiconductor tipo n y uno tipo p, tal que cuando la radiación solar incide sobre esta 

unión se generan pares electrón-hueco los cuales son separados por el campo eléctrico 

interno creado en la interfaz de la unión p-n de los semiconductores [5].  

El primer dispositivo fotovoltaico basado en una unión p-n fue creado en 1954, 

este dispositivo fue realizado a partir de Silicio (Si) mostrando una eficiencia de 

conversión (𝜂) de 6% [6]. Desde ese momento hasta la actualidad las celdas solares 

son tema de investigación y desarrollo tecnológico con el fin de fabricar dispositivos más 

accesibles y eficientes. Actualmente, aunque las celdas solares a base de Si abarcan el 

90% del mercado de estos dispositivos, el costo de producción sigue siendo mayor que 



2 
 

el uso cotidiano de tecnologías a base de combustibles fósiles [7]. Por ende, varios 

grupos de investigación han buscado distintos materiales para el desarrollo de nuevas 

celdas solares que tengan mejores eficiencias y un menor precio.  

El silicio amorfo (a-Si), el di-selenuro de cobre indio galio (CIGS) y el telurio de 

cadmio (CdTe) son materiales que buscan sustituir al Si cristalino a partir de celdas 

solares de películas delgadas [8]. En la Figura 1.1 se muestra el crecimiento que esta 

tecnología ha tenido desde 1975 a la fecha. Actualmente el CdTe presenta eficiencias 

entre 15% al 20% [9 − 10] mientras que el CIGS presenta eficiencias entre 20.4% al 

23.4% [9], sin embargo, la toxicidad del Cadmio (Cd) y el alto de costo del Indio (In) y 

Galio (Ga) evitan el adecuado desarrollo de estas tecnologías [11].  

 

Figura 1.1. Crecimiento de la eficiencia de celdas solares de película delgada [12] 

Por lo anterior, la búsqueda de nuevos materiales absorbentes para sustituir al 

CdTe y al CIGS conlleva a la investigación de los calcogenuros, materiales que han 

llamado la atención de la comunidad científica al ser semiconductores que tienen 

grandes propiedades ópticas y eléctricas, además, son elementos que destacan por su 

bajo costo y abundancia [13]. Dentro de estos, recientemente ha destacado el Seleniuro 

de Antimonio (𝑆𝑏2𝑆𝑒3) siendo un material que posee una banda prohibida directa entre 

1.0 y 1.2 eV [13], con un sistema cristalino ortorrómbico [14] y una absorción de luz 

menor a 105𝑐𝑚−1 [11]. Dicho lo anterior, es un material de gran interés científico ya que 

posee grandes propiedades termoeléctricas [14], fotovoltaicas [13] y optoelectrónicas 

[15], lo cual lo hace el material ideal para sustituir al CdTe y al CIGS en la construcción 

de celdas solares [13]. 



3 
 

Actualmente, la mayoría de las celdas solares de película delgada utilizan el 

sulfuro de cadmio (𝐶𝑑𝑆) como capa ventana, sin embargo, como se mencionó 

anteriormente la toxicidad del Cd conlleva a la investigación de nuevos materiales para 

su uso como capa ventana dentro de los cuales destacan el dióxido de titanio (𝑇𝑖𝑂2) [16] 

y el sulfuro de zinc (𝑍𝑛𝑆) [17]. Por otro lado, los dicalcogenuros de metales de transición 

(TMDC), como el sulfuro de tungsteno (𝑊𝑆2), son materiales semiconductores que se 

plantea sean capaces de sustituir al CdS como capa ventana, debido a que poseen un 

alto coeficiente de absorción de alrededor de 105𝑐𝑚−1 y una adecuada brecha de 

energía [18].  

Algunos de los principales trabajos sobre celdas solares que emplean el Sb2Se3 

como capa activa absorbente han reportado múltiples aspectos por mejorar entre los 

cuales se destacan reducir la densidad de defectos tanto en bulto como en la interfaz, 

mejorar la fotocorriente a longitudes de onda cortas, incrementar el voltaje de circuito 

abierto (Voc), la implementación de nuevos materiales como capa buffer y el uso de 

nuevas arquitecturas [19 −  20]. Aunque este material se considera una alternativa para 

el desarrollo de celdas solares, hasta ahora se ha reportado una eficiencia máxima de 

9.2% [21]. Por tanto, resulta de primordial interés identificar los factores que no han 

permitido obtener eficiencias más altas, de tal manera que puedan minimizarse 

mediante el tipo de técnicas de fabricación empleadas, diseño y características de las 

estructuras o el tipo de unión empleada. La investigación y desarrollo de las celdas 

solares de película delgada requiere múltiples experimentos y caracterizaciones para 

identificar los factores que se necesitan controlar para incrementar la eficiencia del 

dispositivo. Sin embargo, una metodología de investigación basada en simulaciones ha 

probado ser una importante y eficiente alternativa para el desarrollo de este tipo de 

dispositivos ya que puede reducir el gasto en materiales, equipo y herramientas para su 

desarrollo y de igual manera se puede disminuir el tiempo de prueba y asegurar la 

reproducibilidad.  

El uso y aplicación de simuladores para el desarrollo de dispositivos 

semiconductores incluso se vio incrementado exponencialmente debido a las 

condiciones impuestas ante la presente pandemia global. Existen softwares 

especializados en analizar y proporcionar información sobre celdas solares como 

Silvaco, Sentaurus y Lumerical, sin embargo, requieren licencias costosas para su 

empleo. Por otra parte, también han surgido softwares de libre acceso como AFORS 

HET, PC 1D y SCAPS-1D por mencionar algunos, los cuales han sido ampliamente 

utilizados para el estudio y desarrollo de celdas solares de películas delgadas. 
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En el presente trabajo se reporta una simulación de celdas solares a base de 

Sb2Se3 utilizando el programa SCAPS-1D. Empleando como base la estructura de la 

celda solar experimental 𝐼𝑇𝑂/ 𝐶𝑑𝑆/ 𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝐴𝑢 la cual cuenta con una eficiencia del 

7.6% [22]. Una vez simulada la estructura se sustituyó la capa transparente de óxidos 

(TCO) de ITO por FTO y la capa ventana de CdS por 𝑊𝑆2. Se optimizaron los 

parámetros de la celda solar propuesta (𝐹𝑇𝑂/ 𝑊𝑆2/ 𝑆𝑏2𝑆𝑒3/ 𝐴𝑢) como el grosor de la 

capa transparente conductora de óxidos, la capa ventana y la capa absorbente, las 

densidades de estados donadores y aceptores y las densidades de defectos. 

Finalmente, se estudió y evaluó el desempeño del WS2 como capa ventana en celdas 

solares de Sb2Se3 concluyendo la viabilidad de este material para sustituir el CdS como 

capa ventana en el desarrollo de celda solares.   
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Objetivos 

Objetivo General 

Estudiar y evaluar el efecto del WS2 como capa ventana en celdas solares de Sb2Se3 

mediante simulaciones con SCAPS-1D 

Objetivos Específicos 

• Comprender el uso del software de simulación SCAPS-1D 

• Estudiar y optimizar una celda solar con la estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au 

mediante el simulador SCAPS-1D.  

• Comparar los valores ideales obtenidos por la simulación de la celda solar de 

ITO/CdS/Sb2Se3/Au con los reportados experimentalmente.  

• Comparar el efecto de la capa transparente conductora de óxido entre el ITO y 

FTO sobre la eficiencia de estructuras tipo TCO/CdS/Sb2Se3/Au.  

• Aplicar el WS2 como capa ventana para el estudio y evaluación de la estructura 

mediante el simulador SCAPS-1D 
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Capítulo 1. Celdas solares basadas en calcogenuros 

1.1 Calcogenuros 

Los calcogenuros son compuestos en donde el anión es un elemento del grupo VI A de 

la tabla periódica; aunque los óxidos pertenecen a este grupo se utiliza este término 

para los compuestos de Azufre (S), Selenio (Se) y Telurio (Te) [23]. El interés de estudio 

de estos compuestos es debido a su alta afinidad con diferentes metales formando así 

semiconductores binarios, ternarios, etc. Esta afinidad permite formar calcogenuros 

metálicos, en donde las propiedades del compuesto dependerán de la elección del 

catión metálico; formando una gama variada de semiconductores con diferentes 

propiedades eléctricas, ópticas, fotovoltaicas, detectoras, etc.[24] 

Actualmente los semiconductores binarios como el CdTe y el CdS, así como los 

semiconductores ternarios como el Teluro de Cadmio-Zinc (CdZnTe) son materiales 

semiconductores altamente estudiados por sus propiedades fotovoltaicas [25], sin 

embargo, debido al alto costo y la escasez tanto del Indio (In) como del Teluro (Te), 

además de la alta toxicidad del Cadmio (Cd), estos materiales resultan inviables para el 

desarrollo de futuras tecnologías [11]. A pesar de todo, dentro de los calcogenuros 

metálicos binarios destaca el Sb2Se3 al ser un material no tóxico con compuestos 

abundantes y económicos [26].  

1.2 Seleniuro de Antimonio (Sb2Se3) 

El Selenio (Se) es un elemento del grupo VI, el cual puede combinarse con elementos 

específicos como el Antimonio (Sb), el Arsénico (Ar) y el Germanio (Ge) para formar 

diferentes materiales con propiedades únicas y diferentes [27]. Dentro de las 

combinaciones anteriores destaca el Sb2Se3 siendo un material semiconductor con 

excelentes propiedades termoeléctricas [14], fotovoltaicas [13] y optoeléctricas [15]. 

El Sb2Se3 es un material formado por elementos del grupo V2VI3, el cual ha sido 

tema de estudio desde 1950 hasta la actualidad [28]. Este material tiene un sistema 

cristalino ortorrómbico cuyos parámetros de red son a = 1.16330 nm b = 1.1700 nm y c 

= 0.39850 nm [29] describiendo una estructura cristalina anisotrópica la cual consta de 

cuatro subunidades moleculares de Sb2Se3 por celda unitaria como se describe en la 

Figura 1.2 a) [30]. La estructura está formada por cintas unidimensionales (1D) en la 

forma Sb4Se6 apiladas en paralelo en la dirección [001] como se muestra en la Figura 

1.2 b) [31]. Básicamente, la estructura de las cintas consta de cadenas de Se-Sb-Se a 

lo largo del eje c teniendo dos diferentes uniones, es decir, por dentro los átomos están 

unidos covalentemente, mientras que las cintas están unidas por interacciones Se – Se 
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débiles [32]. La estructura 1D formada tiene una gran ventaja en las propiedades del 

material ya que los límites de grano que se forman paralelos a las cintas son 

beneficiosos para la recombinación [33] manteniendo así un alto transporte de 

portadores por toda la película [22]. 

 

Figura 1.2. (a) Celda unitaria Ortorrómbica de Sb2Se3 (esferas rosas representan al Sb 

y esfera azules al Se) (b) vista direccional de la estructura cristalina que muestra el 

plano [001].[30] 

La propiedad que permite el fácil desarrollo de este material es su bajo punto de 

fusión de 885 Kelvin (K) junto con su alta presión de vapor ya que permiten el depósito 

de películas homogéneas utilizando bajas temperaturas [34 − 35]. La estructura de 

bandas de este material es bastante compleja debido a las múltiples transiciones que 

hay a energías muy cercanas a la banda máxima de valencia; concluyendo que el 

material tiene una banda prohibida indirecta de 1.21 eV, sin embargo, una transición 

directa es posible a 1.22 eV por medio de los cálculos a partir de la teoría funcional de 

densidad utilizando la aproximación de gradiente generalizada [30]. Por otro lado, es 

común encontrar la banda prohibida utilizando el método de Tauc mostrando que el 

material cuenta con una banda prohibida indirecta menor de 1.03 ±  0.01 𝑒𝑉 y una banda 

prohibida directa menor de 1.17 ±  0.02 𝑒𝑉 ambas a 300 K [36] mostrando así la 

dualidad de las bandas prohibidas.  

