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Optimizacion numérica de celdas solares de perovskita con capas de transporte
alternativas

Numerical optimization of perovskite solar cells with alternative transport layers

Zain de J. Vizquez-Ramirez ¢, Rodrigo Soriano-Hipdlito b, José A. Viveros-Sanchez

Abstract:

Perovskite solar cells stand out as a promising photovoltaic technology due to their high efficiency and potential for low-cost
fabrication. However, their commercialization is hindered by limitations in transport layers, where TiO, exhibits UV degradation and
Spiro-OMeTAD suffers from high cost and instability. To address these issues, this study proposes an alternative lead-free perovskite
architecture, employing WOs as the electron transport layer and CuSbS,, as the hole transport layer. Through numerical simulations
with SCAPS-1D, the impact of HTL thickness, defect density in CuSbS, and its thickness, the metal contact work function, and
thermal behavior on device performance was systematically evaluated. The results demonstrate an optimal CuSbS, thickness enabling
a maximum efficiency of 20.4%, along with notable tolerance to neutral defects and thermal stability in the 300-350 K range.
Additionally, high work function metal contacts, such as iron (~4.8 eV), significantly enhance hole extraction and reduce interfacial
losses. These findings establish quantitative criteria for transport layer design and electrode selection, paving the way for more stable,
cost-effective, and scalable perovskite solar cells.
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Resumen:

Las celdas solares de perovskita destacan como tecnologia fotovoltaica prometedora por su alta eficiencia y potencial de fabricacion
econOmica. No obstante, su comercializacion se ve limitada por problemas en las capas de transporte, donde el TiO, muestra
degradacién ante UV y el Spiro-OMeTAD presenta alto costo e inestabilidad. Para abordar estas limitaciones, este estudio propone
una arquitectura alternativa de perovskita libre de plomo, utilizando WO3 como capa transportadora de electrones y CuSbS, como
capa transportadora de huecos. Mediante simulaciones numéricas con SCAPS-1D, se evalud sistematicamente el impacto del espesor
del HTL, la densidad de defectos en CuSbS, y su espesor, la funcion de trabajo del contacto metalico y el comportamiento térmico
en el rendimiento del dispositivo. Los resultados demuestran un espesor Optimo de HTL que permite alcanzar una eficiencia maxima
del 20.4%, junto con una notable tolerancia a defectos neutros y estabilidad térmica en el rango de 300-350 K. Adicionalmente,
contactos metalicos de alta funcidn de trabajo, como el hierro (~4.8 ¢V), mejoran significativamente la extraccion de huecos y reducen
las pérdidas interfaciales. Estos hallazgos establecen criterios cuantitativos para el disefio de capas transportadoras y seleccidon de
electrodos, facilitando el desarrollo de celdas de perovskita mas estables, econOmicas y escalables.
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palanca para la justicia energética y la mitigaciéon climatica,

1. Introduccion capaz de electrificar megaciudades y comunidades remotas

El aumento vertiginoso de la poblacién mundial durante el con baja huella ambiental. Las perovskitas hibridas han
ultimo siglo de alrededor de 1 650 millones en 1900 a mas emergido en las ultimas dos décadas como una de las
de 7 800 millones en 2020, ha puesto en jaque los modelos promesas mas disruptivas en fotovoltaica: combinan alta
tradicionales de suministro energético y ha hecho evidente respuesta optoelectronica, procesado a baja temperatura y

la urgencia de sistemas de generacion sostenibles, potencial de fabricacion economica, rasgos que podrian
accesibles y escalables. En ese escenario, la energia solar permitir una produccion masiva mas rapida y barata que la del
fotovoltaica no es solo una alternativa técnica: es una silicio convencional.
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Si la comunidad cientifica logra resolver sus limitaciones
de estabilidad y escalabilidad, las perovskitas podrian
acelerar la ftransicion energética global, reduciendo
costos, ampliando el acceso y disminuyendo el impacto
ambiental de la generacion eléctrica.

Las celdas solares basadas en materiales perovskita han
mostrado avances acelerados en la ultima década,
alcanzando eficiencias de conversion superiores al 25%
gracias a sus favorables propiedades optoelectronicas,
alta absorcion de radiacion vy posibilidades de
procesamiento de bajo coste. No obstante, la
implementacion a gran escala de estas celdas esta
condicionada por dos limitaciones fundamentales: la
estabilidad a largo plazo y la dependencia de materiales
de transporte de carga que presentan deficiencias
operativas o0 elevadas barreras econdmicas. En
particular, las capas selectivas de huecos y de electrones
desempefian un papel determinante en la eficiencia, la
reproducibilidad y la vida util del dispositivo, por lo que su
optimizacion resulta esencial para la comercializacion de
perovskitas de nueva generaciéon (Razmjoo, et al., 2019;
Deepthi Jayan, et al., 2021).

En la configuracién actual de una celda solar de
perovskita la capa transportadora de huecos (HTL), el
compuesto organico conocido como Spiro-OMeTAD se
ha consolidado como estandar experimental debido a su
contribucién inicial al rendimiento de las celdas. Sin
embargo, Spiro-OMeTAD  presenta limitaciones
relevantes: su sintesis y procesamiento implican costos
elevados, requiere dopajes complejos para alcanzar
conductividades operativas y muestra degradacion frente
a condiciones ambientales habituales, lo cual
compromete la estabilidad del dispositivo (Madam et al.,
2020). De igual manera el éxido de niquel, NiO, ha sido
propuesto como alternativa inorganica debido a su mayor
robustez, sin embargo, su desempefio real se ve afectado
por defectos intrinsecos y una movilidad de huecos
limitada, factores que reducen el voltaje de circuito abierto
y la eficiencia global. Estas deficiencias en los HTL
convencionales motivan la busqueda y evaluacion de
materiales alternativos que ofrezcan estabilidad, bajo
costo, menos impacto cuando se degraden en el
ambiente y propiedades electrénicas favorables
(Moujoud, 2022; Samaki et al., 2023; Obare et al., 2018).
De forma analoga, la capa transportadora de electrones
(ETL) emplea diéxido de titanio, TiO,, material que facilita
la extraccion de electrones y es compatible con diversos
absorbedores. Aun asi, TiO, presenta problemas criticos:
degradacion bajo irradiacién ultravioleta constante,
presencia de vacantes de oxigeno que actian como
trampas recombinativas y sensibilidad a las condiciones
de procesamiento que puede afectar la reproducibilidad
(Samiul Islam et al., 2021).

Por estas razones, es urgente identificar HTL y ETL que
preserven, o mejoren, el rendimiento de las perovskitas
sin sacrificar estabilidad, coste ni escalabilidad. En el
caso de las HTL, el reto consiste en reemplazar
materiales organicos costosos y sensibles (como Spiro-

