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 چکیده
های خورشيدی ساخته شده از ترکيب يه شمار می رود که در حال حاضر در سلول  نيمه رساناهای پروسکايتیرده ی اميدبخش از  يك ماده ی  CsSnI3ساختار 

عی چگالی می به کمك نظريه ی تاب CsSnI3 قص تهی جايی در ساختار الکترونین . در اين کار ما به بررسی تاثيرهایرد استفاده واقع می شودوغير آلی م-آلی های

ين با توجه به است. بنابرا ساختاراين بوط به ساختار نواری اين ترکيب نشان دهنده ی افزايش ميزان گاف نواری با ايجاد نقص تهی جايی در مر م. نتايجپردازي
ين فوتوولتائيك ادر راستای بهينه سازی ويژگی های  عامل اساسیيك  CsSnI3ان تهی جايی در ساختار زکه کنترل مي يمجه گيری کردچنين نتي محاسبات انجام شده

 . ساختار به شمار می رود
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Abstract 
 

The CsSnI3 structure belongs to a promising class of semiconducting perovskite which is currently used in solar 

cell made of organics-inorganics hybrid compounds. In this work we have investigated the effect of vacancy 

defect on electronic properties of CsSnI3 structure by a density functional theory. The calculations of the band 

structures show an increase of the band gap as the vacancy defect of the structure is created. so we conclude 

that the concentration control of vacancy defects is critical for optimizing the photovoltaic properties of CsSnI3 

structure. 

PACS No.  71.15, 71.20. 

 

 مقدمه
 امروزه ساختارهای پروسکايتی به دليل خواص جالب توجهی     

... بسيار و  همچون ابررسانايی، مقاومت مغناطيسی، فروالکتريسته

نيز با داشتن  CsSnI3 ساختار .رد توجه محققان قرار گرفته اندمو

انرژی مناسب در راستای کاربردهای اپتيکی بسيار  گاف نواری

ساخت سلول های  ی تواند گزينه ی مناسبی برایکارآمد بوده و م

مناسب و  گاف نواریبا وجود . ]2و1[ خورشيدی به شمار رود

بی به سلول خورشيدی با بازده دستيااين ترکيب  آسان فرايند توليد

ای قابل قبول بر پايه ی اين ساختار امکان پذير نبوده است به گونه 

به عنوان اين ترکيب،  که برای سلول های ساخته شده بر پايه ی

درصد گزارش شده  9/0و  2/0ود ناحيه ی فعال، بازدهی در حد

ساختار  حفره ها در اينبالا بودن ميزان رسانش اين امر به  است که

. از سويی ديگر ويژگی بالا بودن ]4و3[نسبت داده شده است

رسانايی حفره ها در اين ترکيب پروسکايتی موجب گرديده است 

انتقال حفره های ايجاد  برایتا از اين ساختار به عنوان ماده ای 

اين  اساس بر که شده در سلول های خورشيدی نيز استفاده گردد
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درصد  7/3سلول ها  گزارش شده برایالاترين بازده ب کاربری،

 .]5[است

نوع کاربری اين ماده تعيين يکی از فاکتورهای اساسی در راستای 

در سلول های خورشيدی چگونگی آماده سازی و کيفيت نمونه 

های توليدی است به گونه ای که ميزان چگالی حامل های بار 

وان لايه د آن به عنکاربر ی ل بسيار تعيين کننده ای در نحوهعام

ی انتقال دهنده خواهد بود. با بررسی کارهای پيشين  فعال يا لايه

چنين به نظرمی رسد که وجود نقص هايی همچون تهی جايی می 

تواند در ميزان چگالی حامل های بار در اين ساختارها و در نهايت 

 موثر ماهيت کاربردی اين ماده در قالب سلول های خورشيدی

 جايی در ساختاراينکه بررسی تاثير نقص تهی  . با توجه به]6[باشد

 مواد به خوبی مطالعه نشده است از همين روالکترونی اين دسته از 

در ساختار  اين نوع نقص ی تاثيرهای به مطالعهدر اين کار 

 محاسبات مفاهيم اوليه به کمك پروسکايتی الکترونی اين ترکيب

 .پرداخته شده است

 

 روش محاسباتی
 CsSnI3 یتيه به مطالعات انجام شده ساختار پروسکابا توج     

 یدما زانيشناخته شده است که براساس م یسه فاز بلور یدارا

 ی . در فاز آلفا که در محدوده]7[باشد فاوتتواند مت ینمونه م

ساختار  یماده دارا نيدهد ا یرخ م K 426ز بالاتر ا یدماها

بتا رخ داده و  فاز K 426تا K 351نيب یاست، در دماها یمکعب

 یدر دماها تيو در نها ديآ یم ديماده پد یساختار تتراگونال برا

است که  كياورتورومبساختار  یماده دارا نيا K 351تر از نييپا

 .نامند یگاما مفاز آن را 
 

 