En la Tabla 1.1 se resumen algunas propiedades del Sb2Se3 que lo destacan 

como un excelente material absorbedor comenzando por ser un semiconductor tipo p 

con una excelente absorción de alrededor 105 cm-1, además, cuenta con una buena 
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movilidad de portadores minoritarios de ~ 15 𝑐𝑚2𝑉−1𝑠−1 y un tiempo de vida del 

portador de ~60 𝑛𝑠 [34 − 36].  

Tabla 1.1 Propiedades físicas del Sb2Se3 

Propiedad del Material Símbolo Valor Referencia 

Parámetros de Red (nm) a 1.16330 [29] 

 b 1.1700  

 c 0.39850  

Grupo Espacial  Pnma 62 [29] 

Densidad (g cm-3) 𝜌 5.84 [35] 

Punto de fusión (K) 𝑇𝑓 885 [35] 

Banda prohibida (eV) 𝐸𝑔.𝑑 1.17 a 300 K [36] 

 𝐸𝑔 .𝑖 1.03 a 300 K [36] 

Coeficiente de absorción (cm-1) A > 105 [11] 

Constante dieléctrica relativa (𝜖0) 𝜖𝑟 14.3 – 19.8  [35] 

Tiempo de vida de portadores 

minoritarios (𝑛𝑠) 

𝜏𝑒 60 [36] 

Movilidad ( 𝑐𝑚2 ∙  𝑉−1𝑠−1) 𝜇𝑒 15 [35] 

 𝜇ℎ 42 [35] 

1.3 Celdas solares de película delgada 

A partir de 1970 comienza el desarrollo de celdas solares de película delgada basadas 

principalmente en Silicio amorfo (a-Si), en compuestos binarios II-VI y compuestos 

ternarios I-III-VI [37]. Este dispositivo está basado en capas sucesivas delgadas, del 

rango de los micrómetros, depositadas sobre diferentes sustratos como vidrio o plástico. 

Una película delgada debe ser económica, no tóxica, estable y principalmente debe 

tener un mayor coeficiente de absorción que él silicio [38]. Es una tecnología económica 

ya que utiliza menor cantidad de reactivos y es escalable, sin embargo, hasta la fecha 

la eficiencia en las celdas solares de Silicio cristalino (c-Si) sigue siendo mejor que 

muchas de las celdas solares de película delgada [39].  

1.3.1 Celdas solares de película delgada de Sb2Se3 

Aunque el Sb2Se3 es un material estudiado desde 1950 [29] fue hasta 1982 que este 

material se utilizó por primera vez en un dispositivo fotovoltaico obteniendo una 

eficiencia (𝜂) de 0.52% [40]. La investigación del Sb2Se3 como material absorbente en 

un dispositivo fotovoltaico continúo desarrollándose, utilizando diferentes estructuras. 

En 2014 se mostró que la estructura 𝐹𝑇𝑂/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝐶𝑑𝑆/𝑍𝑛𝑂/𝑍𝑛𝑂: 𝐴𝑙/𝐴𝑢 obtenía la 
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eficiencia más alta siendo de 2.1% [41], sin embargo, en el mismo año se realizó el 

cambio entre el CdS por TiO2 como capa ventana mostrando que la celda solar 

𝐹𝑇𝑂/𝑇𝑖𝑂2/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝐴𝑢 tenía la eficiencia más alta siendo de 2.26% [34]. Tres años 

después, en 2017 se propuso un dispositivo solar tipo NIP con la estructura 

𝐼𝑇𝑂/𝐶𝑑𝑆/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝑃𝑏𝑆/𝐴𝑢 en donde el sulfuro de plomo (𝑃𝑏𝑆) funge como una capa 

transportadora de huecos, obteniendo una eficiencia de 6.5% [42]. En 2018, bajo la 

misma estructura NIP se realiza sustituye el CdS y PbS por TiO2 y PCDTBT, 

respectivamente, aumentando la eficiencia del dispositivo a 6.6% utilizando la estructura 

𝐹𝑇𝑂/𝑇𝑖𝑂2/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝑃𝐶𝐷𝑇𝐵𝑇/𝐴𝑢, siendo un avance importante ya que remueven el uso 

de materiales tóxicos como el CdS y PbS [43]; en el mismo año, se incrementó la 

eficiencia a 7.6% utilizando la técnica de depósito por transporte de vapor con la 

estructura 𝐼𝑇𝑂/𝐶𝑑𝑆/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝐴𝑢 [22]. Finalmente, en 2019 se obtiene la eficiencia más 

alta reportada en celdas solares en película delgada de 𝑆𝑏2𝑆𝑒3 siendo de 9.2% utilizando 

la estructura 𝑀𝑜/𝑀𝑜𝑆𝑒2/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝐻𝑅 − 𝑍𝑛𝑂/𝐿𝑅 − 𝑍𝑛𝑂/𝐴𝑔, en donde la capa de 𝑆𝑏2𝑆𝑒3 

está formada por un arreglado de “nanorods”, es decir, un arreglo de morfologías a 

escala nanométrica que mejoran la respuesta del dispositivo a longitudes de ondas 

largas, además, mejoran la captación de luz y por ende, se reduce la reflexión óptica y 

la orientación preferencial del arreglo nanométrico facilitando el transporte del portador 

concluyendo en un incremento de la densidad de corriente (𝐽𝑠𝑐) [21]. 

1.3.2 Simulación de celdas solares de película delgada de Sb2Se3 

En años recientes la simulación de celdas solares en película delgada de Sb2Se3 ha 

incrementado debido a la facilidad y precisión de los programas. En 2018 se realizó una 

simulación acerca de la heterounión Sb2Se3/CdS enfocándose principalmente en la 

optimización del dispositivo; este artículo quedó como guía de futuras investigaciones 

debido a la exactitud de los parámetros [44]. Un año después se utilizó la estructura 

𝐼𝑇𝑂/𝐶𝑑𝑆/𝑆𝑏2𝑆𝑒3/𝑃𝑏𝑆/𝐴𝑢 [42] observando que la capa transportadora de huecos podía 

ser reemplazada por óxido cuproso (𝐶𝑢2𝑂) y la capa transportadora de electrones podía 

ser reemplazada por sulfuro de indio (𝐼𝑛2𝑆3) de esta manera se eliminan los elementos 

tóxicos tanto de Cd como de Pb, de igual manera, al cambiar la afinidad electrónica de 

la capa transportadora de huecos se logró cambiar el contacto trasero de Oro (Au) por 

nanotubos de carbono (NTC) obteniendo una eficiencia de 13.2% después de optimizar 

la celda solar [45].  

Durante el 2020 y 2021 las simulaciones de celdas solares de este material se 

han enfocado en encontrar diferentes capas tanto trasportadoras de huecos como de 

electrones con el fin de obtener una celda solar sin elementos tóxicos. Se han propuesto 
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los siguientes materiales como sustitutos de capa transportadora de electrones: ZnO, 

V2O5, CdSe [46],  TiO2, WS2 [47],  Zn0.93Mg0.07O/ZnO0.4S0.6 [48], y Cd1-xZnxS [49]siendo 

los más destacados, de igual manera, a continuación, se presentan los materiales 

propuestos como sustitutos de capa transportadora de huecos: CuO, CuI, PEDOT:PSS, 

CuSCN [50], CZTSe [51], Spiro-OMeTAD, CZ-Ta [47] y SnS [52] por mencionar solo 

algunos.  

1.4 Sulfuro de Tungsteno (WS2)  

Las celdas solares en película delgada se basan en la unión p-n entre el absorbente y 

la capa ventana; esta última capa debe tener una gran brecha de energía, un grosor 

pequeño y una baja resistencia en serie [53]. El CdS es un material que destaca como 

capa ventana debido a su adecuada brecha de energía, coeficiente de absorción y su 

baja resistividad [54], sin embargo, la toxicidad de este material inhibe el desarrollo de 

esta tecnología [11], por ende, diferentes materiales se han estudiado para el reemplazo 

del CdS como el ZnS [17], 𝑒𝑙 TiO2 [16] y los dicalcogenuros de metales de transición 

(TMDC). 

Los dicalcogenuros de metales de transición (TMDC) tienen la forma general TX2 

en donde T es un metal de transición de los grupos 4 – 6 de la tabla periódica (W, Mo) 

mientras que X son los calcogenuros (S, Se y Te) [55]. Estos materiales han probado 

ser candidatos para sustituir al CdS como capa ventana por su modificable brecha de 

energía, su coeficiente de absorción, su bajo costo y sus propiedades optoelectrónicas 

[55 − 57]. Dentro de estos materiales destacan el sulfuro de molibdeno (MoS2) y el 

sulfuro de tungsteno (WS2), pese a que el MoS2 es uno de los materiales más estudiados 

dentro de los TMDC por su aplicación en el desarrollo de transistores [58]; él WS2 cuenta 

con una mayor estabilidad, propiedades térmicas y propiedades optoelectrónicas 

[55, 59] que el MoS2. 

El WS2 es un material abundante, económico y menos tóxico comparado con 

otros TMDCs, sin embargo, la investigación de este material en capas delgadas no ha 

sido tan estudiando con respecto a otros [60]. Actualmente, este material ha llamado la 

atención de la comunidad científica al presentar propiedades interesantes, es decir, este 

material tiene una brecha de energía modificable, ya que cuenta con una brecha de 

energía indirecta >1.5 eV en bulto y una brecha de energía directa < 2.0 eV en película 

delgada (dependiendo el tipo de síntesis que se utilice) [61], además, cuenta con una 

fase cristalina romboédrica con una dirección preferencial al plano (101), la Figura 1.3 

muestra la disposición de los átomos dentro de una tricapa de WS2; en donde una capa 

de átomos de tungsteno (W) esta intercalada por dos capas de Azufre (S) en una 
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coordinación prismática trigonal cuyos enlaces en las tricapas son covalentes mientras 

que las capas adyacentes se mantienen unidas por fuerzas débiles de Van der Waals 

[55]. 

 

Figura 1.3. Disposición de átomos dentro de una tricapa de WS2 [55]. 

1.4.1 Celdas solares con película delgada de Sulfuro de Tungsteno (WS2) 

Aunque este material ha sido sintetizado por diferentes técnicas como el electrodepósito 

[62], depósito químico de vapor metal-orgánico [63] y depósito por haz de iones [64] no 

había logrado la incorporación de las capas de este material en dispositivos fotovoltaicos 

hasta el año 2020 que B. R. M. K. Sobayel et al. utilizaron la técnica de pulverización 

catódica con magnetrón de radiofrecuencia para el depósito de este material en un 

sustrato de vidrio y por primera vez se construyó la celda solar con el WS2 como capa 

ventana con la estructura ITO/WS2/CdTe/Cu:C/Ag obteniendo una eficiencia de 1.20% 

[60]. 