OMeTAD) por compuestos inorganicos o semiconductores
solares que combinen buena conductividad de huecos,
procesabilidad sencilla y menor impacto ambiental en su ciclo
de vida. En cuanto a las ETL, se requieren alternativas a TiO,
que resistan mejor la irradiacion UV, minimicen trampas de
carga y permitan reproducibilidad en procesos de fabricacion
industrial. Atendiendo a estos criterios, proponemos estudiar
la combinacion de calcostibita (CuSbS,) como HTL vy triéxido
de tungsteno (WO3) como ETL (Mim et al., 2025). La eleccion
de CuSbS, se apoya en varias ventajas reportadas: es un
material tipo-p abundante y de bajo costo, con un ancho de
banda directo proximo a 1.5 eV y un alto coeficiente de
absorcion que favorece la extracciéon de portadores sin
competir excesivamente con el absorbedor perovskita;
ademas, su procesamiento puede realizarse mediante
técnicas que no requieren atmosferas de vacio, lo cual reduce
barreras econémicas y facilita escalado.
Simulaciones y estudios previos han indicado su potencial
para obtener voltajes de circuito abierto competitivos, aunque
en su mayoria, esos resultados suelen provenir de trabajos
centrados en capas aisladas o en configuraciones
simplificadas. WO;, por su parte, se plantea como una
alternativa a TiO, gracias a su mayor estabilidad frente a
irradiacion ultravioleta y a la posibilidad de ajustar sus niveles
energéticos mediante el control de la estequiometria de
oxigeno en la sintesis, lo que permite optimizar el
alineamiento de bandas con el absorbedor. No obstante, tanto
para CuSbS, como para WO; falta un analisis integral que
cuantifique su desempefio combinado dentro de una celda
completa y que identifique ventanas de proceso (espesores,
densidades de defecto, posiciones de banda) que permitan la
extraccion eficiente de portadores sin introducir nuevas vias
de degradacion (Mim et al., 2025).
Este trabajo plantea:
* Realizar un modelado fisico-numérico acoplado que
evalle el desempefio de una celda de perovskita con
HTL de CuSbS,; y ETL de WOs3;
* |dentificar rangos optimos de espesor, densidad de
defectos y alineamiento de bandas que maximizan
Jse, Voo, FF y eficiencia (n);
* Comparar el desempefio de la combinacion
CuSbS,/WO; con celdas convencionales basadas en
Spiro-OMeTAD/TiO,, evaluando mejoras en
eficiencia y parametros clave de rendimiento.
Con este enfoque, se busca no solo aportar resultados
numéricos sobre viabilidad y rendimiento, sino también
ofrecer criterios practicos que aproximen las ventajas
materiales a requerimientos reales de fabricacion.
Si bien las propiedades individuales de CuSbS, y WO; han
sido estudiadas, existe una brecha de conocimiento en la
literatura respecto al analisis integral de su desempefio de
accion combinada dentro de una celda completa. Este trabajo
busca llenar ese vacio mediante un modelo fisico numérico.
El sistema de estudio es una celda solar en arquitectura
vertical que incorpora estas capas. El analisis teorico se basa
en la resolucion acoplada de las ecuaciones de Poisson y de
continuidad para electrones y huecos, simuladas en SCAPS-
1D, lo que permite determinar los parametros clave de rendi-
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miento (Jsc, Voc, FF, n) y analizar los mecanismos de
pérdida para validar la viabilidad de esta configuracion
innovadora.

El objetivo principal de este trabajo es evaluar mediante
simulaciones numeéricas la viabilidad de mejorar la
eficiencia y la estabilidad de celdas solares de perovskita
al reemplazar Spiro-OMeTAD y TiO, por CuSbS, y WO;
respectivamente, identificando ademas parametros
criticos de disefio como espesores de capa, densidad de
defectos y alineamiento de bandas que optimicen la
extraccion de portadores y minimicen las pérdidas por
recombinacion.

Los resultados aspiraran a ofrecer criterios cuantitativos y
recomendaciones de procesado que faciliten la transicion
hacia celdas de perovskita mas econdmicas, estables y
comercialmente viables.

2. Metodologia
2.1 Disefio Metodoldgico y enfoque de investigacion
El presente trabajo se aborda como un estudio de
simulaciéon numérica de corte descriptivo y de
optimizaciéon paramétrica, con un enfoque deductivo-
cuantitativo orientado a evaluar y mejorar el rendimiento
fotovoltaico de la arquitectura:
FTO/WO3/MASNBr;/CuSbS,/Fe
mediante SCAPS-1D. Las simulaciones se realizan de
forma transversal, bajo condiciones controladas y en
puntos temporales definidos, y adoptan una logica
paramétrica y exploratoria que busca caracterizar de
manera sistematica la influencia de variables criticas,
espesores de capas, densidad y energia de defectos,
funcién de trabajo del electrodo posterior y temperatura
operacional, sobre las magnitudes eléctricas de interés
(Voc, Jsc, FF y eta) (Farhat et al., 2024; Araujo et al., 2025;
Tripathi et al., 2022; Samiul Islam et al., 2021). Los
resultados se contraponen con configuraciones y valores
reportados en la literatura para validar la coherencia del
modelo y calibrar los parametros de entrada, de modo
que la investigacion combine la busqueda de tendencias
predictivas con la verificacion comparativa necesaria para
su interpretacion.
Metodolégicamente, el dispositivo se implementa en
SCAPS-1D  especificando propiedades materiales
fundamentales, gap, afinidad electronica, permitividad,
movilidades, densidades de estados y espesores,
procedentes de fuentes bibliograficas y bases de datos.
Las condiciones de referencia incluyen espectro AM
1.5G, Pin = 100 mW-cm™ y temperatura base de 300 K,
realizando barridos C-V (-0.8 V y +0.8 V) para la
obtencién de los parametros fotovoltaicos (Samiul Islam
et al., 2021). Se ejecutan barridos monovariables que
permiten identificar regiones de operacion Optimas y
zonas de sensibilidad fuerte frente a variaciones en los
parametros; cada simulacion se documenta
exhaustivamente, registrando los archivos de entrada, los
supuestos empleados vy los criterios de postprocesado
para garantizar la trazabilidad y la reproducibilidad de los

resultados por parte de terceros. La eleccion de la simulacién
numeérica se sustenta en su capacidad predictiva y en el
control monofactorial que ofrece frente a la complejidad
experimental, permitiendo priorizar combinaciones materiales
prometedoras antes de invertir recursos en fabricacion
(Madam et al., 2020; Noel et al., 2014; Samiul Islam et al.,
2021; Samaki et al., 2023).

Este procedimiento se inscribe en un paradigma positivista y
en modelos fisicos clasicos de semiconductores, ecuacion de
Poisson y ecuaciones de continuidad, que facilitan la
extraccién de conclusiones cuantitativas y reproducibles
(Aratjo et al.,, 2025); no obstante, se reconocen las
limitaciones inherentes al enfoque numeérico, tales como la
representacion empirica de defectos, la agregacion de
mecanismos de recombinacion, la ausencia de efectos
tridimensionales y la no modelacion explicita de procesos de
degradacioén a largo plazo, aspectos que seran discutidos y
acotados en la seccion de resultados (Saidarsan, 2025). En
ultimo término, la metodologia propuesta busca equilibrar
rigor y exploracién: ofrecer predicciones cuantificables y
transparentes que  orienten  futuras  validaciones
experimentales y permitan optimizar de forma eficiente el
disefio de la celda propuesta.

2.2 Fundamentos de SCAPS-1D y Validacién del

Modelo.

2.2.1 Justificacion y Capacidades del Software.

La simulacion numérica de celdas solares hibridas y
semiconductores emergentes se ha vuelto esencial para la
optimizacién de dispositivos fotovoltaicos antes de su
desarrollo experimental (Singh, et al., 2021; Sharma, et al.,
2022; Dubei, et al., 2022; Araujo et al., 2025; Mim, 2025;
Samiul Islam, et al., 2021). Entre los softwares de simulacion
disponibles, SCAPS-1D ha sido ampliamente utilizada debido
a su capacidad para modelar celdas solares de estado solido,
permitiendo analizar parametros criticos como movilidad de
portadores, densidad de defectos, afinidad electrénica y
energia de banda prohibida (Araujo, et al., 2025).

El uso de SCAPS-1D en este trabajo es crucial por su
capacidad de predecir y comparar el desempefo de celdas
solares basadas en perovskitas y materiales alternativos de
transporte de carga (como WO; y CuSbS,) de manera rapida
y reproducible, sirviendo como guia para futuros estudios
experimentales y optimizacion numérica (Tan, et al., 2018).
SCAPS-1D permite ademas la definicion explicita de multiples
capas con propiedades eléctricas y Opticas diferenciadas
(gap, afinidad, permitividad, movilidades, coeficientes de
absorcion y espesores) y la inclusion de estados defectuosos
puntuales y distribuidos tanto en volumen como en interfaces,
lo que resulta determinante para estudiar heteroestructuras
hibridas y materiales emergentes (Swarnkar et al., 2016;
Devi, et al., 2019; Ma, et al., 2018; Samiul Islam, et al., 2021;
Valeti, et al., 2023).

