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La busqueda y el mejoramiento de fuentes alternas de energia es uno de los retos
mas importantes que actualmente enfrenta la humanidad. Dentro de las fuentes
renovables, las celdas solares basadas en materiales inorganicos han mostrado un
gran desarrollo en los ultimos afos. Sin embargo, todavia es una tecnologia que se
encuentra en desarrollo, de ahi que el conocimiento de los procesos dinamicos de
cargas es de gran importancia para su desarrollo.

En este articulo nos proponemos estudiar los procesos de transporte de carga en
dispositivos de celdas solares orgdnicas mediante el modelado y la simulacién
numérica. Se presenta en este caso a las Funciones de Base Radial como un método
eficiente para resolver las ecuaciones del modelo de Drift-Diffusion, el cual esta
formado con un sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales acopladas
y con condiciones de contorno que conducen a discontinuidades que no son dificiles
de modelar con otros métodos tradicionales.

Celdas solares orgdnicas, Simulacién numérica, Funciones de Base
Radial, Modelo de Drift-Diffusion.

A nivel mundial la reduccién de las reservas de los combustibles fésiles (petréleo par-
ticularmente) muestra la necesidad urgente de contar con fuentes alternas de energia
que sean preferentemente renovables, limpias y econémicas tales como la edlicg, la
hidroeléctrica y la solar. La busqueda y el mejoramiento de estas fuentes alternas es
uno de los retos mas importantes que actualmente enfrenta la humanidad. Dentro
de las fuentes renovables, las celdas solares basadas en materiales inorganicos han
mostrado un gran desarrollo, sin embargo, el alto costo de su produccién ha imposibil-
itado su amplio uso. Por otro lado, las celdas solares basadas en compuestos organicos
ofrecen grandes ventajas en aspectos econémicos, ambientales y tecnoldgicos y es
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por eso que la evolucion que ha tenido desde sus comienzos ha permitido su paso
hacia la produccion a mediana escala por lo que sus perspectivas de crecimiento son
muy alentadoras. El uso de celdas solares organicas (CSO) permiten el incremento de
la eficiencia de conversién de energia solar en eléctrica, la reduccién en sus costos de
fabricacién y el alcanzar un mayor tiempo de vida. Sin embargo, hoy dia esta tecnologia
estd aun en desarrollo, pues las eficiencias obtenidas hasta ahora son mucho mas
bajas que las que se obtienen con los materiales no orgdnicos. En ese sentido, el
conocimiento de los procesos de transporte de carga que ocurren en los materiales
nos permitira corregir y mejorar los procesos de fabricacion de los dispositivos.

En este trabajo nos proponemos estudiar los procesos de transporte de carga en dis-
positivos de celdas solares organicas mediante el modelado y la simulacién numeérica.
Las celdas solares organicas pueden ser modeladas matematicamente, mediante sis-
temas de ecuaciones diferenciales no lineales de accién-reaccion. Dado que dichos
modelos contienen términos altamente no lineales y ademas las condiciones de con-
torno hacen que la geometria del problema sea dificil de resolver mediante métodos
numeéricos tradicionales, proponemos para este caso, métodos basados en funciones
de base radial (RBF), los cuales han demostrado ser eficientes en la solucién de este
tipo de modelos.

La teoria del transporte eléctrico en semiconductores describe cémo los portadores
de carga interacttan bajo la influencia de campos eléctricos y magnéticos. Hay varios
niveles en los que el transporte en semiconductores se puede modelar, dependiendo
de la estructura especifica bajo consideracion (Chunjun, 2014).