En 2019 se utilizó por primera vez el WS2 como capa transportadora de 

electrones (ETL) en una simulación con la estructura cátodo/WS2/CH3NH3PbX3/Spiro-

OMeTAD/Ni demostrando que teóricamente el WS2 puede reemplazar al TiO2 como ETL 

en celdas solares de perovskita (PSC) obteniendo una eficiencia de 25.70% una vez 

optimizada [65]. Para el 2020 las simulaciones con este material incrementaron 

destacando los trabajos de A. Kumar y S. Singh quienes utilizaron el WS2 como ETL en 

la estructura FTO/WS2/CH3NH3SnI3/CuSCN/Au utilizando una perovskita sin Plomo, en 

donde observaron que los defectos en la interface WS2/CH3NH3SnI3 afectan de una 

manera importante la eficiencia final del dispositivo, obteniendo 19.84% de eficiencia 

[66]. R. Huang et al. realizaron la simulación de la celda solar WS2/c-Si obteniendo 

20.57% de eficiencia [67] siendo la primera simulación que no utiliza la perovskita como 

absorbente. K. Sobayel et al. utilizaron el WS2 como capa ventana en una celda solar 

con la estructura Mo/CIGS/WS2/i-ZnO obteniendo una eficiencia de 26.4% siendo mayor 

a las eficiencias obtenidas a la fecha [68], de tal manera que esta simulación intensificó 

la investigación del uso de WS2 como capa ventana en celdas solares de película 

delgada. Finalmente, para el año 2021 A. M. Islam et al. simularon la celda con la 
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estructura ITO/WS2/CdTe/Au obteniendo 20.55% de eficiencia destacando la viabilidad 

de utilizar el WS2 como sustituto del CdS al ser un material más económico y no tóxico 

[69].  

1.5 Parámetros Básicos de las Celdas Solares 

1.5.1 Características de la curva J-V 

En términos prácticos, cuando la celda es expuesta a la luz no todos los fotones son 

absorbidos, es decir, los fotones con energías menores a la brecha de energía no serán 

absorbidos, además, los fotones con energías mayores a la brecha de energía serán, o 

no, absorbidos y el excedente de energía será disipado como calor. Una celda solar 

ideal cuenta con una curva J-V semejante a la curva característica de un diodo formado 

por una unión p-n obteniendo así el circuito equivalente en la Figura 1.4 [70].  

 

Figura 1.4. Circuito equivalente ideal de la celda solar. 

Donde 𝐽𝐿  es la densidad de fotocorriente, 𝐽𝑆  es la densidad corriente de saturación 

del diodo y 𝑅𝐿  es la resistencia de la carga. Las curvas características J-V de la celda 

solar muestran la representación gráfica del funcionamiento de la celda tanto en 

oscuridad como en iluminación. Finalmente, la densidad de corriente del dispositivo bajo 

iluminación es la suma de la densidad de fotocorriente y la densidad de corriente en 

oscuridad dado como [70]:  

𝐽 =  𝐽𝑆 [𝑒𝑥𝑝 (
𝑞𝑉

𝑘𝐵𝑇
) −  1] – 𝐽𝐿                                              (1.1) 

Donde q es la carga electrónica, V es el voltaje aplicado (el cuál es 0 V), kB es la 

constante de Boltzmann y T es la temperatura.  

1.5.2 Corriente de corto circuito 
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La densidad de corriente de corto circuito (Jsc) es la máxima corriente que fluye por la 

celda solar cuando el Voltaje (V) es igual a cero como se muestra en la Figura 1.5 

[8, 70 − 71]. Esta corriente fluye debido a la generación y recolección de portadores de 

carga generados a partir de la luz incidente.  

 

Figura 1.5. Corriente de corto circuito y voltaje de circuito abierto a partir de la curva J-

V 

1.5.3 Voltaje de circuito abierto 

El voltaje de circuito abierto (Voc) es el valor máximo de voltaje que puede tener la celda 

solar mostrado en la Figura 1.5. Si la celda solar no está conectada a la carga entonces 

la corriente estará en su valor mínimo (cero) de tal manera que a partir de la ecuación 

(1.1) si J = 0 se obtiene la ecuación (1.2) [8, 70 − 71].  

𝑉𝑜𝑐 = 
𝑘𝐵𝑇

𝑞
𝑙𝑛 (

𝐽𝐿
𝐽𝑠
+ 1)                                                        (1.2) 

En donde se puede observar que el Voc es una medida que depende de la 

densidad de corriente fotogenerada (𝐽𝐿) y la densidad de corriente de saturación (𝐽𝑠).  

1.5.4 Eficiencia 

La eficiencia de conversión de energía se define como la capacidad de convertir la luz 

incidente en electricidad. La celda solar tiene un rango de funcionamiento entre 0 a Voc, 
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en el que se suministra energía. La densidad de potencia de la celda solar está dada 

por la ecuación (1.3) [38] 

 𝑃 =  𝐽𝑉                                                                        (1.3) 

La densidad de potencia (P) alcanza su valor máximo en el punto de máxima 

potencia el cuál se obtiene en el voltaje (Vm) y su correspondiente densidad de corriente 

(Jm) mostrado en la Figura 1.6. A partir de estos valores se puede calcular el factor de 

llenado (FF) por la ecuación (1.4) la cual describe la forma cuadra ideal de la curva J-V 

[38]. 

𝐹𝐹 =  
𝐽𝑚 𝑉𝑚
𝐽𝑠𝑐  𝑉𝑜𝑐

                                                                     (1.4) 

La eficiencia de la celda solar 𝜂 se define como la densidad de potencia liberada 

en el punto de funcionamiento como fracción de la densidad de potencia de la luz 

incidente 𝑃𝑖 mostrado en la ecuación (1.5) [38]. 

𝜂 =  
𝐽𝑚𝑉𝑚
𝑃𝑖

                                                                         (1.5) 

A partir de la ecuación (1.4) se puede expresar la ecuación (1.5) de la siguiente 

manera [38]. 

𝜂 =  
𝐽𝑠𝑐𝑉𝑜𝑐𝐹𝐹

𝑃𝑖
                                                                     (1.6) 

Finalmente, los cuatro parámetros mencionados anteriormente Jsc, Voc, FF y 𝜂 

describen el comportamiento característico de la celda solar, estos se pueden obtener 

a partir de las curvas J-V del mismo dispositivo.  
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Figura 1.6. Punto de máxima potencia a partir de la curva J-V 

1.6 Diagrama de Bandas 

La alineación de bandas es un término que describe la forma en que las bandas de 

valencia y de conducción de dos materiales diferentes se alinean lo cual es crucial ya 

que describe la facilidad con la cual se llevara acabo la separación de los electrones y 

los huecos fotoexcitados para permitir la extracción de los portadores de carga antes 

que se produzca la recombinación [72]. En la Figura 1.7 a) se observan los diagramas 

de banda de dos semiconductores, uno n y uno p, respectivamente, con respecto al nivel 

de vacío, antes de hacer contacto. Cada semiconductor tiene diferentes brechas de 

energía (𝐸𝐺), afinidades electrónicas (𝜒) y funciones de trabajo (𝜙𝑊), parámentros que 

definen el tipo de alinemiento que van a tener después de hacer contacto [5].  
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Figura 1.7. a) Diagrama de banda de bandas de un semiconductor n y p separados b) 

diagrama de bandas de una unión pn. 

En la Figura 1.7 b) se observa el diagrama de banda de los semiconductores después 

de tener contacto y llegar a un equilibrio térmico. Las discontinudades de las bandas de 

valencia, conducción y del nivel de vació local se debe al campo interconstruido en la 

zona de agotamiento denotado por la distancia entre -d1 a d2 permitiendo la formación 

del nivel de Fermi con las misma posiciones de función de trabajo, afinidad electrónica 

y brecha energética con respecto al nivel de vacío [5].  

La orientración relativa de las bandas de energía crea dos tipos de desplazamientos de 

banda en la interfaz siendo el desplazamiento de la banda de conducción ∆𝐸𝑐 (CBO) y 

el desplazamiento de la banda de valencia ∆𝐸𝑣 (VBO) denotado por las ecuaciones (1.7) 

y (1.8) [69].  

∆𝐸𝑐 = ∆𝜒                                                                            (1.7) 

∆𝐸𝑣 = ∆𝐸𝑔 − ∆𝐸𝑐                                                                 (1.8) 

 Donde ∆𝜒 es la diferencia entre las afinidades electrónicas y ∆𝐸𝑔 es la diferencia 

entre las brechas energéticas de los dos materiales.  

Las uniones entre semiconductores son clasificadas como tipo I, II y III basadas 

en el alineamiento de sus bandas, sin embargo, dentro de éstas solo las uniones tipo I 

y II son de interés para aplicaciones fotovoltaícas. Una unión tipo II conocida como 

“escalonada” tambien puede denominarse como desplazamiento “tipo acantilado” en 
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donde ∆𝐸c es negativa mostrando este comportamiento, por otro lado, la una unión tipo 

I puede denominarse como desplazamiento “tipo pico” donde ∆𝐸𝑐 es positiva como se 

muestra en la Figura 1.8 a) y b) respectivamente [69, 72 − 73]. Para la capa absorbente 

tipo p los portadores minoritarios son los electrones que son promovidos a la banda de 

conducción del material. Por ende, el adecuado transporte de los electrones desde la 

banda de conducción hasta el contacto es de suma importancia para determinar la 

eficiencia del dispositivo. Es por esto que se necesita un adecuado alineamiento de la 

banda conducción ya que en la unión tipo I se crea un barrera de potencial en la interfaz 

que no permite el adecuado flujo de electrones reduciendo la corriente de corto circuito 

y la eficiencia del dispositivo, aunque es posible que los electrones puedan cruzar una 

pequeña barrera de potencial a partir del exceso de energía térmica que tenga o por 

medio del tunelamiento. Mientras que la unión tipo II conduce a una fuente potencial de 

recombinación en la interface entre la banda de conducción de la capa ventana y la 

banda de valencia del absorbente, básicamente, esta recombinación se da por la 

cercanía de estas bandas en donde los electrones de la capa ventana se recombinan 

con los huecos del absorbente a través de los estados de la interface, por ende entre 

más estrecha sea la brecha entre los dos niveles mayor taza de recombinación habrá, 

lo cual reduce de manera directa el voltaje de circuito abierto del dispositivo [72 − 75]. 

 

Figura 1.8. Diagramas de Banda a) Tipo acantilado b) Tipo Pico.  
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Capítulo II. Principio de funcionamiento de SCAPS-

1D 

2.1 Análisis Numérico 

Actualmente la implementación de diferentes métodos de análisis numéricos en el 

campo de los semiconductores ha llevado al desarrollo de diversos programas de 

simulación; siendo la celda solar el dispositivo más estudiado dentro del campo de 

semiconductores, el análisis numérico se ha enfocado al desarrollo de softwares 

capaces de resolver las ecuaciones que rigen el comportamiento de las celdas solares 

brindando una respuesta precisa a un problema real. El desarrollo de este tipo de 

softwares ayuda al investigador a realizar cálculos complejos de una manera más 

sencilla optimizando tiempo de laboratorio al igual que recursos económicos (reactivos) 

ya que el software indica los parámetros necesarios de cada capa en la celda solar para 

obtener los resultados simulados. Dicho esto, los softwares de simulación de celdas 

solares son una herramienta esencial para el desarrollo de esta tecnología ya que 

proveen una manera más sencilla de entender el comportamiento de estos dispositivos 

sin tener que manufacturarlo.  