Su capacidad para parametrizar contactos, funcion de trabajo,
barreras y selectividad, facilita el analisis de estrategias de
ingenieria de interfaces orientadas a mejorar la extraccién o
bloqueo selectivo de portadores. La herramienta entrega
salidas diagnosticas complementarias, curvas J-V, perfiles
de banda, mapas de generacion y recombinacioén, densidades
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de portadores y respuesta espectral (EQE/IQE), que
permiten desagregar pérdidas por absorcién, transporte e
interfases y, con ello, proponer intervenciones de disefio
concretas (Firdaus et al., 2021; Moser 2023).
Operativamente, SCAPS-1D favorece la reproducibilidad
y la trazabilidad mediante la posibilidad de ejecutar
barridos paramétricos automaticos, guardar y exportar
archivos de entrada/salida y documentar bitacoras de
simulacion; estas funciones son esenciales para realizar
analisis de sensibilidad, definir tolerancias de fabricacion
y comparar sistematicamente configuraciones
alternativas. Adicionalmente, el software admite la
incorporacion de dependencias con temperatura,
resistencias serie/paralelo y modelos empiricos de
recombinacién (Choi et al., 2014; Islam et al., 2024), lo
que permite estudiar no solo la eficiencia maxima sino
también la robustez del disefio frente a variaciones
operacionales y de proceso.
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Figura 1. Interfaz con parametros de salida de SCAPS-
1D. Burgelman, M., Nollet, P., & Degrave, S. (2021).
SCAPS-1D (Version 3.3.09) [Software]. University of

Gent
Por buenas practicas en este estudio, se documenta de
manera precisa la versiéon de SCAPS-1D empleada
(SCAPS-1D 3.3.09), se vincula cada parametro a su
correspondiente  fuente bibliografica o medicién
experimental y se realiza una fase inicial de calibracion
mediante la  reproduccién de  configuraciones
previamente reportadas en la literatura (Mim, 2025;
Samiul Islam et al.,, 2021; Valeti et al., 2023). Este
procedimiento garantiza que el modelo numérico se
sustente en una linea base verificable y consistente, de
modo que los barridos paramétricos posteriores no solo
reflejen tendencias tedricas, sino que también conserven
validez comparativa frente a resultados experimentales y
numeéricos previos, fortaleciendo asi la confiabilidad y
reproducibilidad de las predicciones obtenidas.
2.2.2 Bases Fisico — Matematicas.
SCAPS-1D resuelve las ecuaciones fundamentales de
transporte de carga y Poisson (Devi et al., 2019; Ma et al.,
2018; Arauijo et al., 2025), considerando las propiedades
asignadas a cada capa vy las interfaces, lo que permite
estudiar la recombinacion, el perfil de bandas y transporte
de portadores en dispositivos tipo n-i-p y p-i-n. Las
ecuaciones utilizadas son:
Ecuacién de Poisson para un semiconductor (Araujo et
al., 2025).

V2p = qe(n—p + Ny — Np) 1
Donde NA es la concentracion de dopaje del aceptor y ND la
concentracion de dopaje del donador y ¢ es el potencial
electrostatico.
Ecuacion de continuidad de electrones y huecos (Aravjo et
al., 2025).

on
V-]n—qE=+qR (2)

V-b—q%:—qR (3)
Estas ecuaciones permiten evaluar y estudiar el desempefio
de la celda bajo condiciones de iluminacién estandar (AM
1.5G, 100mW/cm2) y temperatura de operacion de 300K, asi
como analizar la influencia de defectos, dopaje, espesores de
capa y barreras de energia en la eficiencia fotovoltaica
(Araujo et al., 2025; Tripathi et al., 2022; Mim, 2025; Samiul
Islam et al., 2021).
En la practica, la resolucion de este sistema acoplado
describe cémo los campos eléctricos internos influyen en la
distribucion de portadores, como la recombinacién afecta la
extraccion de corriente y como los perfiles de energia
determinan la eficiencia de transferencia entre capas. El
formalismo  matematico se implementa  mediante
discretizacion espacial y resolucién iterativa de las
ecuaciones de Poisson y continuidad, garantizando la
convergencia en presencia de gradientes abruptos de
potencial o densidad de portadores (Lupke, 2023). SCAPS-
1D permite ademas refinar la malla en regiones criticas, como
interfaces o capas ultradelgadas, para lograr mayor precision
numeérica (Samaki et al., 2023). De este modo, las ecuaciones
no solo describen el balance de cargas y corrientes en el
interior de la celda, sino que también constituyen la base para
evaluar parametros macroscopicos de desempefio (Voc, Jsc,
FF, n) a partir de fendmenos microscopicos de transporte y
recombinacién, logrando un vinculo directo entre fisica
fundamental y métricas fotovoltaicas.
2.2.3 Parametros de Salida y Métricas de Desempefio.
SCAPS-1D proporciona la salida de parametros clave de la
celda, tales como el voltaje en circuito abierto (Voc), la
corriente de cortocircuito (Jsc), el factor de forma (FF) y la
eficiencia de conversion (n), los cuales se calculan a partir de
la curva J-V simulada mediante la ecuacion (Moser, 2023):

|/
FF = ]mp—m” (4)
]SCI/OC
=]chocFF (5)
P;

Donde Jmp Y Vmp corresponden a la corriente y el voltaje en el
punto de maxima potencia, y Pin s la potencia de entrada de
la luz incidente. Cada uno de estos parametros tiene un
significado fisico fundamental: el V.. refleja las pérdidas por
recombinacion y la alineacion energética de las capas; el Jsc
depende directamente de la absorcion optica y de la eficiencia
de recoleccion de portadores; el FF esta condicionado por
resistencias parasitas internas y externas, y determina cuan
ideal es la curva J-V; finalmente, la eta integra todos los
efectos anteriores y constituye la métrica global de desempe

23



Publicacion semestral, TEPEXI Boletin Cientifico de la Escuela Superior Tepeji del Rio, Vol. 13, No. 25 (2026) 20-32

fo. El uso de SCAPS-1D en este trabajo es crucial por su
capacidad de predecir y comparar el desempefio de
celdas solares basadas en perovskitas y materiales
alternativos de transporte de carga (como WO; y
CuSbS,) de manera rapida y reducible, sirviendo como
guia para futuros estudios experimentales y optimizacion
numeérica.

Mas alla de las métricas convencionales, SCAPS-1D
ofrece resultados intermedios, como perfiles de energia,
distribuciones de densidad de portadores, tasas de
recombinacién espacialmente resueltas y curvas de
respuesta espectral (EQE/IQE) (Aradjo et al.,, 2025;
Samaki et al., 2023), que enriquecen la interpretacion del
comportamiento eléctrico y optico del dispositivo. Estas
salidas permiten localizar cuellos de botella en el
transporte de carga, identificar interfaces criticas donde
se concentran defectos y evaluar la contribucion relativa
de cada capa a la absorcidon y a la extraccion de
portadores. En este sentido, la utilidad del software no se
limita a cuantificar parametros globales de eficiencia, sino
que proporciona un marco de analisis integral que vincula
fendmenos microscopicos (como trampas electrénicas o
barreras interfaciales) con métricas macroscopicas de
desempefio, fortaleciendo el caracter predictivo y
comparativo del modelo.