 
 در فاز آلفا. CsSnI3: چگونگی آرايش اتم ها در ساختار پروسکايتی 1شکل

شبيه سازی  CsSnI3مل و بدون نقص ساختار  کا کار ابتدا نيدر ا

 بيترک یدر ساختار الکترون يیجا ینقص ته ريتاث گرديد و سپس

CsSnI3 محاسبات انجام شده با استفاده از روش بررسی شد .

فراهم آمده،  abinit یمحاسبات ی بستهکه در  یچگال یتابع ی هينظر

 م وکوهن ش یفرمولبند ی هيبر پا هينظر نيصورت گرفته است. ا

با  یقرار دارد. فرمولبند یتجرب یبدون در نظر گرفتن پارامترها

                     :رديگی شکل م ريز یبا فرم کل نگريشرود ی نوشتن معادله

 

(1)  
 

 VXCو  یهارتر ليپتانس VH ،یوني ليپتانس Vionرابطه  نيدر ا

 با یالکترون یچگال فياست. با تعر یهمبستگ یتابع تبادل ليپتانس

 :ريز یفرمولبند

(2) 
 

قابل  4و  3 یبا فرمول ها بيبه ترت VXCو  VHعبارات مربوط به 

 خواهد بود: انيب

 

(3) 

 

(4) 

 
 

در نظر گرفته  تيظرف ی هيلا یها در انجام محاسبات تنها الکترون

با استفاده از مفهوم شبه  یدرون یها هيلا یها الکترون ريشد و تاث

 ازيموردن ی. توابع موج الکترونرديدگها وارد محاسبات  ليپتانس

 35 قطع یکار با استفاده از توابع موج تخت با انرژ نيا یبرا

. رفتيصورت پذ 6×6×6 اسيبا مق k یفضا یو شبکه بند یهارتر

 یساز هيشب ستميس یو همبستگ یتابع تبادل فيتوص یبرا همچنين

 ليپتانس یبرا  (GGA) افتهي ميتعم بيش بياز تقر زيشده ن

 .بهره گرفته شد یهمبستگ -یادلتب

 

 CsSnI3کامل  بلوریساختار الف( 

بالا همانگونه  یدر دماها CsSnI3 یتيساختار پروسکا هياول سلول

 I وCs، Snهای  بوده و شامل اتم یکه اشاره شد به صورت مکعب
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 ینيب شيپ Å 22/6اساختار ر نيا ی ثابت شبکه ،تجربی جينتا است.

 یهياول گاهيسلول واحد و جا یاندازهنيز ر کا نيدر ا .]7[دينما یم

حاصل از  جيمطابق با نتا لموجود در سلو Iو  Cs ،Sn یاتم ها

و يك سلول واحد از اين ساختار  نتايج تجربی در نظر گرفته شد

 یهندس یساز نهيبه نديفرا ی. در گام بعدبلوری شبيه سازی گرديد

به  شدشبکه انجام  یاتم ها و ثابت ها گاهيجا یساز نهيامل بهش

 ندياتم ها بعد از اتمام فرا نياز ا كيوارد بر هر  یرويکه ن یگونه ا

. بدست آمد eV/Å 0.01کوچکتر از  یعدد یهندس یساز نهيبه

به  ثابت شبکه ريمقاد یحاصل از محاسبات انجام شده برا جينتا

گزارش  كي یدر جدول شماره یتجرب جيبا نتا یا سهيصورت مقا

 است. شده

برای حجم و ثابت شبکه  اسبات نظری و تجربی: نتایج حاصل از مح 1جدول

 در فاز مکعبی. CsSnI3ساختار پروسکایتی 
ثابت شبکه  نوع ساختار فاز 

(Å) 

 سلولحجم 

(Å3/mol) 
 64/240 22/6 مکعبی آلفا مقدار تجربی

مقدار 

 محاسباتی

 14/243 25/6 مکعبی آلفا

 یتيپروسکا بيترک ختار نواریی سا از محاسبهبدست آمده  جينتا

CsSnI3  نشان داده شده است . اين  2در شکل شماره ی کامل

 Rدر نقطه  ميمستق گاف نواریدر فاز آلفا نشانگر وجود محاسبات 

با  یخوببسيار در توافق  عدد ايناست که  eV 48/0 یبا بزرگ

چه مقادير   گرا استپيشين  ینظر یکارهانتايج حاصل از 

داده های  حاصل از جيمطابق انتظارمان کوچکتر از نتامحاسبه شده 

 .]8[تجربی است
 

 
 