2.2 Ecuaciones básicas de semiconductores 

Para analizar el desempeño de una celda solar los softwares deben de ser capaces de 

resolver las ecuaciones básicas de los semiconductores. Comenzando con la ecuación 

de Poisson la cual muestra la relación entre el campo eléctrico (𝐸) de la unión p-n y la 

densidad de carga espacial (𝜌) mostrado en la ecuación (2.1) [76]: 

𝜕2𝜓

𝜕2𝑥
= −

𝜕𝐸

𝜕𝑥
=  −

𝜌

𝜀𝑠
= −

𝑞

𝜀𝑠
[𝑝 −  𝑛 + 𝑁𝐷

+(𝑥)  − 𝑁𝐴
−(𝑥) ± 𝑁𝑑𝑒𝑓(𝑥)]             (2.1) 

En donde 𝜓 es el potencial electrostático, 𝑞 es la carga electrónica, 𝜀𝑠 es la 

permitividad relativa estática, 𝑝, 𝑛 son las concentraciones libres de hueco y electrón 

respectivamente, 𝑁𝐷
+(𝑥), 𝑁𝐴

−(𝑥) concentración ionizada de donadores y aceptores 

respectivamente y 𝑁𝑑𝑒𝑓(𝑥) es la concentración de defectos (aceptores o donadores). 

La segunda ecuación es la ecuación de continuidad la cuál gobierna el 

comportamiento de las celdas solares ya que analiza la corriente de arrastre, difusión y 

la recombinación simultáneamente. La ecuación 2.2 representa la ecuación de 

continuidad para el electrón y hueco respectivamente; en donde (𝐽𝑛 ,  𝐽𝑝) son las 

densidades de corriente del electrón y hueco respectivamente, (𝐺) es la tasa de 

generación y (𝑅) es la tasa de recombinación [77]. 
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{
 

 
𝜕𝑛

𝜕𝑡
=
1

𝑞

𝜕𝐽𝑛
𝜕𝑥

+ 𝐺 − 𝑅

𝜕𝑝

𝜕𝑡
=
1

𝑞

𝜕𝐽𝑛
𝜕𝑥

− 𝐺 + 𝑅

                                                         (2.2) 

Finalmente, la tercera ecuación permite hacer el cálculo de la corriente de 

arrastre y difusión de los portadores de carga como se muestra en la ecuación (2.3). 

Donde (𝐽𝑛, 𝐽𝑝 ) son la densidad de corriente del electrón y hueco respectivamente, 

(𝜇𝑛, 𝜇𝑝) son la movilidad del electrón y hueco respectivamente y (𝐷𝑛, 𝐷𝑝) son el 

coeficiente de difusión del electrón y hueco respectivamente.  

{
𝐽𝑛 = 𝑞𝑛𝜇𝑛

𝜕𝜓

𝜕𝑥
+ 𝑞𝐷𝑛

𝜕𝑛

𝜕𝑥

 𝐽𝑝 = − 𝑞𝑛𝜇𝑝
𝜕𝜓

𝜕𝑥
+ 𝑞𝐷𝑝

𝜕𝑛

𝜕𝑥

                                               (2.3) 

Actualmente se cuentan con diferentes softwares para el análisis de celdas 

solares, que resuelven las ecuaciones descritas anteriormente, dentro de los cuales 

destacan:  

1. SCAPS-1D (Solar cell capacitance simulator) 

2. AMPS-1-D (Analysis of microelectronics and photonics structures) 

3. AFORS-HET (Automat for simulation of heterostructures) 

4. ASA (Amorphous semiconductor analysis) 

Entre estos softwares se escogió SCAPS-1D para el desarrollo de este trabajo 

debido a que existe más literatura registrada acerca de simulaciones utilizando este 

programa, además de contar con una mayor exactitud al momento de realizar los 

cálculos. 

2.3 SCAPS-1D 

El software SCAPS (Solar Cell Capacitance Simulator) es un programa de simulación 

de celdas solares unidimensionales (1-D) desarrollado por el departamento de 

Electrónica e Información de Sistemas (ELIS) de la Universidad de Grent, Bélgica. La 

simulación se realiza modificando diferentes parámetros, mostrados en la Tabla 2.0 de 

hasta 7 capas de semiconductores; de igual manera, maneja el análisis de interfaz entre 

capas y las diferentes recombinaciones [78]. En el presente trabajo se utiliza la versión 

SCAPS 3.8 actualizada en mayo de 2020.  

Tabla 2.1 Parámetros Variables en SCAPS 
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Parámetro Símbolo Unidades 

Brecha energética 𝐸𝑔 eV 

Afinidad Electrónica 𝜒 eV 

Permitividad dieléctrica relativa 𝜖 - 

Densidad de estados efectivos de la banda de valencia 𝑁𝑣 𝑐𝑚−3 

Densidad de estados efectivos de la banda de conducción 𝑁𝑐 𝑐𝑚−3 

Velocidad térmica del electrón 𝑣𝑡ℎ𝑒 𝑐𝑚 ∙ 𝑠−1 

Velocidad térmica del hueco 𝑣𝑡ℎℎ 𝑐𝑚 ∙ 𝑠−1 

Movilidad del electrón 𝜇𝑒 𝑐𝑚2 ∙ 𝑉−1  ∙ 𝑠−1 

Movilidad del hueco 𝜇ℎ 𝑐𝑚2 ∙ 𝑉−1  ∙ 𝑠−1 

Concentración de donadores 𝑁𝐷 𝑐𝑚−3 

Concentración de aceptores 𝑁𝐴 𝑐𝑚−3 

 

La simulación calcula las mediciones óptico-eléctricas más relevantes de una 

celda solar siendo: (1) el gráfico J-V, (2) la eficiencia cuántica EQ (𝜆), (3) el diagrama de 

bandas y mediciones de capacitancia como (4) C-V y (5) C-f, mostrando una 

aproximación cercana a la realidad, que permite entender el funcionamiento de la 

estructura fotovoltaica, asimismo, facilita la modificación de los parámetros para obtener 

una mejor eficiencia del dispositivo.  

2.3.1 Interfaz de SCAPS-1D 

A continuación, se describe la interfaz del programa SCAPS-1D, la cual consiste 

principalmente en 4 paneles como se muestra en la Figura 2.1.  

1 El primer panel se centra en la definición del problema, es decir, se definen las 

características de la celda solar a simular presionando el botón de “set problem”, 

ahora, para que el programa realice los cálculos para obtener la simulación se 

presiona el botón “Calculate: single shot”, por otro lado, si se desea hacer la 

variación de un parámetro dentro de algún rango establecido se presiona el botón 

de” Calculate: batch”. 

2 El panel de acción es el segundo, el cual se enfoca en colocar la escala de las 

mediciones deseadas a realizar, es decir, se coloca los gráficos a obtener como lo 

son el I-V, C-V, C-f y QE colocando el rango de voltajes, las frecuencias y las 

longitudes de onda deseadas para realizar el barrido.  

3 El tercer panel es de iluminación, el cual detalla si es una medición con o sin 

iluminación.  



21 
 

4 Finalmente, el cuarto panel es de punto de trabajo el cual detalla la temperatura, 

voltaje y frecuencia a la que se realizará la simulación. De igual manera, se pueden 

añadir resistencias en serie o en paralelo. 

 

Figura 2.1. Interfaz del programa SCAPS-1D.  

2.3.2 Panel de definición de celda solar SCAPS-1D 

Una vez presionando el botón de “Set problem” se abre una nueva interfaz siendo el 

panel de definición de celda solar el cual permite definir la estructura de la celda solar a 

simular. Este panel nos permite visualizar el orden que van a tener las capas y la entrada 

de iluminación. Como el panel anterior este se puede definir en 3 categorías mostradas 

en la Figura 2.2: 

1 La primera categoría se centra en abrir, guardar, borrar y cancelar nuevas 

estructuras de celdas solares a simular.  

2 La segunda categoría permite observar la estructura que tiene la celda solar a 

simular brindando una idea del grosor que van a tener las capas, además de 

verificar en donde va a entrar la luz al sistema.  

3 La tercera categoría es la más importante ya que se pueden agregar las capas de 

semiconductores que se necesiten mientras no sea mayor a 7. Por otro lado, se 

pueden agregar los defectos en las interfaces de acuerdo con número de capas 
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agregadas, además, se puede cambiar la función de trabajo del contacto trasero y 

delantero para la adecuada caracterización del dispositivo.  

 

Figura 2.2. Panel de definición de celda solar SCAPS-1D 

2.3.3 Panel de capas SCAPS-1D 

Al presionar el botón “add layer” el programa abre una nueva interfaz en la cual se puede 

modificar cada una de las capas utilizando datos de diferentes literaturas. Como en los 

paneles anteriores esta nueva interfaz se clasifica en tres diferentes categorías 

mostradas en la Figura 2.3:  

1 En primer lugar, se tiene la categoría de las propiedades dentro de la cual se 

agregan los datos que se obtiene de uno o más referencias.  

2 En segundo lugar, se tiene la categoría del coeficiente de absorción, en esta 

categoría es importante observar que se tiene la opción de cargar un archivo o de 

utilizar el modelo base de SCAPS para calcular un coeficiente de absorción de 

acuerdo con las propiedades previamente añadidas en la categoría uno. En la 

opción de carga de archivo se puede observar que el programa ya tiene cargados 

algunos coeficientes de absorción referentes a las primeras simulaciones que se 

han realizado y que se pueden utilizar a conveniencia. Sin embargo, también se 

puede añadir nuevos coeficientes de absorción.  

3 En tercer lugar, se tiene la categoría de defectos, en esta categoría se pueden 

añadir hasta 7 defectos ya sean neutrales, aceptores o donadores.  
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Figura 2.3. Panel de capas de SCAPS-1D 

2.3.4 Panel de defectos 

Dado que todo dispositivo contiene defectos el programa de SCAPS-1D cuenta con un 

panel de defectos dentro del cual se pueden añadir hasta 7 tipos de defectos en cada 

capa. Los parámetros necesarios de cada defecto pueden ser modificados al presionar 

“Add a defect” como se muestra en la Figura 2.4, esta opción abre el panel de “defect 

properties” el cuál se divide en 7 partes importantes como se muestra en la Figura 2.5 y 

se explican a continuación:  

 

Figura 2.4. Panel para agregar, editar o eliminar un defecto 
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Figura 2.5. Panel de propiedades de defecto 

a) La herramienta “defect type” muestra los diferentes tipos de defectos que se 

pueden agregar en los materiales, aunque los dos defectos más comunes en los 

semiconductores son aceptor y donador, con esta herramienta se pueden 

agregar los siguientes defectos: neutral, donador simple, aceptor simple, doble 

donador, doble aceptor, anfótero y de multinivel.  

b) La sección transversal de captura de electrones y huecos es un parámetro 

extraído de los trabajos experimentales el cual se puede variar. Entre mayor sea 

la sección transversal afectará el tiempo de vida de los portadores al fungir como 

centros recombinación afectando directamente la eficiencia final del dispositivo.  