2.3 Estructura de la Celda Solar Propuesta

En este estudio se considerd una configuracion de celda
solar tipo n-i-p, ampliamente reportada en la literatura
para dispositivos de perovskita de alta. La arquitectura
propuesta incluye como capa de transporte electréonico
(ETL) al trioxido de tungsteno (WO3) debido a su amplia
ventana Optica, estabilidad y adecuada alineacion de
bandas con la perovskita. Por otro, se seleccioné6 como
capa de transporte de huecos (HTL) la calcostibita
(CuSbS2), un material tipo p con propiedades de alta
absorcién y bajo costo, el cual ha sido reportado como un
candidato alternativo al convencional Spiro-OMeTAD y al
NiO (Devi et al., 2019).

La capa absorbente esta compuesta por perovskita libre
de plomo CH3NH3SnBr3 (MASnBr3) seleccionada por
sus propiedades semiconductoras prometedoras, tales
como una energia de banda prohibida de
aproximadamente 1.8-2.0eV, adecuada para las
aplicaciones en dispositivos tdandem, ademas de una
elevada absorcién en el rango visible y una menor
toxicidad en comparacion con las perovskitas basadas en
plomo (Samiul Islam et al., 2021). La estructura es FTO/n-
WO3/i-CH3NH3SnBr3/p-CuSbS2/Fe, como se muestra
en la figura 2.

La alineacién de bandas se verifico a partir de los valores
de energia reportados en la literatura, considerando la
ecuacion de eficiencia cuantica externa (EQE), la cual
relaciona la respuesta espectral con la absorcién de la
perovskita y la recoleccion de portadores en las capas de
transporte como se muestra en la ecuacion siguiente
(Moser, 2023):

Jon (D) (6)

EQE@) = q - opn(1)

Donde Jpn(A) es la densidad de corriente fotogenerada, q la
carga elemental y @(A) el flujo de fotones incidentes a la
longitud de onda A.

Luz

Fe
CuSbs;

Figura 2. Arquitectura de la celda solar estudiada. Nota:
Elaboracion propia de los autores.

En este sentido, la inclusién de la ecuacion (6) permite
establecer un marco cuantitativo para evaluar la contribucion
espectral de la perovskita en la generacion de portadores y
su posterior extraccién en las capas de transporte (Firdaus et
al., 2021).

left contact

nght contact

back front

Figura 3. Visualizacion de la celda propuesta en la interfaz de
SCAPS-1D. Burgelman, M., Nollet, P., & Degrave, S. (2021).
SCAPS-1D (Version 3.3.09) [Software]. University of Gent

De esta manera, la eficiencia cuantica externa no solo
proporciona un criterio de validacién de la alineacion de
bandas previamente descrita, sino que también constituye un
vinculo directo entre las propiedades 6pticas del absorbedor
y el desempefio eléctrico del dispositivo.

Asi, el analisis de la EQE se convierte en una herramienta
fundamental para correlacionar los parametros de disefio
estructural con la respuesta fotoeléctrica global de la celda.
2.4 Parametros de la simulacién

La arquitectura de la celda fue implementada en SCAPS-1D
mediante la definicion de los espesores, energias de banda
prohibida y niveles de afinidad electronica, entre otros
parametros reportados para cada capa, siguiendo estrategias
similares a las presentadas en trabajos previos. La tabla 1
comprende los parametros de material definidos para la
simulacion.

24



Publicacion semestral, TEPEXI Boletin Cientifico de la Escuela Superior Tepeji del Rio, Vol. 13, No. 25 (2026) 20-32

Tabla 1. Parametros de Simulacion en SCAPS-1D (FTO, WO,
MASnBr;, CuShS-.

Parametros FTO WO; MASNBr; CuSbS,

Espesor (um) 0.30 0.02 1.00 Variable
E; (eV) 3.50 2.60 1.30 1.58
Afinidad

electrénica 4.00 3.80 417 4.20
(eV)
Permitividad
dieléctrica 9.00 4.80 10.0 14.60
(relativa)
Densidad
efectiva de
estados de CB
(1/em?®)
Densidad
efectiva de
estados de VB
(1/em?®)
Velocidad
térmica del 107 107 107 107
electrén (cm/s)
Velocidad
térmica del 107 107 107 107
hueco (cm/s)

Movilidad del
electrén 20.0 30.0 1.60 49.0
(cm?Vs)

Movilidad del

hueco 10.0 30.0 1.60 49.0
(cm?Vs)
Densidad de
donantes
uniforme y
superficial ND
(1/cmd)
Densidad de
aceptores
uniforme y 10" 0 10"
superficial NA
(1/cm3)

Densidad de

defectos Nt

2.2x10" 2.2x10?" 2.2x10"% 2x10'®

1.8x10" 2.2x10?" 1.8x10'® 2.2x10"

2x10'° 6.35x10" 10 0

1.38x10"®

10" 10 10" 10"

Sharmaet al., Samiul Islam et

Referencia 2022 Mim, 2025 o 201 Valeti et al,, 2023

tros estudiados por Samiul Islam et al., 2021, considerando
su HTL y ETL reportados como referencia (Spiro-OMeTAD y
NiO). Esta validacion permitio establecer una linea base
confiable y verificar la correcta implementacién de los
modelos fisicos en SCAPS-1D antes de introducir las
modificaciones propuestas.

Tabla 2. Parametros Estandarizados usados en SCAPS-1D.

Parametros Estandar Valores
Temperatura (K) 300
Frecuencia (Hz) 108

lluminacion AM1.5G

Accion Cc-v

V1 (V) -0.8

V2 (V) 0.8

Numero de puntos 81

Incremento (V) 0.02

Contacto Izquierdo (eV) 4.7
Referencias (Sharma et al. 2022; Madan et al. 2020; Noel et al., 2014)

La validacion inicial se llevé a cabo mediante la simulacion de
perovskita MASNBr;, usando los parametros estudiados por
Samiul Islam et al., 2021, considerando su HTL y ETL
reportados como referencia (Spiro-OMeTAD y NiO). Esta
validacion permitid establecer una linea base confiable y
verificar la correcta implementacién de los modelos fisicos en
SCAPS-1D antes de introducir las modificaciones propuestas.
En este estudio se sustituyeron dichas capas por alternativas
mas estables y econémicas, empleando CuSbS, como capa
transportadora de huecos (HTL) en sustitucion de Spiro-
OMeTAD y NiO, y WO; como capa transportadora de
electrones (ETL) en reemplazo de TiO,. Esta seleccion se
fundamenta en las limitaciones reportadas para el TiO,, el
cual presenta degradacion bajo exposicion continua a
radiacion UV, asi como en la mayor estabilidad térmica y
quimica ofrecida por el WO3.

Tabla 3. Comparacion de parametros eléctricos de HTL para
Spiro-OMeTAD, NiO y CuSbS:

Las simulaciones se realizaron considerando condiciones
estandarizadas ampliamente reportadas en la literatura
para caracterizacion fotovoltaica (Swarnkar et al., 2016;
Moujoud, 2022).

Se implementd un espectro de iluminaciéon AM 1.5G con
una densidad de potencia incidente de 100 mW/cm?,
correspondiente a las condiciones estandar de prueba
(STC). La temperatura de operacion se fijé en 300 K como
caso base, con analisis adicionales que consideraron
variaciones térmicas en el rango de 250-350 K para
evaluar el comportamiento termoestable del dispositivo.
El barrido de voltaje aplicado se configuré desde -0.8 V
hasta +0.8 V con incrementos de 0.01 V, permitiendo la
obtencién de curvas de densidad de corriente-voltaje (J-
V) con adecuada resolucion para la identificacion precisa
del punto de maxima potencia. Todos los parametros
criticos de material, dimensiones de capa, propiedades
de transporte y defectos utilizados en las simulaciones se
resumen de manera estandarizada en la Tabla 2, la cual
consolida valores reportados en literatura especializada y
asegura la trazabilidad de los datos de entrada.