El estudio del transporte electrénico en dispositivos semiconductores exige la
aplicacion de la mecdnica cudntica. Asimismo la complejidad de la fisica puesta en
juego hace necesario el uso de codigos de tipo Monte Carlo que resuelven, de manera
estocastica, la ecuacion de transporte de Boltzmann y la ecuacion de Schrédinger,
tomando en cuenta los diferentes efectos cuanticos para explicar el comportamiento
de dispositivos con dimensiones nanométricas. Sin embargo, existen otras aproxi-
maciones de tipo semi-clasicas (D. Vasileska et. al., 2008) tales como los modelos
hidrodindmicos derivados de la ecuacion de Boltzmann o los modelos hidrodindmicos
clasicos en los que la distribucion de las densidades de los portadores son considerados
como un gas compresible y que por lo tanto se puede modelar usando las ecuaciones
de la mecanica de fluidos, pero usando la informacién que brinda el modelo cudntico.
El modelo de Drift-Diffusion pertence a este tipo de modelos. Aunque en la literatura, el
modelo Drift-Diffusion es considerado un modelo con menor detalle microscépico que el
modelo Monte Carlo, lo cierto es que este tltimo necesita gran cantidad de pardmetros
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de entrada, lo cual necesita una enorme cantidad de tiempo y costo computacional
para su solucion. Es por esto, que el modelo drift-diffusion resulta una alternativa
eficiente para la simulacién de dispositivos semiconductores (Koster et. al., 2005). Los
metodos de RBFs

Una celda solar orgdnica consiste, basicamente, en dos materiales tipo polimero de
distinta densidad de carga, entre dos electrodos con funcién de trabgjo distinta (Figura
1). Uno de estos materiales dona los electrones y el otro los transporta. Recientemente
los tipos de estructura que se han desarrollado son tipo heterounién de bicapa, donde
se deposita una capa activa (donor y aceptor) sobre la otra entre los electrodos y las
heterounion de volumen (Bulk Heterojunction, BHJ) donde se mezclan la capa activa
(aceptor y donor) entre electrodos. Esta ultima es mas utilizada ya que por la corta
longitud de difusién del exitén la mezcla amorfa es la mas adecuada porque se asegura
la disociacion; esta propiedad del exiton permite a las celdas a tener un espesor cerca
de los 100 nm. Ademas de ser ultradelgadas, son flexibles gracias al desarrollo de
sustratos de esta naturaleza.

!I.‘lII:Dl'II:LIEtI:r

Tipen

Semiconductar
Tipo p

Heterounién Heterounion Bicapa
de volumen de volumen

Figura 1: Distintas estucturas de Celdas Solares Organicas (CS0).

Una diferencia fundamental entre las celdas solares basadas en materiales organicos
y las celdas convencionales inorganicas esta en que la absorcion de los fotones resulta
en la formacion de un estado de exitacion mévil llamado exiton en los polimeros, no
en portadores de carga (electrones, hueco) como en los semiconductores inorgdanicos.

2.1. Estructura de una CSO

Actualmente, entre los materiales mas utilizados en celdas solares son:

- Catodo: Aluminio reflectivo
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- Anodo: un polimero transparente y conductor como PEDOT-PSS (PEDOT-PSS:
poli(3,4-etilendioxitiofeno)-poli(estireno sulfonato)), ITO (Oxido de Indio y
Estafo), bajo una capa de vidrio protector.

- Capa activa: formada por el material donante de electrones (polimero) y el
aceptor de electrones (generalmente fullereno). Entre los mas utilizados como
donantes: MDMO-PPV (MDMO-PPV: poli[2-metoxi-5-(3/,7'-dimetiloctiloxi)-1,4-
fenilenvinileno), PFB y P3HT (P3HT: poli(3-hexiltiofeno-2,5-diil)); algunos acep-
tores: MEH-PPV, F8TB y PCBM ([6,6] fenil-C,,-acido butirico metil ester) (W. S.
Koh et. al., 2011). La diferencia entre estos materiales se basa en las propiedades
conductivas que afectan la generacion y trasporte de carga: la mobilidad de
carga (u,) y la constante dielétrica (e).

2.2. Modelo de Drift-Diffusion

Las ecuaciones de continuidad y deriva-difusion se pueden deducir de la ecuacion de
Boltzmann (Wolfgang, 2011), que parte de una funcién de distribucion f(r,v,t) que
describe completamente el estado de un ensamble o sistema de particulas.