𝜏𝑡𝑖𝑒𝑚𝑝𝑜 𝑑𝑒 𝑣𝑖𝑑𝑎 =
1

𝑁𝑡𝛿𝑣𝑡ℎ
 

Donde 𝜏 es el tiempo de vida, 𝑁𝑡 es la densidad de defectos, 𝑣𝑡ℎ es la velocidad térmica 

de los portadores y 𝛿 es el área de sección transversal de captura de electrones y 

huecos.   

c) La distribución de energía del defecto puede tomar cinco valores como lo son: 

simple, uniforme, gaussiana, cola de banda de conducción y cola de banda de 

valencia. Siempre que la distribución de energía del defecto no sea única, esta 



25 
 

distribución se discretiza como un número determinado de niveles de defectos 

individuales.  

d) El nivel de energía de referencia indica la posición aproximada del nivel de 

energía con respecto a las tres opciones del programa: EV por encima del nivel 

de la banda de valencia, EC por debajo de la banda de conducción y Ei por 

encima del nivel intrínseco.  

e) La energía de nivel con respecto a la referencia es un parámetro extraído de los 

trabajos experimentales, el cual depende de la referencia colocada en el inciso 

e).  

f) La densidad de defectos total es un parámetro extraído de los trabajos 

experimentales el cual se puede variar. 
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Capítulo III. Procedimiento Teórico-Experimental 

Se utilizó la estructura experimental ITO/CdS/Sb2Se3/Au como base de la simulación, la 

cual reporta 7.6% de eficiencia [22] como se muestra en la Figura 3.1. Esta estructura 

es conformada por ITO como la capa de óxido conductor transparente, CdS como capa 

ventana, Sb2Se3 como material absorbente y Oro (Au) como contacto metálico. Cada 

simulación se realizó tomando en cuenta una irradiación solar incidente AM 1.5 de 1000 

W/cm2 a una temperatura de funcionamiento de 300 K, sin tomar en cuenta las masas 

efectivas, la resistencia en serie y la resistencia en paralelo. A partir de los datos 

recuperados de la literatura mostrados en la Tabla 3.1 [22, 31, 38,42, 50, 64, 79 −  86] se 

realiza la primera simulación de esta estructura sin tener a consideración los defectos 

del CdS, del Sb2Se3 y de la interfaz CdS/Sb2Se3 como se muestra en la Figura 3.2. 

Dadas las concentraciones mostradas en Tabla 3.1 se trata de películas 

semiconductoras no degeneradas.  

 

Figura 3.1. Esquema de la celda solar experimental simulada 

Tabla 3.1 Parámetros para simulación 

Parámetros ITO  FTO CdS WS2 Sb2Se3 

Espesor 𝝁𝒎 0.225 0.225 0.070 0.070 0.900 

Brecha Energética (eV) 3.6 3.6 2.4 2.150 1.2 

Afinidad Electrónica (eV) 4.1 4 4 4 3.9 

Permitividad Dieléctrica 10 9 10 5.1 14.3 

Densidad de estados 

efectiva en la banda de 

conducción (1/cm3) 

2.2x1018 2.2x1018 2.2x1018 9.7x1018 2.2x1018 

Densidad de estados 

efectiva en la banda de 

valencia (1/cm3) 

1.8x1019 1.8x1019 1.8x1019 1.34x101

9 

1.8x1019 
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Movilidad de electrones 

(cm2/Vs) 

100 100 100 200 15 

Movilidad de huecos 

(cm2/Vs) 

25 25 25 50 5.1 

Concentración de 

donadores (1/cm3) 

1x1017 1x1017 1.1x1018 1.1x1018 0 

Concentración de 

aceptores (1/cm3) 

0 0 0 0 3x1013 

 

 

Figura 3.2. Panel SCAPS sin defectos 

A continuación, se agregaron las densidades de defectos, tanto aceptores como 

donadores, del CdS y del Sb2Se3 los cuales se variaron entre 1x1012 a 1x1018 (1/cm3) y 

entre 1X1010 a 1X1016 (1/cm3) respectivamente; con el fin de realizar un análisis entre la 

cantidad de densidad de defectos y la eficiencia del dispositivo. Finalmente, se varió la 

densidad de defectos en la interfaz CdS/Sb2Se3 para coincidir la parte experimental con 

la simulación como se muestra en la Figura 3.3. 
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Figura 3.3. Panel SCAPS densidad de defectos a) CdS b) Sb2Se3 c) interfaz 

Para obtener la celda solar propuesta (FTO/WS2/Sb2Se3/Au) se cambió la capa 

de óxido conductor transparente entre ITO y FTO, además de la capa ventana entre 

CdS y WS2 (Figura 3.4) utilizando los datos mostrados en la Tabla 3.1. Una vez obtenida 

la estructura deseada se optimizaron diferentes parámetros como el espesor del FTO, 

WS2 y Sb2Se3, la densidad de estados donadores del WS2, la densidad de estados 

aceptores del Sb2Se3 y las densidades de defectos del WS2, Sb2Se3 y de la interfaz 

WS2/Sb2Se3 obteniendo una eficiencia del 16.11%. 
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Figura 3.4. Estructura de las celdas solares a) experimental b) propuesta 
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Capítulo IV. Resultados y Discusión 

4.1 Introducción 

En esta sección se analiza cada una de las simulaciones obtenidas, además de observar 

el efecto que ocasiona la variación de diferentes parámetros como el espesor, la 

densidad de estados donadores, la densidad de estados aceptores y la densidad de 

defectos tanto de los materiales como en la interfaz. En el presente trabajo se detalla la 

viabilidad y los parámetros adecuados para el uso del WS2 como capa ventana.  

4.2 Simulación de celda solar con estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au  

4.2.1 Estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au Ideal  

En primer lugar, se realizó la simulación en SCAPS de la heterounión partiendo de la 

estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au con 7.6% de eficiencia [22]. Los parámetros utilizados 

para cada uno de los materiales propuestos se pueden observar en la Tabla 3.1. Este 

modelo parte de la idealidad, es decir, se utilizaron únicamente los parámetros obtenidos 

en la literatura sin agregar las densidades de defectos tanto de los materiales como de 

la interfaz. En la Figura 4.1 se observa la curva J – V ideal de la celda solar teniendo 

una eficiencia de 24.88% siendo una eficiencia cercana al cálculo ideal de este tipo de 

celdas solares que es aproximadamente de 30% [87].  
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Figura 4.1. Curva J-V de la celda solar ideal ITO/CdS/Sb2Se3/Au. 

De acuerdo con la literatura, el ITO tiene una transmitancia que ronda entre el 

78.8% al 79.6% [22] por ende para tener un cálculo más cercano a la realidad se coloca 

una transmitancia en el contacto delantero del programa SCAPS del 80%, siendo el 

valor más cercano como se muestra en la Figura 4.2. Así mismo, se realizó la simulación 
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utilizando esta condición de transmitancia observando que la Jsc decrece a 30.37 

mA/cm2 debido a que se disminuyen de los fotones que llegan a la capa absorbente 

viéndose, reflejando en una menor generación de pares electrón-hueco por ende 

disminuye la eficiencia del dispositivo a 19.75%. Por otro lado, el voltaje de circuito 

abierto y el factor de llenado permanece constantes con un valor de 0.7606 V y 85.49%. 

En la Figura 4.3 se muestra una comparación entre las curvas J-V entre la celda ideal 

(con 100% de transmitancia) y la celda solar con 80% de transmitancia en la capa de 

ITO.  

 

Figura 4.2. Transmitancia del 80% del contacto delantero. 

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8
0

5

10

15

20

25

30

35

40

D
e

n
s
id

a
d

 d
e

 C
o

rr
ie

n
te

 (
m

A
/c

m
2

)

Voltaje (V)

 Ideal

 80% transmitancia

 

Figura 4.3. Comparación de las curvas J – V entre la celda solar ideal y con 80% 

transmitancia.  

4.2.2 Evaluación de defectos del CdS 

A continuación, se añadió la densidad de defectos del CdS reportado en la literatura 

[86] como se muestra en la Tabla 4.1. A partir de las curvas J-V de la Figura 4.4 se 

muestra una comparación entre la celda solar sin y con defecto del CdS observando un 
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comportamiento constante en la eficiencia de la celda solar. Por ende, se llevó a cabo 

la variación en la densidad de defectos entre 1x1012 a 1x1018 (1/cm3) en donde el Voc, 

Jsc, FF y la eficiencia de la celda solar permanecen constantes a densidades de defectos 

menores a 1x1016 (1/cm3), sin embargo, a densidades mayores comienzan ligeras 

variaciones en los cuatro parámetros como se muestra en la Figura 4.5 a) y b). 

Finalmente, se observa que dentro del rango simulado la densidad de defectos 

intrínsecos del CdS no afecta de manera directa la eficiencia del dispositivo. 

Tabla 4.1 Defectos del CdS 

Concepto Valor 

Sección transversal de captura de electrones (cm2) 1x10-17 

Sección transversal de captura de huecos (cm2) 1x10-15 

Distribución de energía Simple 

Referencia del nivel de energía del defecto EV  

Nivel de Energía (eV) 1.2 

Densidad de defectos aceptores (1/cm3) 1x10+18 
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Figura 4.4. Comparación entre las celdas solares con y sin defecto de CdS 



33 
 

1E12 1E13 1E14 1E15 1E16 1E17 1E18

0,7600

0,7601

0,7602

0,7603

0,7604

0,7605

0,7606

 Voc

 Jsc

Densidad de Defectos de CdS (cm-3)

V
o
c
 (

V
)

30,00

30,05

30,10

30,15

30,20

30,25

30,30

30,35

30,40

a)

J
s
c
 (

m
A

/c
m

2
)

1E12 1E13 1E14 1E15 1E16 1E17 1E18

84,4

84,6

84,8

85,0

85,2

85,4

85,6

b)

 FF

 n

Densidad de Defectos de CdS (cm-3)

F
F

 (
%

)

19,2

19,3

19,4

19,5

19,6

19,7

19,8

 E
fi
c
ie

n
c
ia

 (
%

)

 

Figura 4.5. Densidad de defectos del CdS vs a) Voc, Jsc b) FF, 𝜂.  

4.2.3 Evaluación de defectos del Sb2Se3 

De acuerdo con la literatura [22] los defectos de la capa absorbente se separan en 

defectos donadores y aceptores mostrados en la Figura 4.6 y descritos en la Tabla 4.2. 

En primer lugar, se realizó un barrido de la densidad de defectos aceptores entre 1x1010 

a 1x1016 (1/cm3) observando que a densidades mayores de 1x1013 (1/cm3) comienzan a 

disminuir todos los parámetros como se observa en la Figura 4.7 a) y b), indicando que 

al aumentar la densidad de defectos aceptores incrementa la tasa de recombinación de 

los portadores provocando la disminución en la eficiencia del dispositivo, por ende la 

densidad de defectos aceptores ideal cae en el rango de 1x1013 (1/cm3), sin embargo, 

dado que con la simulación se busca una representación del trabajo experimental, se 

tomó la densidad de defectos aceptores de 1x1014 (1/cm3) como indica la literatura [22], 

obteniendo los valores de Voc = 0.734 V Jsc = 29.58 mA/cm2 FF = 70.98% y 𝜂 =15.42%. 

 

Figura 4.6. Posición de defectos del Sb2Se3 
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Tabla 4.2 Defectos aceptores y donadores del Sb2Se3 

Concepto Valor Valor 

Sección transversal de captura de 

electrones (cm2) 

4.0x10-13 1.0x10-15 

Sección transversal de captura de huecos 

(cm2) 

1.0x10-15 4.9x10-13 

Distribución de Energía Simple Simple 

Referencia del nivel de energía del 

defecto 

EC  EV  

Nivel de Energía (eV) -0.61±0.03 +0.71±0.02 

Densidad de defectos aceptores (1/cm3) 0 1.0x10+14  

Densidad de defectos donadores (1/cm3) 2.6x10+14  0 
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Figura 4.7. Densidad de defectos aceptores vs a) Voc y Jsc b) FF y 𝜂.  