La validacion inicial se llevd a cabo mediante la
simulacién de perovskita MASNnBr3;, usando los parame-

HTL Spiro-OMeTAD NiO CuSbS,
E, (eV) 2.88 3.6 1.58
Afinidad electronica (eV) 2.05 1.8 4.20
Perm|t|V|dad_d|eIectr|ca 3 1.7 14.60
(relativa)
Referencia Singh et al. 2021 Samiul Islam Valeti et al.,

etal,, 2021 2023

El objetivo de esta comparativa fue evaluar el desempeiio
fotovoltaico de la misma perovskita MASnBr; bajo diferentes
combinaciones de transporte de carga, obteniendo
parametros clave como voltaje en circuito abierto, corriente de
cortocircuito, factor de forma vy eficiencia. El analisis
comparativo sistematico permitié cuantificar la efectividad de
las nuevas capas de transporte frente a la configuracién
convencional reportada por Islam et al., asegurando que las
simulaciones fueran coherentes y comparables con
resultados previamente publicados. Ademas, SCAPS-1D
permitié analizar la influencia de parametros criticos como la
densidad de defectos en la perovskita y el HTL, la movilidad
de portadores, el espesor de las capas y la temperatura de
operacion, facilitando la evaluacién integral del rendimiento
del dispositivo en relacion con la configuracion propuesta de
HTLy ETL.

2.5 Flujo de Trabajo para Simulaciéon Fotovoltaica con
SCAPS-1D.

La simulaciéon se implementé en el entorno SCAPS-1D, un
software validado para dispositivos fotovoltaicos de pelicula
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delgada. SCAPS-1D resuelve las ecuaciones de Poisson
y continuidad acopladas, determinando la distribucion
espacial del potencial y los perfiles de carga, y obtiene
directamente la curva corriente—voltaje bajo iluminacion
estandar. A partir de la curva J-V simulada se calculan
los parametros de desempefio (Voc, Jsc, factor de llenado
FF y eficiencia n) mediante las formulas fotovoltaicas
convencionales. A continuacion, se detallan los pasos
seguidos, con justificacion técnica de cada uno para
asegurar la reproducibilidad:

1.

Implementacién de la estructura en SCAPS-1D:
Se defini6 la estructura n-i-p propuesta
(FTO/WOQO3/CH3NH3;SnBr3/CuSbS,/Fe) en
SCAPS. A cada capa se le asignaron espesor,
brecha de banda y afinidad electréonica de
acuerdo con valores reportados en la literatura
(ver Tabla 1). Asimismo, se establecieron las
movilidades de portadores, densidad efectiva de
estados y concentraciones de dopaje (Na, Nd)
siguiendo las referencias previas, de modo que la
simulacion refleje caracteristicas realistas de
cada material.

Condiciones estandar de simulacién: Se empled
iluminacion AM1.5G con intensidad de
100 mW/cm? a temperatura T=300 K. El voltaje
aplicado al dispositivo se barri6 desde —0.8V
hasta +0.8 V para trazar la curva J-V completa.
Estas condiciones replican protocolos comunes
en simulaciones fotovoltaicas y permiten extraer
de forma directa Voc, Jsc, FF y n. Adicionalmente
se evalué el comportamiento térmico variando la
temperatura hasta 350K para estudiar la
estabilidad del dispositivo.

Validacion del modelo (calibracion inicial): Previo
a los estudios propuestos, se simulé la celda de
referencia con absorvedor CH3;NH3SnBr; usando
Spiro-OMeTAD como HTL y TiO, como ETL
(configuracion de Islam et al.). Se compararon los
parametros fotovoltaicos obtenidos con los
valores publicados y, de ser necesario, se
ajustaron parametros de recombinacion no
radiativa o densidades de defectos superficiales
para reproduciendo el resultado experimental.
Sdlo tras validar la consistencia con el caso base
se reemplazaron Spiro-OMeTAD y TiO, por
CuSbS, y WOs;, respectivamente. Este paso
asegura que las simulaciones sean coherentes
con la literatura previa y que cualquier mejora
responda a los cambios intencionados.

Estudios paramétricos sistematicos: Con el
modelo validado, se realizaron barridos variando
un parametro a la vez, manteniendo fijos los
demas:

. Espesor de HTL (CuSbS,): se varié de
0.03 a 0.50 um para identificar el rango
optimo.

. Densidad de defectos neutros en

CuSbS,: se exploré desde 1x10" hasta
1x10'® cm™ (pasos logaritmicos), evalu-

ando la tolerancia del material a defectos
estructurales.

. Funcion de trabajo del contacto metalico: se
simularon metales con ¢=4.63, 4.74, 4.80,
4.81 eV (correspondientes a Nb, Ag, Ta, Fe),
analizando el efecto en la alineacion de
bandas y las pérdidas en la interfaz
metal/semiconductor.

. Temperatura de operacion: se consideraron
valores de 300 K hasta 350 K, para valorar el
comportamiento térmico del dispositivo.

5. Extraccion y analisis de resultados: Para cada
simulacién, SCAPS gener6 la curva J-V completa
desde la cual se obtuvieron Vo, Jsc, FF y n mediante
las ecuaciones estandar. Adicionalmente, se examind
el diagrama de bandas energéticas y la distribucion
de portadores en cada capa bajo iluminacién normal.
Este analisis de perfiles de banda y de carga permitio
interpretar los mecanismos de recombinacion y
transporte internos segun los cambios de parametros.
Finalmente, se correlacionaron las variaciones
paramétricas con las tendencias en el rendimiento
(por ejemplo, identificando el rango de espesor
6ptimo de CuSbS, donde la eficiencia se maximiza),
estableciendo asi criterios cuantitativos de
optimizacién del dispositivo.

La secuencia metodoldgica seguida en este estudio obedece

a una logica de validacion y optimizacién progresiva. En

primera instancia, la calibracion con un dispositivo de

referencia reportado en la literatura aseguro la coherencia del
modelo y establecié un punto de comparacion verificable.

Posteriormente, la incorporaciéon de WO; y CuSbS, como

capas de transporte se justific6 por su potencial como

alternativas de bajo costo, mayor estabilidad y compatibilidad
con perovskitas, lo que refuerza el valor innovador del
analisis.

Condiciones estandar de
simulacion

c
0
3]
<
3
lg
7p)

Extraccion y analisis de
resultados

Figura 4. Esquema de flujo de trabajo en la simulacién con
SCAPS-1D. Nota: Elaboracion propia de los autores
El orden de los barridos paramétricos respondié a una
estrategia de aislamiento sistematico: primero se exploraron
variables intrinsecas al material, como el espesor y la
densidad de defectos, para después abordar factores
extrinsecos como la funcion de trabajo del contacto y la
temperatura de operacion. Este enfoque permitié identificar
intervalos 6ptimos de desempefio, evaluar sensibilidades cri-

26



Publicacion semestral, TEPEXI Boletin Cientifico de la Escuela Superior Tepeji del Rio, Vol. 13, No. 25 (2026) 20-32

criticas y, en consecuencia, establecer vinculos claros
entre las propiedades microscopicas de los materiales y
las métricas macroscopicas de eficiencia, dotando de
solidez a las conclusiones numéricas y aportando una
base razonada para su eventual validacion experimental.
No obstante, el protocolo de simulaciéon incorpora
limitaciones inherentes al marco numérico empleado que
deben ser expuestas con rigor. SCAPS-1D, al ser una
herramienta de modelado unidimensional, no captura
heterogeneidades tridimensionales ni  fendmenos
espaciales complejos tales como irregularidades
morfolégicas a escala micrométrica, migraciéon idnica
transitoria o procesos de degradacion ambiental que
afectan la estabilidad operativa de celdas basadas en
perovskitas y materiales emergentes; estas ausencias
pueden inducir discrepancias significativas entre
predicciones numéricas y comportamientos
experimentales (Saidarsan et al., 2025). Del mismo modo,
la dependencia de parametros de entrada extraidos
mayoritariamente de la literatura o de estimaciones
bibliograficas introduce un nivel de idealizacion que
puede no reflejar variaciones reales de sintesis y
procesamiento, limitando la generalidad de los valores
cuantitativos obtenidos. Por tanto, los resultados deben
interpretarse como predicciones orientativas y criterios de
priorizacién para experimentacion subsecuente, y no
como determinaciones absolutas de rendimiento en
condiciones de fabricacion. En apoyo a esta cautela, la
literatura reciente discute ejemplos y practicas para
identificar y mitigar predicciones no realistas en estudios
basados en SCAPS-1D (Saidarsan et al., 2025), de modo
que las recomendaciones derivadas de los barridos
paramétricos se empleen como guias de disefio sujetas a
validacion experimental y a analisis complementarios de
modelado multidimensional.