De modo que el modelo de Drift-Diffusion que modeliza la dindmica de los porta-
dores de carga en un dispositivo de CSO es el siguiente:

- V-eVop=q(p—n) (1)

J, =—apu,No— qD,Vn (2)
drvift difussion

J,=—qpu,Vo— qD,Vp (3)
drift difussion

on 1 -
— =K. X - -V-J
at Kdzss ﬁnp + q n (4)
op 1 -
= =KdiSSX—ﬂnp—5V-Jp (5)
0X.
= - G — K., X — Ky, X + fnp (6)

donde ¢(x, y, t)es el potencial, n, p, Xson las concentraciones de electrones, huecos y
exitones respectivamente, u, , los coeficientes de movilidad, D, Jlos coeficientes de
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TABLA 1: Parametros de escala
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[***] [J] = 24™% (Buxton y Clarke, 2007)

difusion, Ges la tasa de fotogeneracion de exitones, «,,.es la tasa de recombinacién
molecular, «,;,,(E)la tasa de disociacion de exitones en electrones y huecos, y la tasa
de formacion de exitones, producto de la recombinacién bimolecular de electrones y

huecos, (Hwang y Greenham, 2008)

2.3. Ecuaciones Adimensionales

Usando las variables adimensionales de la Tabla 1 y aplicandolas a las ecuaciones (1)-

(6) se obtiene las siguientes ecuaciones

V- (Vh)=-1(p—h) (7)
J =—-ap Vo + DVa (8)
J,=~bn,Vé—DVp (9)
0h & e s
— =aX - pap+V-J, (10)
of
Y ..
—?:aX—ﬁﬁﬁ—V-Jp (11)
ot
aa—)i(=5+ﬂﬁﬁ—g)?—n)? (12)

2N CAy2 2 2 Ax2 CAx2
donde, 1= 8% N+ o = KusBX . g yNAX'. 5 GAX' . r— KelX = k8% 5on constantes
' 2 v P= i 0= v €= Sy Y ="y

adimensionales del problema.

Page 705

DOI 10.18502/keg.v3i1.1473



E KnE Engineering

ESTEC Conference Proceedings

3.1. Funciones de Base Radial (RBFs)

Como las ecuaciones que aparecen y rigen los fenémenos de las celdas solares, en
Su gran mayoria, ecuaciones diferenciales en derivadas parciales de geometiaka no-
regular y condiciones de frontera que dificultan su resolucién, se propone usar como
herramienta las Funciones de base Radial RBFs. Este es un método sin malla para
resolver ecuaciones diferenciales parciales y se adapta muy bien y es mas eficiente
frente a los problemas con geometrias irrequlares, donde la distribucién de nodos
no es equiespaciada; ademas permite facilidad de su implementacién en cualquier
dimensién, ya que es independiente a la misma (Sarra, 2006). Para este caso utilizamos
las RBF de tipo infinitamente diferenciables, especialmente la multicuddrica de la forma:

w(r,e) = V1 + (er)? (13)

donde ¢ representa un parametro de forma y r una distancia entre puntos conocidos,
llamados centros (x7), y los puntos donde se quiere conocer el valor de la funcién.

La idea basica de la aproximacion con RBFs consiste en aproximar una funciéon f(x)
mediante su expansién en un conjunto de funciones de base radial. Esto es, dado un
¢e RY j=1,2,..,N,y valores escalares

J
f(x), el problema de la aproximacion con RBF estandar para la la funcién f(x), es

conjunto de Npuntos llamados centros x

encontrar un interpolante s(x) de la forma:
N
s = Y A (lx = x| €) (14)
j=1

donde ¢(r) es una funcion radial, || - || es la norma Euclidea, y los N coeficientes 4,
son determinandos imponiendo la condicién:

s(x;) = f(x)), j=12,...,N (15)

Sila condicion se impone sobre los N centros, lo que se obtiene es un sistema Nx Nde
ecuaciones lineales

Bi=f (16)

La expansion con RBFS (14) se puede usar para calcular cualquier operador. Por ejem-
plo, si se quiere aproximar el valor de la derivada x; de una funcién f(x) con RBF, se
tiene:

N
9 2 .
a—xl_f(x)=;)”ja_xi (||x—xj||)

donde los valor de los A; se calculan resolviendo el sistema de N x N ecuaciones
lineales correspodiente, de la misma manera que en (16).
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3.2. Solucion numérica de EDPs con RBFs

Consideremos el problema con valores en la frontera general sobre un dominio Q con
frontera 0Q,

Lu(x) = f(x), para x en

(17)

Bu(x) = g(x), para x en 02

donde L, B operadores diferenciales sobre el interior de Q y la frontera oQ respectiva-
mente. Consideremos que tenemos un conjunto de N centros, que estan distribuidos
entre el interior (x{ € N;) y la frontera (x, € Ny). Entonces, la solucién del problema
(14) aplicando la aproximacién con RBFs es: Lu(x¢) ~ Ls(x}) = Zj]il A Ly(llx; = x51) =
fx), xeQ, i=1,2,...,N;

en los N, centros del interior, y la aproximacion:

N
Bu (xf) ~ Bs(x}) = leij (”x—xj”) = g(x), x€dQ, i=N;+1,....,N

Jj=1

en los N, centros de la frontera 0.