De la misma manera se realizó un barrido de la densidad de defectos donadores del 

Sb2Se3 entre 1X1010 a 1X1016 (1/cm3) tomando en cuenta el valor experimental de 

2.6x1014 (1/cm3). Como se observa en la Figura 4.8 a) y b) a partir de densidades 

mayores a 1x1013 (1/cm3) comienza a decrecer el Voc, FF y la eficiencia, sin embargo, la 

Jsc se ve más afectada a partir de densidades mayores a 1x1014 (1/cm3). Aunque la 

densidad ideal a tomar es de 1x1013 (1/cm3) se consideró la densidad reportada en la 

literatura de 2.6x1014 (1/cm3) [22] con el fin de tener una simulación más apegada a lo 

experimental. 
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Figura 4.8. Densidad de defectos donadores vs a) Voc y Jsc b) FF y 𝜂. 

En la Figura 4.9 a) se observa la curva J – V de la celda solar ITO/CdS/Sb2Se3/Au con 

el defecto aceptor de CdS y el defecto donador y aceptor del Sb2Se3 mostrando una 

reducción en el Voc, el FF y la eficiencia, sin embargo, la Jsc permanece constante, 

obteniendo los valores de Voc = 0.69 V, Jsc = 30.23 mA/cm2, FF=73.41% y 𝜂 =15.32%. 

En la Figura 4.9 b) se observa una comparación de las curvas J-V de las diferentes 

celdas solares que se han realizado. En este caso se puede observar cómo se mantiene 

la Jsc entre la celda solar con 80% de transmitancia hasta la celda solar con los defectos 

de ambos materiales, sin embargo, es evidente observar que el Voc decrece al momento 

de agregar ambos defectos lo cual conlleva a reducir de la misma manera el FF y la 

eficiencia.  
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Figura 4.9. a) Curva J-V de la celda solar ITO/CdS/Sb2Se3/Au con los defectos en 

ambos materiales b) Comparación de las curvas J-V  

4.2.4 Densidad de defectos en la interfaz CdS/Sb2Se3 

El último parámetro por agregar es la densidad de defectos en la interfaz del CdS/Sb2Se3 

tal como se muestra en la Tabla 4.3. Al agregar el defecto en la interfaz se observa una 

ligera reducción de la Jsc lo cual indica una perturbación en el trayecto de los electrones 
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hacia el contacto. El Voc decrece de 0.69 V a 0.426 V lo cual denota una mayor taza de 

recombinación en la interface provocando así una reducción de la eficiencia del 

dispositivo. La disminución del Voc se ve reflejado en la forma cuadrada ideal de FF 

provocando que su porcentaje también disminuya de 73.41 a 59.69%. En la Figura 4.10 

a) se observa la curva J-V junto con los valores de los 4 parámetros característicos de 

la celda solar al agregar el defecto de la interfaz. Además, en la Figura 4.10 b) se realiza 

una comparación entre la curva J-V experimental y la simulada cuyos valores se 

colocados en la Tabla 4.4. 

Tabla 4.3 Defectos en la interfaz CdS/Sb2Se3  

Concepto Valor 

Sección transversal de captura de electrones (cm2) 7.50x10-18 

Sección transversal de captura de huecos (cm2) 2.30x10-17 

Distribución de Energía Simple 

Referencia del nivel de energía del defecto EV 

Nivel de Energía (eV) 0.880 

Densidad de defectos aceptores (1/cm2) 7.6x10+15 

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40 0,45
0

5

10

15

20

25

30

a)

D
e
n
s
id

a
d
 d

e
 C

o
rr

ie
n
te

 (
m

A
/c

m
2

)

Voltaje (V)

Voc = 0.426 V

Jsc = 29.84 mA/cm2

FF = 59.69%

n= 7.59%

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40 0,45
0

5

10

15

20

25

30

b)

D
e
n
s
id

a
d
 d

e
 C

o
rr

ie
n
te

 (
m

A
/c

m
2

)

Voltaje V

 Simulado

          Experimental

 

Figura 4.10. a) Curva J-V de celda solar simulada b) Comparación de las curvas J-V 

entre celda solar simulada y experimental.  

Tabla 4.4 Comparación de Voc, Jsc, FF y 𝜼 entre celda solar simulada y experimental 

Celda Solar Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) 𝜼 (%) 

Experimental 0.42 29.9 60.4 7.6 

Simulación 0.426  29.84 59.69 7.59 

 

4.2.5 Diagrama de Bandas de la estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au 

En la Figura 4.11 se muestra el diagrama de bandas de la estructura 

ITO/CdS/Sb2Se3/Au en equilibrio en donde la distancia está en función del espesor de 
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cada una de las capas del dispositivo, siendo de 900 nm el espesor del Sb2Se3, 70 nm 

la capa de CdS, 225 nm la capa del ITO y de aproximadamente 70 nm la región de carga 

espacial. De acuerdo con la teoría revisada en el capítulo 3 se puede observar un 

alineamiento tipo II o “tipo acantilado” en la interface Sb2Se3/CdS indicando que la banda 

de conducción de la capa ventana se encuentra cercana la banda de valencia del 

absorbente lo cual genera una zona de recombinación marcada en color azul en donde 

los electrones de la capa ventana se recombinan con los huecos del absorbente a través 

de los estados de la interface, afectando así el voltaje de circuito abierto del dispositivo. 

Además, se puede observar un alineamiento tipo I o “tipo pico” en la interface entre 

CdS/ITO de 0.1 eV el cual, aunque pequeño, puede afectar el recorrido de los electrones 

en su camino hacia el contacto afectando así la densidad de corriente de corto circuito 

y la eficiencia del dispositivo.  
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Figura 4.11. Diagrama de bandas de la estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au 

 

4.3 Evaluación de la estructura FTO/CdS/Sb2Se3/Au 

Una vez obtenida la simulación de la celda solar experimental se realiza el cambio de la 

capa de óxido conductor transparente entre el ITO por el FTO. Aunque el ITO cuenta 

con propiedades que superan al FTO, la presencia del Indio en el ITO hace que el costo 

beneficio de este material no sea redituable, por otro lado, el FTO surge como un 

material de bajo costo, además de ser estable a altas temperaturas [88]. Es por lo que 

en el presente trabajo se hace el cambio de la capa de óxido conductor transparente 

utilizando los datos reportados en la Tabla 3.1.  
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En la Figura 4.12 se muestra una comparación de las curvas J-V entre las celdas solares 

con cambio de la capa de óxido conductor transparente en donde a pesar de tener 

diferentes valores en la afinidad electrónica y en la permitividad dieléctrica no se observa 

un cambio considerable en los cuatro parámetros de la celda solar de acuerdo con la 

Tabla 4.5, sin embargo, al utilizar el FTO hay incremento del 0.02% en la eficiencia del 

dispositivo.  
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Figura 4.12. Comparación del cambio de capa de óxido conductor transparente entre 

ITO y FTO. 

Tabla 4.5 Comparación de Voc, Jsc, FF y 𝜼 entre el cambio de la capa de óxido 

conductor transparente 

TCO Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) 𝜼 (%) 

ITO 0.4263 29.84 59.69 7.59 

FTO 0.4260 29.88 59.81 7.61 

 

4.3.1 Diagrama de bandas de la estructura FTO/CdS/Sb2Se3/Au 

En la Figura 4.13 se muestra el diagrama de bandas de la estructura 

FTO/CdS/Sb2Se3/Au en donde se observa un alineamiento tipo II o “tipo acantilado” en 

la interface Sb2Se3/CdS, marcado en color azul, indicando que la banda de conducción 

de la capa ventana (CdS) se encuentra cerca de la banda de valencia del absorbente 

formando una zona de recombinación donde los electrones de la capa ventana se 

recombinan con los huecos de la capa absorbente a través de los estados de la interface 

reduciendo el voltaje de corto circuito. Por otra parte, al hacer una comparación entre la 

Figura 4.13  con la Figura 4.11 se observa que el cambio entre el ITO por el FTO 

remueve el alineamiento tipo I o “tipo pico” que anteriormente se encontraba en la 

interface CdS/ITO, es decir, se puede observar en la interface CdS/FTO simplemente 

se prolonga el alineamiento tipo II de la interface Sb2Se3/CdS. Cabe mencionar que el 
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cambio de estas capas genera un incremento del 0.02% en la eficiencia, así como un 

incremento en la densidad de corriente de corto circuito de 0.02 mA/cm2 lo cual indica 

que al no tener el pico en la interface entre la capa ventana y la capa transparente de 

óxido se obtiene un mejor recorrido del electrón hacía el contacto.  
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Figura 4.13. Diagrama de bandas de la estructura FTO/CdS/Sb2Se3/Au 

4.4 Evaluación de la estructura FTO/WS2/Sb2Se3/Au 

A partir de los datos mostrados en la Tabla 3.1 se realiza el cambio de la capa ventana 

entre el CdS por el WS2. En la Figura 4.14 a) se muestra la curva J-V con los valores de 

los cuatro parámetros esenciales de la celda solar; mientras que en la Figura 4.14 b) se 

muestra la comparación entre la celda solar FTO/CdS/Sb2Se3/Au y FTO/WS2/Sb2Se3/Au 

observando una disminución del Voc al utilizar el WS2 como capa ventana, este mismo 

comportamiento se ve reflejado en la eficiencia del dispositivo pasando de 7.61 a 7.51%. 

La Jsc tiene un ligero incremento el cual es considerado como un comportamiento 

constante. La disminución del Voc favorece la forma cuadrada ideal del factor de llenado 

(FF) haciendo que este incremente de 59.81 a 61.97%. La comparación de los cuatro 

parámetros de las estructuras se puede observar en la Tabla 4.6. 
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Figura 4.14. a) Gráfico J-V celda solar FTO/WS2/Sb2Se3/Au b) comparación entre 

capas ventana.  