2.6 Técnicas de Andlisis de Datos y Procesamiento de
Resultados

El analisis sistematico de resultados incluyo:
Procesamiento de curvas J-V: Extraccion automatica de
parametros fotovoltaicos (Voc, Jsc, FF, n) mediante
algoritmo de punto de maxima potencia, con verificacion
de consistencia en curvas y ausencia de
discontinuidades.

Validacién comparativa: Calculo de error porcentual
relativo frente a datos de referencia de Samiul Islam et al.,
2021 mediante la ecuacion obtenida en el trabajo de
Moser, 2023:

(7)

|Psim -

Pref| X 100
ref

Criterios de optimizacion: Maximizacion de eficiencia
(PCE) como objetivo principal, con criterios de calidad
FF>75% y estabilidad numérica verificada en triplicados.
La identificacion de optimos se realizé mediante
interpolacion polindbmica en regiones de maximo
desempefio.

Analisis de reproducibilidad: Verificacion de consistencia
en minimo 3 ejecuciones consecutivas, con validacion

Error(%) =

de tendencias cualitativas con reportes experimentales de
materiales analogos (Obare et al., 2018).

La implementacion practica de este protocolo siguié un flujo
de trabajo automatizado y verificable: primero se exportaron
las curvas J-V en formato tabular desde SCAPS-1D y se
aplicé un algoritmo de deteccion del punto de maxima
potencia que calcula Jmp ¥ Vmp por busqueda numérica del
producto JeV; los valores obtenidos para Vo, Jsc, FF y eta
fueron entonces contrastados con una inspeccion grafica
rapida para descartar artefactos de convergencia (saltos,
discontinuidades u oscilaciones residuales). Las simulaciones
con anomalias se re-ejecutaron tras ajustar malla o
tolerancias, y solo las series con residuos numeéricos
aceptables se incorporaron al analisis estadistico.

Para la validacion cuantitativa se calculé el error porcentual
relativo respecto a los resultados de Samiul Islam et al., 2021
y se registraron ademas métricas complementarias para cada
curva J-V; se consideraron coherentes con la literatura las
configuraciones con Error < 5%, mientras que discrepancias
superiores se documentaron y justificaron mediante la
comparacion de parametros de entrada (densidades de
defecto, offsets de banda, resistencias serie/paralelo). Este
procedimiento facilitd respuestas objetivas a revisores vy
permitié trazar la fuente fisica de las diferencias observadas.
Los criterios de optimizacion combinaron un objetivo primario
(maximizar eta) con condiciones de calidad que sirven como
filtros practicos, por ejemplo, exigir FF>75% elimina
soluciones con pérdidas ohmicas significativas aunque
presenten eta aparente elevada. Ademas, las condiciones
Optimas se verificaron mediante triplicados numéricos y se
reportaron medias y desviaciones estandar para las métricas
principales, ofreciendo una cuantificacién de la incertidumbre
numérica.

Adicionalmente, el tratamiento de datos incluyd la
organizaciéon y andlisis de las bases de datos numéricas
generadas por SCAPS-1D, que contienen en formato tabular
los valores de Vo, Jsc, FF, eta y parametros intermedios Jmp,
Vmp, resistencias, densidades de portadores, entre otros). A
partir de estas salidas se construyeron graficas J-V para cada
configuraciéon simulada, lo que permitié evaluar de manera
directa la calidad de la curva y la consistencia de los
parametros extraidos.

De forma complementaria, se elaboraron graficas de relacion
de Vo, Jsc, FF y eta en funcién de la variable modificada en
cada barrido paramétrico (espesor de la capa de transporte,
densidad de defectos, funcion de trabajo del contacto o
temperatura), lo que posibilitd identificar intervalos de
desempefio 6ptimo y analizar la sensibilidad de cada métrica
frente a cambios especificos. Estos resultados se integraron
posteriormente en tablas comparativas y graficas de
desempefio, facilitando la interpretacién visual y cuantitativa
de tendencias globales y el contraste con configuraciones de
referencia. De este modo, el procesamiento de bases de
datos, curvas J-V y graficas paramétricas aseguré un analisis
sistematico, reproducible y coherente con los estandares
metodolégicos en simulaciones fotovoltaicas (Guo et al.,
2018; Araujo et al., 2025).
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3. Resultados y Discusion
Para establecer una base confiable para el analisis
posterior, se realizé una validacién inicial mediante la
simulacion de la perovskita MASNnBr; de Samiul Islam et
al., 2021, utilizando su configuracion reportada con TiO,
como ETL y NiO como HTL, os parametros fotovoltaicos
obtenidos (Voc, Jsc, FF, n) mostraron una estrecha
concordancia cuantitativa con los resultados publicados
por los autores, presentando variaciones inferiores al 2%.
Esta alta coherencia entre nuestras simulaciones y los
datos experimentales de referencia valida la robustez del
modelo numérico implementado en SCAPS-1D vy
confirma la precision de los parametros fisicos y de
simulacién definidos para la capa absorbente de
perovskita. Por lo tanto, este paso sirve como un punto de
partida confiable para evaluar de manera aislada el
impacto de la sustitucion de las capas de transporte
convencionales por las alternativas propuestas, WO;
como ETL y CuSbS, como HTL, asegurando que
cualquier cambio en el rendimiento se atribuya
correctamente a estas nuevas capas y no a discrepancias
en el modelo.
3.1 Efecto del espesor de la capa HTL (CuSbS;).
La influencia del espesor de la capa de CuSbS, en la
arquitectura FTO/WO3/MASNBr;/CuSbS, se estudio en el
rango de 0.03 a 0.50 ym, evaluando los parametros
fotovoltaicos clave: eficiencia (n), factor de llenado (FF),
densidad de corriente de cortocircuito (Jsc) y voltaje de
circuito abierto (Voc), obteniendo los resultados mostrados
en la Figura 5. La eficiencia de conversién mostré un
incremento inicial, pasando de 15.1 % a 19.67 % al
aumentar el espesor de 0.03 a 0.11 ym, alcanzando
posteriormente una meseta cercana al 20.4 % para
espesores superiores a 0.35 um. El factor de llenado (FF)
alcanz6 un maximo en 0.11 ym (81.48 %), seguido de una
disminucién progresiva hasta 79.07 % en 0.50 ym. El Jsc
apenas vari6 (34.767-34.788 mA/cm?), mientras que el
Voc aumentd de 0.54 V a 0.74 V en todo el rango de
estudio.
Los datos indican que la dependencia de rendimiento con
el espesor no es una mera cuestion de absorcion 6ptica,
sino el resultado de un compromiso entre generacion de
portadores y eficiencia de transporte (Lupke, 2023; Obare
etal., 2018).
En espesores muy reducidos la cobertura del HTL es
incompleta, lo que favorece la recombinacion superficial
y limita Voc; a espesores intermedios, la continuidad
eléctrica mejora, reduciendo la resistencia serie y
elevando el FF; a espesores mayores la mayor distancia
de transporte incrementa la recombinacion volumétrica y
las pérdidas resistivas, provocando la meseta o ligero
retroceso en n (Tripathi et al., 2022).
De manera pertinente para los objetivos del trabajo,
identificar condiciones estructurales del HTL que
maximicen eficiencia y estabilidad, se determina un
intervalo optimo de espesor en 0.19-0.27 uym. En ese
rango se conserva una alta eficiencia (=20.4 %), se
minimizan las pérdidas por recombinacion de interfaz y

volumen, y se mantiene un FF competitivo, lo que sugiere que
dicho espesor ofrece el mejor compromiso entre absorcion,
pasivacion y transporte de carga en la configuracion
propuesta.
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Figura 5. Efecto de la variacién de espesor de HTL
propuesto en el rendimiento de CS. Nota: Elaboracién propia
de los autores.