 

 
کامل )بدون نقص( در فاز  CsSnI3ترکيب پروسکايتی  نواریساختار  : 2شکل

 .آلفا

 ییجا ینقص ته یدارا CsSnI3بلوری ساختار ب( 

 حذف شبيه سازی چهار سلول واحد و کار با نيدوم ا یمرحله  در

را  يیجا ینقص ته ،به صورت جداگانه Snو  Cs یاتم ها يکی از

 یو انرژ یهندس یها یساز نهيوارد کرده و پس از به ستميبه س

پرداخته  هاآن نواریساختار  یبررس هيشده  یساز هيشب های ستميس

سيستم های شبيه سازی شده نشانگر  ساختار نواریرسم  .شد

نظر است که از اين  Rايجاد گاف نواری مستقيم در نقطه ی 

دارای نقص تهی جايی تفاوتی بين ساختار بدون نقص و ساختار 

برای هر  شبيه سازی هاحاصل از  ساختار نواریوجود ندارد که 

 3الف و  3در شکل به ترتيب  Snو  Cs دو سيستم دارای نقص

 نشان داده شده است.ب 
 
 

 
 

 

 
ی دارای نقص تهی جاي CsSnI3 یتيپروسکا بيترک نواری: ساختار  3شکل

 .Snو ب(  Csالف( 
نشانگر  شبيه سازی شده های ستميس یبدست آمده برا جينتا 

نقص نسبت به  یدارا بلوری در ساختار نواریگاف  شياافز

 یکه دارا یستميس یبرا یگاف نواربزرگی  .آل است دهيساختار ا

 Snکمبود  یدارا ستميس یو برا eV 94/0برابر با بود Csکمبود 
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گاف  بزرگیکه نتايج مربوط به  ست آمدبد eV 14/1 برابر با

در شبيه سازی شده  دارای نقصبلوری ساختارهای در نواری 

 شده است.گزارش  2جدول شماره ی 
 CsSnI3 یگاف نوار یبرا یحاصل از محاسبات نظر جينتا ی سهيمقا : 2جدول

 .يیجا یتهنقص  یکامل و ساختار دارا بلوری در ساختار

اسبه شده گاف نواری مح نوع ساختار

(eV) 

نتایج حاصل از 

 (eV)کارهای پیشین 

 46/0 48/0 ساختار کامل

نقص ساختار دارای 

 (Cs)تهی جایی 

 

94/0 

 

 

- 

نقص ساختار دارای 

 (Sn)تهی جایی 

 

14/1 

 

 

- 

با توجه به نتايج حاصله می توان چنين توضيح داد که اعمال نقص 

وجب م CsSnI3تهی جايی به ساختار ترکيب پروسکايتی 

طيف تابشی و اين ترکيب  هماهنگی بيشتر بين گاف نواری 

نوان ناحيه ی از اين ساختار می توان به ع خورشيد شده و در نتيجه

به منظور جذب نور و توليد حامل  در سلول های خورشيدی فعال

 .استفاده کرد های بار

 

 نتیجه گیری
در فاز  CsSnI3 ترکيب پروسکايتی ساختار نواریدر اين کار      

ساختار برای دو حالت  یچگال یتابع ی هيبا استفاده از نظرآلفا 

 بلوری کامل و ساختار دارای نقص تهی جايی محاسبه گرديد.

در  کامل )بدون نقص( CsSnI3بدست آمده برای ساختار  جينتا

 گاف نواری نموداره است. بود نظری پيشين یکارها نتايج توافق با

با  مطابق از نوع گاف مستقيم و تمحاسبااين  بدست آمده از

بررسی  .بود ،کمتر از مقدار تجربی گزارش شده نظری ملاحظات

نشان داد که نيز دارای نقص تهی جايی  های ساختار نواری نمونه

و  ساختار نواریدر  رييتغ جاديموجب ا نقص نوع ايناضافه شدن 

ند توا یماين عامل که  گردد یم ها آن نواری ميزان گاف افزايش

مورد  یديخورش یسلول هاساخت  ماده در نيا استفاده ازدر 

ايجاد اين نوع نقص در ساختار به گونه ای که  توجه قرار گيرد

CsSnI3 تابشی نور خورشيد و  موجب مطابقت بيشتر بين طيف

که اين امر  و بنابراين ممکن است می گردد CsSnI3گاف نواری 

اين ماده بر پايه ی موجب افزايش بازده سلول های خورشيدی 

 .دشو
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