Tabla 4.6 Comparación de Voc, Jsc, FF y 𝜼 entre el CdS y WS2 como capa ventana 

Estructura Voc (V) Jsc (mA/cm2) FF (%) 𝜼 (%) 

FTO/CdS/Sb2Se3/Au 0.4260 29.88 59.81 7.61 

FTO/WS2/Sb2Se3/Au 0.4044 29.95 61.97 7.51 

 

4.4.1 Diagrama de Bandas de la estructura FTO/WS2/Sb2Se3/Au 

En la Figura 4.15 se observa el diagrama de bandas de la estructura 

FTO/WS2/Sb2Se3/Au donde se muestra una alineación tipo II o “tipo acantilado” en la 

interface entre el Sb2Se3/WS2 indicando la existencia de una zona de recombinación 

entre los electrones de la capa ventana y los huecos de la capa absorbente a través de 

los estados de la interface. Dado que generalmente este tipo de alineación se ve 

reflejado en una disminución del Voc y observando que el cambio de la capa ventana 

entre el CdS por WS2 denota una ligera disminución en el Voc esto sugiere que hay una 

mayor aproximación entre banda de conducción de la capa ventana y la banda de 

valencia de la capa absorbente. Finalmente, el ligero cambio en la Jsc indica un mejor 

trayecto del electrón de la capa ventana hacia el contacto. 
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Figura 4.15. Diagrama de bandas de la estructura FTO/WS2/Sb2Se3/Au 

4.5 Análisis del desempeño de las capas de la celda solar FTO/WS2/Sb2Se3/Au 

4.5.1 Capa transparente conductora de óxido 

Una vez obtenida la estructura base de la celda solar se prosigue con la optimización 

del dispositivo. En primer lugar, se realiza un barrido a diferentes espesores de la capa 

transparente de óxidos (FTO) entre 50 a 500 nm. A partir de este barrido se puede 

observar en la Figura 4.16 las curvas J-V a diferentes espesores de la capa FTO dentro 

de la cuál únicamente destaca la curva azul a 500 nm; esto es debido a que todos los 

gráficos se superponen, es decir, no se observa algun variación importante en la Jsc o 

en el Voc que provoquen un cambio en los parámetros del dispositivo. Por ende, se 

decidió tomar el grosor del FTO en 250 nm siendo un valor bastante común, además, 

de ser el grosor óptimo antes de disminuir una centésima de eficiencia.  
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Figura 4.16. Curvas J-V a diferentes espesores.  
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4.5.2 Capa Ventana 

4.5.2.1 Espesor de la capa WS2 

Posteriormente se optimizó la capa ventana comenzando por la variación del espesor 

entre 10 a 100 nm. En la Figura 4.17 a) se muestra el comportamiento del Voc y la Jsc 

con respecto a la variación del espesor de la capa ventana, observando un 

comportamiento creciente en el rango de las diezmilésimas del voltaje de circuito abierto 

hasta llegar a un máximo de 0.4045 V, por otro lado, la densidad de corriente decrece 

en el rango de la centésimas a partir de espesores mayores a 50 nm, sin embargo, la 

poca variación del Voc y Jsc se muestra en la Figura 4.17 b) ya que las curvas J-V a 

diferentes espesores se superponen, lo cual indica que la variación del espesor de la 

capa ventana entre 10 a 70 nm no afecta de manera importante la eficiencia del 

dispositivo, aunque cabe mencionar que a partir de espesores mayores a 70 nm la 

eficiencia empieza a decrecer de manera importante, por ende se decide tomar el 

espesor de la capa ventana a 70 nm obteniendo los siguientes valores: Voc = 0.4044 V, 

Jsc = 29.948 mA/cm2, FF = 61.97 % y 𝜂 = 7.51%. 
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Figura 4.17. a) Voc, Jsc vs Espesor de WS2 b) Curvas J-V a diferentes espesores de 

WS2 

4.5.2.2 Concentración de donadores WS2 

La concentración de portadores es el siguiente parámetro por optimizar dentro del rango 

de 1x1012 a 1x1019 (1/cm3). En la Figura 4.18 a) y b) se muestra el comportamiento del 

Voc, Jsc, FF y 𝜂 con respecto a la variación de la concentración de donadores. Entre 

concentraciones de 1x1012 a 1x1015 (1/cm3) el Voc, Jsc, FF y 𝜂 se mantienen constantes, 

sin embargo, a mayores concentraciones de 1x1015 (1/cm3) comienzan cambios 

importantes en el dispositivo. La Jsc comienza a incrementar hasta llegar a un máximo 

de 29.97 (mA/cm2) a una concentración de 1x1018 (1/cm3) para después comenzar a 

decrecer. El Voc comienza a decrecer de manera rápida indicando un incremento en la 
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recombinación a mayores concentraciones de portadores. El FF se ve beneficiado por 

los cambios del Voc y Jsc ya que comienza a obtener su forma cuadrada ideal como se 

muestra en la Figura 4.18 c). La eficiencia también se ve beneficiada por el incremento 

de la Jsc de tal manera que continúa incrementándose a mayores concentraciones de 

donadores como se muestra en la Figura 4.18 b). Después de realizar esta variación se 

escoge la concentración de donadores de 1x1018 (1/cm3) ya que se obtiene un valor 

máximo de la Jsc sin perder tanto Voc obteniendo una eficiencia de 7.51% como se 

muestra en la Figura 4.18 d) junto con la curva J-V. 
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Figura 4.18. Concentración de donadores vs a) Voc, Jsc b) FF, n. c) Curvas J-V a 

diferentes concentraciones de donadores d) Curva J-V a una concentración de 1x1018 

(1/cm3) 

4.5.2.3 Densidad de defectos de WS2 

El último parámetro por optimizar de la capa ventana son los defectos aceptores los 

cuales se variaron entre 1x1010 hasta 1x1018 (1/cm3). Los cuatro parámetros se 

mantienen constantes en densidades menores a 1x1017 (1/cm3). La Jsc, el FF y la 

eficiencia decrecen a densidades mayores de 1x1017 (1/cm3), mientras que el Voc tiene 

un ligero incremento como se muestra en la Figura 4.19 a) y b). Este comportamiento 
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indica que la densidad de defectos en el rango de 1x1010 a 1x1018 (1/cm3) de la capa 

ventana no tiene un gran impacto en la eficiencia final del dispositivo ya que a altas 

densidades de defectos como 1x1018 (1/cm3) la eficiencia del dispositivo permanece en 

el mismo orden de magnitud.  

En la Figura 4.19 c) se muestran la comparación de las curvas J-V a diferentes 

densidades de defectos observando dos curvas, un rosa y una verde indicando las 

densidades de defectos a 1x1017 y 1x1018 (1/cm3) respectivamente; mostrando que las 

curvas a densidades de defectos menores a 1x1017 (1/cm3) se superponen. Por ende, 

se decidió tomar la densidad de defectos del WS2 de 1x1017 (1/cm3) ya que es la mayor 

densidad de defectos que puede tener la capa ventana sin perder eficiencia e 

incrementando su Voc. 
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Figura 4.19. Densidad de defectos de WS2 vs a) Voc, Jsc b) FF, 𝜂, c) Comparación de 

curvas J-V a diferentes densidades de defectos. 
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4.5.3 Capa Absorbente 

4.5.3.1 Espesor de Sb2Se3 

La capa absorbente es el siguiente parámetro por optimizar comenzando con el espesor 

dentro del rango de 100 a 1000 nm. En la Figura 4.20 a) y b) se muestra el 

comportamiento de los cuatro parámetros ante la variación del espesor. La Jsc aumenta 

conforme se incrementa el espesor de la capa absorbente debido al mismo incremento 

de los pares electrón hueco. El Voc tiene un ligero incremento hasta llegar a un máximo 

a un espesor de 400 nm para comenzar a decrecer debido a una mayor recombinación 

en el dispositivo. El FF es un parámetro que comienza a disminuir de manera muy 

pronunciada a medida que aumenta el espesor; en la Figura 4.20 c) se observa el 

cambio en la forma cuadrada ideal de FF a partir de las curvas J-V a diferentes 

espesores de Sb2Se3. La eficiencia tiene un comportamiento parecido al Voc, en donde 

comienza a incrementar conforme aumenta el espesor hasta llegar a un máximo a un 

espesor de 600 nm para luego tener una ligera disminución. La Figura 4.20 c) muestra 

como a espesores mayores a 700 nm las curvas J-V tienen una ligera superposición 

indicando un ligero aumento en la Jsc, por ende, se decidió tomar el espesor de la capa 

absorbente en 700 nm mostrando en la Figura 4.20 d) la curva J-V y los cuatro 

parámetros característicos de la celda solar a este espesor obteniendo una eficiencia 

de 7.81%. 

100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

0,382

0,384

0,386

0,388

0,390

0,392

0,394

0,396

0,398

 Voc

 Jsc

Espesor de Sb2Se3 (nm)

V
o

c
 (

V
)

14

16

18

20

22

24

26

28

30

32

a)

J
s
c
 (

m
A

/c
m

2
)

100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

64

66

68

70

72

74

 FF

 n

Espesor de Sb2Se3 (nm)

F
F

 (
%

)

4,0

4,5

5,0

5,5

6,0

6,5

7,0

7,5

8,0

b)

 E
fi
c
ie

n
c
ia

 (
%

)

 



46 
 

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40
0

5

10

15

20

25

30

c)

D
e
n
s
id

a
d
 d

e
 C

o
rr

ie
n
te

 (
m

A
/c

m
2

)

Voltaje (V)

 100 nm

 200 nm

 300 nm

 400 nm

 500 nm

 600 nm

 700 nm

 800 nm

 900 nm

 1000 nm

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4
0

5

10

15

20

25

30

d)

D
e
n
s
id

a
d
 d

e
 C

o
rr

ie
n
te

 (
m

A
/c

m
2

)

Voltaje (V)

Voc = 0.396 V

Jsc = 29.55 mA/cm2

FF = 66.76 %

n = 7.81 %

 

Figura 4.20 Espesor de WS2 vs a) Voc, Jsc b) FF y n, c) Curvas J-V a diferentes 

espesores, d) Curva J – V a 700 nm de espesor de Sb2Se3. 

4.5.3.2 Concentración aceptores del Sb2Se3 

La optimización de la concentración de aceptores del Sb2Se3 se realiza en el rango de 

1x1012 a 1x1018 (1/cm3). En la Figura 4.21 a) y b) se muestra el comportamiento del Voc, 

Jsc, FF y la eficiencia conforme la variación de la concentración aceptores. El Voc 

mantiene un comportamiento constante a concentraciones menores a 1x1017 (1/cm3) 

aunque a concentraciones mayores muestra un gran incremento. La Jsc se mantiene 

constante hasta una concentración de 1x1015 (1/cm3), sin embargo, a concentraciones 

mayores comienza a decrecer de manera importante debido a la gran cantidad de 

portadores minoritarios del dispositivo. Estos cambios en el Voc y Jsc generan 

irregularidades en la forma ideal cuadrada del FF como se muestra en la Figura 4.21 c). 

La eficiencia tiene un comportamiento similar a la Jsc, ya que se mantiene constante 

hasta una concentración de 1x1014 (1/cm3) pero comienza a decrecer a mayores 

concentraciones por la misma reducción de la Jsc. La Figura 4.21 c) muestra las curvas 

J-V a diferentes concentraciones de aceptores del Sb2Se3; en donde las primeras tres 

curvas, entre concentraciones de 1x1012 hasta 1x1014 (1/cm3), se superponen indicando 

un comportamiento constante del Voc y de la Jsc. Por ende, se tomó la concentración de 

de 1x1013 (1/cm3) ya que mantiene el Voc, Jsc y la eficiencia constante sin perder la forma 

ideal cuadrada del FF. En la Figura 4.21 d) se muestra la curva J – V y los cuatro 

parámetros de la celda solar a una concentración de 1x1013 (1/cm3) obteniendo una 

eficiencia de 7.82%. 
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Figura 4.21. Concentración de aceptores vs a) Voc, Jsc b) FF y 𝜂, c) Curvas J-V a 

diferentes concentraciones de aceptores d) Curva J-V a concentración de aceptores 

de 1x1013 (1/cm3) 

4.5.3.3 Densidad de defectos aceptores de Sb2Se3 

La variación en la densidad de defectos aceptores entre 1x1010 a 1x1018 (1/cm3) muestra 

que los cuatro parámetros tienen el mismo comportamiento, es decir, se mantienen 

constantes a densidades menores a 1x1015 (1/cm3), sin embargo, a densidades mayores 

todos decrecen en la misma proporción como se muestra en la Figura 4.22 a) y b). En 

la Figura 4.22 c) se muestran las curvas J-V a diferentes densidades de defectos 

aceptores del Sb2Se3 mostrando el cambio en las curvas a partir de densidades de 

defectos mayores a 1x1015 (1/cm3). Por ende, se escoge la densidad de defectos de 

1x1014 (1/cm3) ya que es límite de defectos aceptores que se puede tener sin que la 

eficiencia de 7.82% se vea afectada. 
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Figura 4.22. Densidad de defectos aceptores vs a) Voc, Jsc b) FF y 𝜂, c) comparación 

de densidades de defectos aceptores en Gráfico J-V.  