En términos practicos, estos resultados orientan la ingenieria
del HTL: la deposicion dirigida a obtener cobertura
homogénea y conductividad suficiente en el intervalo 0.19—
0.27 pm deberia maximizar rendimiento sin incurrir en
penalizaciones por recombinacién o resistencia. Esto es
especialmente relevante si el HTL se compara con soluciones
convencionales (Spiro-OMeTAD, NiO), ya que CuSbS, ofrece
ademas ventajas de estabilidad y coste siempre que se

controle su espesor y calidad microestructural.

3.2 Efecto de la funcién de trabajo del contacto metalico sobre
el rendimiento de la celda.

La funcién de trabajo del metal (MWF) en la arquitectura
basada en MASNnBr; se evalu6é con contactos de Nb(112)
(4.63 eV), Ag(111) (4.74 eV), Ta(110) (4.80 eV) y Fe(111)
(4.81 eV) reportados por Haynes, 2016. Los resultados
muestran una correlacion directa entre el incremento de la
MWEF y la mejora del desempefio fotovoltaico.

La eficiencia de conversiéon (n) crecié casi linealmente de
14.62 % (Nb) a 20.41 % (Fe), impulsada por la reduccion de
recombinacion en la interfaz metal/semiconductor. Una MWF
mas alta favorece una alineacion de bandas mas adecuada,
disminuye barreras de extraccion y facilita un transporte
selectivo de portadores.

El factor de llenado (FF) también mejoro, pasando de 74.8 %
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a 79.07 %, lo que refleja una menor resistencia de
contacto y curvas J-V mas cuadradas, atribuibles a una
interfaz mas favorable para la extraccién de cargas en
metales de mayor MWF.

25

20

o(eV)

Figura 6. Grafico de eficiencia alcanzada con diferentes
contactos metalicos y su funcion de trabajo. Nota:
Elaboracion propia de los autores.
En contraste, la densidad de corriente de cortocircuito
(Jsc) se mantuvo practicamente constante (=34.787
mA/cm?), confirmando que este parametro depende de la
absorcion optica en CuSbS,; y no del contacto metalico.
Las ligeras variaciones positivas sugieren Unicamente
una colecta marginalmente mas eficiente (Mim et al.,
2025).
Tabla 4. Resultados de simulacion con variacion de funcion de
trabajo de contacto metdlico posterior. Valores de MWF
obtenidos por Haynes, 2016.

se observan pérdidas apreciables, principalmente en FF y en
consecuencia en la eficiencia.

Este deterioro se atribuye a la funcion de los defectos como
trampas de captura—liberacion, que incrementan la
resistencia efectiva y afectan la curva J-V cerca del punto de
maxima potencia (Tan et al., 2018).

Tabla 5. Resultados de la simulacion con variacion en densidad
de defectos neutrales de CuSbS> como HTL

Nt (cm3)  Voe(V) Jso(MA/cm?) FF(%) n(%)
10" 0.742 34.787738 79.08 20.41
10"2 0.742 34.787738 79.08 20.41
10" 0.742 34.787738 79.08 20.41
10™ 0.742 34.787738 79.08 20.41
10" 0.742 34.787738 79.08 20.41
108 0.7421 34.787719 79.01 20.40
10" 0.7429 34.787555 78.41 20.26

Material ¢ (V)  Vo(V) Jse(MA/cm?) FF(%) n(%)
Nb(112) 4.63 0.562 34.7869 74.80 14.62
Ag(111) 474 0671 34.7875 7763  18.15
Ta(110) 4.8 0.731 34.7877 78.89 20.09
Fe(111) 4.81 0.742 34.7878 79.07 20.41

El voltaje de circuito abierto (Voc) fue el parametro mas
sensible, con un aumento de 0.562 V (Nb) a 0.742 V (Fe).
Esto se explica porque metales de baja MWF generan
barreras Schottky profundas que incrementan la
recombinacion no radiativa, mientras que metales con
alta MWF reducen dicha barrera, favoreciendo Ila
extraccion de huecos y elevando el Vo (Samaki et al.,
2023).

En sintesis, aunque la absorcién optica fija el valor de Jsc,
los parametros dependientes de la calidad de la interfaz
(Voe, FF y n) se optimizan con contactos metalicos de
mayor funcién de trabajo Samiul Islam et al., 2021. Esto
convierte al Fe(111), o a metales con valores de MWF
similares, en una opcién estratégica para maximizar la
eficiencia en dispositivos basados en CuSbS,.

3.3 Relacién de densidad de defectos y su efecto sobre
el rendimiento de la celda

El andlisis del efecto de la densidad de defectos neutros
(Nt) en la capa de CuSbS, evidencia una alta tolerancia
intrinseca del material, manteniendo un desempefio
estable hasta concentraciones de 10" cm™. En este
rango, n, FF, Jsc y Voc permanecen practicamente
invariantes, lo que indica que los defectos neutros no
generan niveles energéticos profundos capaces de
inducir recombinacién significativa (Obare et al., 2018).
Solo a densidades extremadamente altas (210" cm™)

La corriente de cortocircuito (Jsc) se mantuvo practicamente
invariable, confirmando que los defectos neutros no alteran la
absorcién optica ni la colecta de portadores. El voltaje de
circuito abierto (Voc) mostré solo un ligero aumento a altas
densidades, atribuible a la reduccion marginal de la
recombinacion radiativa en condiciones de circuito abierto
(Samaki et al., 2023).

En conjunto, estos resultados validan que CuSbS, ofrece una
notable robustez frente a defectos, soportando la hipotesis de
que constituye una alternativa mas estable y confiable que
HTLs organicos como Spiro-OMeTAD. Este hallazgo subraya
la importancia de mantener densidades de defectos por
debajo de 10" cm™ para preservar la eficiencia y garantizar
la estabilidad del dispositivo (Obare et al., 2018).

3.4 Comportamiento térmico de la celda

El analisis del efecto de la temperatura revela un
comportamiento atipico respecto a tecnologias fotovoltaicas
convencionales, donde el aumento térmico suele degradar el
desempefio.

En la arquitectura FTO/WO3/MASNBr;/CuSbS,/Fe(111), en
cambio, todos los parametros mejoran en el rango de 300—
350 K, destacando el incremento cuasi lineal de Voc y la
eficiencia (n) (Samiul Islam et al., 2021).

La eficiencia crece de manera sostenida, correlacionada con
la ganancia en V. Este resultado sugiere que la energia
térmica adicional reduce procesos de recombinacion no
radiativa, favorece la pasivacion de trampas poco profundas
Y, en consecuencia, optimiza la extraccion de portadores.