La matriz de evaluacién, H, esta formada por los valores de los operadores sobre la
funcion de base radial en los puntos interiores N, y en los puntos de frontera N:

L
n=| 7 (18)
B
donde (Ly); = Liji=1,....,N;; j=1,..., Ny (By),; =Biji=...,N;+1,...,N; j=

1,...,N

El valor de los coeficientes 4, se calculan resolviendo el sistema

A= (19)

Finalmente la aproximacién de la funcién se obtiene reemplazando el valor de estos
coeficientes en la férmula (14).
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3.3. Esquemas numéricos para el modelo de Drift -Diffusion

Las ecuaciones (7)-(12) que describen la dindmica de las cargas de una CSO, definen
un sistema de ecuaciones en derivadas parciales (EDPs) acopladas. Ademas, las condi-
ciones de contorno que se imponen en la simulacion de estos dispositivos son discon-
tinuas, lo cual hace todavia mas dificil su solucion numérica. Los métodos numéricos
usados convencionalmente en la simulacion de este tipo de dispositivos son esquemas
de diferencias finitas. En este articulo proponemos un método alternativo basado en
el uso de esquemas basados en RBFs para el calculo de los operadores de las dimen-
siones espaciales tal y como se describi6 en la seccién anterior. Para la integracion en
el tiempo se utilizan esquemas simples de diferencias finitas de primer orden como
una primera aproximacién de la solucién del sistema.

Los esquemas numeéricos obtenidos son los siguientes:
Vit = —A(p' = n') (20)
Ty = =n, (&) + D' (n') ; (21)
Iy ==p'uy (¢') = D' (¥)
X =(1=¢At—nAD) X' + (6 + pn'p') At (22)
Wt =n' + aAt X" - pA'p — p, At [0 (VPQH!) + V- (Vi) + DA (VP')  (23)

o At [n’ (V2d)t+l) + Vo't (Vn’)] =n'+alAtX' — pAtn'p' + D, At (Vznt) (24)

donde, de acuerdo a la seccién anterior escribimos el potencial y Ia densidad de elec-
trones y huecos en el espacio generado por un conjunto de N funciones de base radial
de acuerdo a la férmula (14).

¢t+1(x) =Zj_V:1 l//(”x—x; |’£) /I;H;n’(x)
=25 v (= xlle) o s
=X v (|lx=xill.) o

los valores de los coenficientes A;.“, &; v p; se calculan mediante colocacion de (25)
en los esquemas numéricos (20)-(24), sobre los nodos interiores y la colocacion de las
condiciones de contorno en los nodos frontera. Obteniéndose, para cada coeficiente
un sistema lineal de la forma (19). Finalmente los valores de ¢§.+1, n; y p; se calculan
volviendo a reemplazar los valores de los coeficientes en sus corresodientes expa-
siones de acuerdo con (25).

DOI 10.18502/keg.v3i1.1473 Page 708



E KnE Engineering

ESTEC Conference Proceedings

Para resolver el modelo de Drift-Diffusion usando métodos RBF, hemos considerado
un dispositivo CSO bicapa con donor es P3HT y con aceptor PCBM, cuya distribucion
de N=900 centros se muestra en la figura 2a. Teniendo en cuenta las dimensiones de
este dispositivo, hemos tomado Ax = 1nm y, por lo tanto, el dominio de integracion
en variables adimensionales es un rectangulo de dimensiones 12 x 12.

Como una primera aproximacion a la solucion de las ecuaciones (7)-(12), hemos
tomado los siguientes valores para los parametros adimensionales:

a =0.0039; f=2.7632e —04;56 = 0.0058; ¢=0.0193; n = 0.0039;

En la figura 2b se puede observar la distribucion inicial del potencial ¢.
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Figura 2: (izquierda) Dispositivo de CSO con N = 900 centros RBFs, (derecha) distribucion del potencial ¢
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