4.5.3.4 Densidad de defectos donadores de Sb2Se3 

La densidad defectos donadores se varió entre 1x1010 a 1x1015 (1/cm3). En la Figura 4.23 

a) y b) se observa el comportamiento del Voc, la Jsc, el FF y la eficiencia con respecto a 

la variación de la densidad de defectos donadores. En donde los 4 parámetros se 

mantienen constantes a densidades menores de 1x1013 (1/cm3), sin embargo, estos 

comienzan a disminuir de manera importante a densidades mayores. En la Figura 4.23 

c) se muestran las curvas J-V a diferentes densidades de defectos donadores 

observando como a densidades mayores a 1x1013 (1/cm3) comienzan a cambiar las 

curvas. Por ende, se toma la densidad de defectos donadores en 1x1013 (1/cm3) debido 

a que es una densidad de defectos más cercana a la realidad pese que a menores 

densidad de defectos se obtienen mayores eficiencias.  
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Figura 4.23. Densidad de defectos donadores vs a) Voc, Jsc b) FF y 𝜂, c) Comparación 

de densidades de defectos donadores por gráfico J-V. 

4.5.4 Interfaz 

4.5.4.1 Densidad de defectos en la interfaz. 

Finalmente, se realizó la optimización de los defectos en la interfaz entre 1x1010 a 1x1016 

(1/cm2). En la Figura 4.24 a) y b) se observa el comportamiento del Voc, la Jsc, el FF y la 

eficiencia con respecto a la variación de la densidad de defectos en la interfaz. El Voc y 

la eficiencia tienen un comportamiento similar ya que se mantienen constantes entre 

densidades de 1x1010 a 1x1011 (1/cm2) sin embargo, a densidades mayores comienzan 

a decrecer de manera lineal. La variación del Voc afecta de manera directa el 

comportamiento del FF el cual obtiene su máximo a una densidad de 1x1012 (1/cm2), se 

puede observar en la Figura 4.24 c) las diferentes formas que obtiene el FF al 

incrementar la densidad de defectos en la interfaz. En la Figura 4.24 a) se observa una 

ligera variación en la Jsc, sin embargo, esta variación está en el orden de las centenas 

lo cual se confirma en la Figura 4.24 c) ya que todas las curvas J-V parecen llegar a una 

misma Jsc mostrando un comportamiento constante de Jsc conforme al incremento de la 
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densidad de defectos en la interfaz. A partir de estos resultados se decide escoger la 

densidad de defectos en la interfaz como 1x1012 (1/cm2) debido a que tiene tanto la Jsc 

como el FF más alto que las otras densidades, además de ser un valor más cercano a 

la realidad a pesar de no tener la eficiencia más alta. En la Figura 4.24 d) se muestra la 

curva J-V junto con los valores de los parámetros esenciales de la celda solar 

FTO/WS2/Sb2Se3/Au ya parametrizada obteniendo una eficiencia final de 16.11%. 
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Figura 4.24. Densidad de defectos en la interfaz vs a) Voc, Jsc b) FF y 𝜂. c) Curvas J-V 

a diferentes densidades de defecto en la interfaz d) Curva J-V Final.  
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Capítulo V. Conclusiones 

En el presente trabajo se realizó la evaluación del desempeño de una celda solar con la 

estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au mediante simulaciones con SCAPS-1D y se realizó la 

variación de diferentes parámetros con el fin de entender como influyen en la eficiencia 

final del dispositivo.  

 Partiendo de la idealidad de la estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au, es decir, sin 

contemplar las densidades de defectos del material y de la interfaz, la celda solar 

alcanza una eficiencia del 24.88%. Sin embargo, la transmitancia del ITO provoca una 

disminución la Jsc debido a la disminución de pares electrón hueco fotogenerados, de 

tal manera que disminuye la del dispositivo a 19.75%.  

 El análisis de la densidad de defectos del CdS muestra que dentro del rango 

seleccionado en la simulación de 1x1012 a 1x1018 (1/cm3) no afecta de manera directa la 

eficiencia final del dispositivo. 

 La variación de la densidad de defectos aceptores del Sb2Se3 entre 1x1010 a 

1x1016 (1/cm3) muestra que la densidad máxima de defectos aceptores es de 1x1013 

(1/cm3) ya que a densidades mayores se incrementan la tasa de recombinación 

provocando una disminución rápida de la eficiencia del dispositivo. Por otro lado, la 

variación de la densidad de defectos donadores del Sb2Se3 entre 1x1010 a 1x1016 (1/cm3) 

muestra que la densidad máxima de defectos donadores es de 1x1013 (1/cm3).  

 Se realizó la comparación de los resultados experimentales reportados para una 

estructura ITO/CdS/Sb2Se3/Au con aquellos obtenidos mediante simulación con 

SCAPS-1D. Partiendo de la variación de la presencia de defectos en las películas e 

interfaces, se logró ajustar una curva teórica con respecto a la reportada 

experimentalmente cuando la densidad de defectos en la interfaz correspondía a 

7.6x1015 (1/cm3). A partir de esta simulación se observó que la densidad de defectos en 

la interfaz es la que define en gran medida la eficiencia final del dispositivo ya que esta 

densidad de defectos está altamente relacionada con el alineamiento de bandas de los 

materiales que a su vez depende las brechas energéticas, así como de las afinidades 

electrónicas. Entre mejor sea el alineamiento de bandas menor densidad de defectos 

tendrá en la interface viéndose reflejado en una buena eficiencia del dispositivo.  

 Una vez obtenida la simulación de la celda solar con la estructura 

ITO/CdS/Sb2Se3/Au se cambió la capa de óxidos conductora transparente de ITO por el 

FTO en donde se obtuvo un ligero incremento del 0.02% de la eficiencia, así como un 

incremento de 0.02 mA/cm2 de la Jsc el cual se debe a su diferencia en la afinidad 



52 
 

electrónica siendo de 4.1 y 4.0 eV respectivamente. Esta ligera diferencia se ve reflejada 

en la aparición de un pico en la interface CdS/ITO el cuál perturba el adecuado flujo de 

electrones de la capa ventana hacia el contacto, disminuyendo la eficiencia y la Jsc del 

dispositivo. Por ende, el uso de FTO como capa de óxido conductor transparente del 

dispositivo es una de las maneras para evitar la formación de un pico en la interface y 

así obtener un ligero incremento de la eficiencia del dispositivo.  

 Se realizó el estudio y evaluación de una celda solar con la estructura 

FTO/WS2/Sb2Se3/Au realizando el reemplazo del CdS por el WS2 como capa ventana. 

Una vez que se obtuvo la estructura propuesta se variaron parámetros como los 

espesores de la capa ventana y la capa absorbente, la concentración de donadores y 

aceptores y la densidad de defectos aceptores, donadores y en el interfaz con el fin de 

optimizar el dispositivo. En la estructura propuesta se presentó una disminución de la 

eficiencia y del Voc lo caul se atribuye a la diferencia de brechas energéticas, ya que el 

WS2 tiene una menor brecha de energía lo cual al realizarse el alineamiento de bandas 

y obtener un alineamiento tipo II o “tipo acantilado” se obtiene una distancia más 

estrecha entre la banda de conducción del WS2 y la banda de valencia del Sb2Se3 

provocando así una mayor recombinación de los electrones del WS2 con los huecos el 

Sb2Se3.  

 Al optimizar la celda solar de interés con la estructura FTO/WS2/Sb2Se3/Au se 

observa que el espesor de la TCO entre 50 a 500 nm no afecta de manera directa le 

eficiencia final del dispositivo. La optimización de la capa de ventana de WS2 muestra 

que la variación del espesor dentro del rango de 10 a 100 nm así como la densidad de 

defectos del WS2 dentro del rango 1x1012 a 1x1018 cm-3 no afecta de manera directa la 

eficiencia final del dispositivo. Por otra parte, cuando se emplean concentraciones de 

donadores mayores de 1x1018 (1/cm3) en el WS2, se obtienen eficiencias más altas, pero 

reduce el Voc. 

 La optimización de la capa absorbente refleja un cambio importante en la 

eficiencia final del dispositivo. La variación del espesor de esta capa entre 100 a 1000 

nm mostró se vio reflejado en un incremento de la eficiencia, el Voc y Jsc por el aumento 

de la generación de pares electrón-hueco, sin embargo, alcanza un punto de saturación 

en 700 nm en donde estos parámetros comienzan a decrecer favoreciendo una mayor 

tasa de recombinación.  

 Con concentraciones de aceptores del Sb2Se3 mayores a 1x1013 (1/cm3) la 

eficiencia del dispositivo comienza a decrecer de manera importante debido al aumento 

de portadores minoritarios en el dispositivo, por ende, el dopaje de este material con 
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otro tipo de elementos puede favorecer la formación de diferentes especies que pueden 

fungir como centros de recombinación los cuales decrecen la eficiencia final del 

dispositivo.  

 Las densidades de defectos aceptores del Sb2Se3 mostraron no afectar de 

manera importante la eficiencia final del dispositivo hasta densidades mayores a 1x1015 

(1/cm3). En cambio, la densidad de defectos donadores del Sb2Se3 resultó tener mayor 

impacto en la eficiencia ya que a densidades de 1x1013 (1/cm3) la eficiencia del 

dispositivo comienza a decaer de manera abrupta. Por último, la densidad de defectos 

en la interfaz mostró ser el parámetro que tiene mayor importancia en la eficiencia final 

del dispositivo relacionado con el alineamiento de bandas de los dos materiales. Una 

mayor densidad de defectos en la interfaz se ve reflejado en un incremento de la 

recombinación de los electrones de la capa ventana con los huecos de la capa 

absorbente debido a la cercanía de éstas por el tipo de unión que tienen los materiales 

en la interfaz Sb2Se3/ WS2.  

Finalmente, este trabajo muestra que tras la optimización de la celda solar 

FTO/WS2/Sb2Se3/Au es posible utilizar el WS2 como sustituto de CdS como capa 

ventana en el desarrollo de celda solares de Sb2Se3. Este trabajo pretende ser una guía 

para otros investigadores para destacar la importancia sobres el análisis numérico y la 

posibilidad de desarrollar celdas solares empleando WS2 como capa ventana.  
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Trabajo Futuro 

Como parte de las alternativas para continuar desarrollando el presente trabajo se 

propone los siguiente:  

- Analizar y evaluar mediante SCAPS-1D el desempeño de diferentes estructuras de 

celdas solares basadas en películas de Sb2Se3 como capa absorbente de radiación IR.  

- Comparar otros resultados experimentales de celdas solares basadas en Sb2Se3 con 

los obtenidos en el presente trabajo.  

- Proponer y analizar mediante el uso de SCAPS-1D diferentes estructuras de celdas 

solares usando WS2 como capa ventana.  

- Obtener experimentalmente las celdas solares propuestas en el presente trabajo 

empleando sistemas de depósito en vacío y compararlas con los resultados obtenidos 

con las simulaciones por SCAPS-1D.   
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