El Jsc también presenta un aumento gradual, asociado a
mayor movilidad y difusion de cargas inducidas térmicamente,
mientras que el FF mejora gracias a la reduccion de pérdidas
resistivas internas (Dubey et al., 2022).

En sintesis, lejos de ser un factor limitante, la temperatura en
este rango actia como un elemento de optimizacién. Estos
resultados son relevantes para condiciones reales de
operacion, donde los dispositivos superan habitualmente los
300 K, y refuerzan el objetivo de estabilidad planteado para
esta arquitectura.
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Figura 7. Efecto del cambio de temperatura sobre el
rendimiento de CS Nota: Elaboracién propia de los
autores.

3.5 Discusion integrada

La integracion de los resultados obtenidos en las
subsecciones anteriores permite trazar una vision global
del desempefio de la arquitectura:
FTO/WO3/MASNBrs/CuSbS,/Fe(111).
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Figura 8. Diagrama de bandas de la celda solar
propuesta. Nota: Elaboracién propia de los autores.
Los cuatro factores analizados, espesor de la capa HTL,
funcion de trabajo del contacto metalico, densidad de
defectos y temperatura de operacién, convergen en un
mismo punto: la posibilidad de alcanzar eficiencias
competitivas del orden de 20.4 %, acompafadas de
estabilidad térmica y tolerancia a defectos, tres atributos
esenciales para la viabilidad tecnolégica de este tipo de

celdas.

El control del espesor de CuSbS, demostro ser
determinante para lograr un balance entre absorcion
eficiente y bajas pérdidas resistivas, situando el rango
optimo entre 0.19 y 0.27 ym. La seleccion de contactos
metalicos con alta funcién de trabajo, como Fe(111)
(Haynes, 2016), permiti6 maximizar Voc y FF mediante
una alineacion de bandas mas favorable, reduciendo las

pérdidas en la interfaz. Por su parte, el analisis de defectos
reveld una notable tolerancia de CuSbS, hasta densidades de
10" cm™3, lo que contrasta con la fragilidad de HTLs organicos
convencionales (Sharma et al., 2022). Finalmente, el estudio
térmico mostré que en el intervalo de 300-350 K no solo se
preserva el rendimiento, sino que Voc y N mejoran, lo que
garantiza robustez en condiciones reales de operacion.
Estos hallazgos se reflejan en los valores obtenidos bajo
condiciones optimizadas (Voc = 0.7513 V, Jsc = 34.7921
mA/cm?, FF =80.26 % y n = 20.4 %), confirmando que la fisica
de bandas y la microestructura del CuSbS, gobiernan el
equilibrio entre transporte eficiente y recombinacion (Devi et
al., 2019). Asi, la optimizacion de este material requiere tanto
minimizar offsets de energia y defectos volumétricos como
mejorar la conductividad interna para reducir pérdidas
Ohmicas.

TE+1-
BE+1

5E+1
4E+1

3E+1 l
|

‘%2&1 _,_

< 1E+1

£ |

-=DE+D::::H::HHHHH::::HHHH:’:
AE+1 I
-2E+1 /
-3E+1

-4E+1- '
08 06 -0.4 02 -0.0 02 04 06 08
W Vol

Figura 9. Gréfico J-V para celda solar optimizada. Nota:
Elaboracion propia de los autores

En conjunto, los resultados demuestran que sustituir Spiro-
OMeTAD y TiO, por CuSbS, y WO; no solo es factible, sino
que constituye una estrategia soélida para desarrollar celdas
de perovskita libres de plomo mas estables, escalables y
economicamente viables. La curva J-V correspondiente a la
condicion 6ptima muestra un trazo cuadrado bien definido,
caracterizado por bajas pérdidas resistivas y una densidad de
corriente estable en el rango de operacion. Esta morfologia
confirma el acoplamiento eficiente entre la perovskita
MASNBr; y las capas selectivas, validando que la eficiencia
maxima alcanzada (=20.4 %) no es solo un resultado
numérico, sino la manifestacion directa de una interfaz
optimizada y un transporte balanceado de portadores.

Para contextualizar estos resultados, se elaboré una tabla
comparativa con diferentes configuraciones de celdas de
perovskita reportadas en la literatura, considerando
variaciones en las capas de transporte y en los metales de
contacto. Esta comparacion evidencia que la arquitectura
propuesta (FTO/WO3/MASNBr;/CuSbS,/Fe) alcanza
eficiencias del orden de 20.4 %, valores que la posicionan en
un rango competitivo frente a configuraciones convencionales
basadas en TiO,/Spiro-OMeTAD y otras alternativas libres de
plomo. De esta forma, se refuerza el argumento de que la
sustitucion de materiales tradicionales por CuSbS, y WO;
constituye una estrategia viable para avanzar hacia
dispositivos mas estables y escalables.
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Tabla 6. Comparacion de pardametros de optimizacion entre
diferentes estructuras de celdas solares de perovskita libres
de plomo.

Estructura Voc Jse FF eta Ref.

Samiul

FTO/TiO2/MASNBr3/NiO 0.81 31.88 84.89 21.66  Islamet

al., 2021
FTO/Ti%m’.}i'I‘D“/Sp"O' 098 33.86 6633 2221 Dubee

Sharma

TCO/Ceo/MASbI3/ CuSbS: 0.99 31.64 8298 26.05 ‘Z%Z'z

ITO/WO3/Sr3Sbls/CuSbS2 107 3503 80.81 3051 oo

FTO/WO3/MASNBrs/

CuSbS: 0.75 34.79 80.26 20.4 Prop.

A pesar de estos avances, el estudio presenta
limitaciones inherentes al enfoque numérico, como la
dependencia de parametros reportados en literatura y la
ausencia de validacion experimental directa. Futuras
investigaciones deberan explorar la sintesis controlada
de CuSbS, y WOs;, evaluar su estabilidad a largo plazo
bajo condiciones ambientales reales y extender la
arquitectura hacia configuraciones en tandem. Asimismo,
los resultados abren la puerta a aplicaciones en maédulos
fotovoltaicos de gran escala y a la integraciéon con
tecnologias de almacenamiento, lo que consolida a estas
perovskitas libres de plomo como una plataforma
prometedora para la transicion energética sostenible.

4. Conclusiones

En conclusion, este estudio demuestra mediante
simulacién numeérica que la arquitectura
FTO/WO3/MASNnBr;/CuSbS,/Fe representa un avance
significativo frente a las celdas de perovskita
convencionales. La optimizacién del espesor de CuSbS,
(0.19-0.27 ym) permitié alcanzar eficiencias del ~20.98%
(Voc = 0.7513 V, Jsc = 34.7921 mA/cm? y FF = 80.26 %),
logrando un equilibrio 6ptimo entre la absorcion fotonica
y la supresion de recombinacién. Este rendimiento no
solo es competitivo con respecto a configuraciones que
usan Spiro-OMeTAD o NiO, sino que la combinacion
propuesta de materiales ofrece ventajas clave en
estabilidad y costo.

La arquitectura mostré una notable tolerancia a defectos
neutros (hasta 10" cm™) y un comportamiento térmico
favorable en el rango de 300-350 K, caracteristicas
cruciales para su aplicabilidad en condiciones reales de
operacion. Sin embargo, es fundamental reconocer que
estos resultados estan sujetos a las limitaciones del
modelo unidimensional, el cual considera interfaces
ideales y no captura completamente fendmenos de
degradacion a largo plazo o el impacto de defectos
cargados. Por lo tanto, si bien este trabajo establece un
marco de disefio cuantitativo y evidencia el potencial de
WO; y CuSbS, como reemplazos superiores para el TiO,
y los HTLs organicos, su validacion experimental sigue
siendo un paso indispensable para confirmar esta
viabilidad y trasladar el concepto al ambito de la
fabricacion de dispositivos practicos.
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