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Resumen - Las celdas solares organicas de estado solido se han convertido en una alternativa muy atractiva para
dispositivos fotovoltaicos de bajo costo y facil procesamiento. Sin embargo sus rendimientos se encuentran aun por
debajo del 10%, mientras que el rendimiento maximo teorico para estos materiales es alrededor del 30%. Una de las
causantes de esta pobre eficiencia es la baja absorcion de la radiacion solar dada por la falta de un diserio optico que
permita optimizar la captura de luz. Mediante simulaciones con el método de elementos finitos proponemos un disernio
optico basado en microrrugosidades superficiales que mejoran la captura de luz en celdas de multiples capas. Los
resultados confirman la mejora en el desemperio de las celdas y permiten optimizar el disefio de las microrrugosidades
de manera de maximizar la absorcion de radiacion.

Palabras Claves: celdas solares organicas, disefio optico, método de elementos finitos

Light Trapping Optimization with Surface Micropatterning for Organic Solar Cells

Abstract - Solid state organic solar cells are currently attracting much attention in the pursuit of low cost photovol-
taics. However their efficiencies are still below 10%, which is much lower than the theoretical limit. One of the main
loss factors is the low light absorption due to the lack of a proper optic design. In this work, we propose a means to
optimize light trapping in multilayer organic solar cells using the finite elements method. The analyzed optic design is
based on a surface micropatterning, whose V-shape features maximize light absorption. The simulations confirm the
improvement upon implementing the optic design and allow the optimization of such V-shape micropattering.

Keywords: organic solar cells, optic design, finite elements method

INTRODUCCION

Actualmente las celdas solares organicas (CSO) estan generando un gran interés en la comunidad fotovol-
taica debido a su potencial aplicacion como una fuente de energia eléctrica de bajo costo y facil procesamiento
(Brabec and Durrant, 2008). Las CSO mas eficientes poseen una capa activa conformada por la mezcla de un
polimero semiconductor y una molécula organica derivada del fulereno (Yu et al., 1995, Park et al., 2009). Este
tipo de celdas se denomina de heterojuntura distribuida (del inglés bulk heterojunction), dado que la unién que
separa las dos fases se encuentra distribuida en todo el volumen de la capa activa. El record de eficiencia de
este tipo de celdas es del 8.2% (Green et al., 2011), el cual es unas cuatro veces menor al limite impuesto por
la teoria de Shockley-Queisser para estos semiconductores (Kirchartz et al., 2009). La baja eficiencia para este
tipo de celdas se refleja en una baja corriente de cortocircuito y baja tension de vacio respecto de los valores
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maximos tedricos. En este trabajo proponemos un medio para aumentar la corriente de cortocircuito a través de
un disefo geométrico que permita una mejora en la captura de luz. La estrategia utilizada fue la incorporacion
de microrrugosidades en la superficie de la celda que permiten una disminucién global de la reflectividad de la
celda y simultaneamente generan trayectorias oblicuas a través de la capa activa para maximizar la absorcion
(Brendel and Sholten, 1999, Andersson et al., 2008, Rim et al., 2007). La implementacion de estas microrru-
gosidades ya ha sido explorada en CSO en escalas de los mm y centenas de pm obteniendo una mejora de
la corriente de cortocircuito de hasta un 60% (Rim et al., 2007, Zhou et al., 2008, Niggeman et al., 2006). El
atractivo de las rugosidades del orden del um estudiado aqui, reside en que es potencialmente alcanzable a
través de la estructuracion mediante interferencia directa con laser (Lasagni et al., 2007), lo cual permite un
procesado rapido, apto para la fabricacion industrial. Esta técnica ya ha sido aplicada a materiales orgénicos y
transparentes a la luz visible, consiguiendo periodos de las microrrugosidades de algunos pm (Acevedo et al.,
2009, Lasagni et al., 2009).

Para calcular la radiacion absorbida se necesita la resolucion de las ecuaciones de Maxwell teniendo en
cuenta la naturaleza bidimensional de las microrrugosidades y el apilamiento de capas de diferentes materiales
cuyos espesores son del orden de la longitud de onda de la radiacion incidente, dando origen a posibles feno-
menos de interferencia. Para sortear esta complejidad matematica se ha dispuesto del método de elementos
finitos a través del software COMSOL Multiphysics 3.1.

DESCRIPCION DEL MODELO

Geometria y mallado

Las CSO estan compuestas por un sistema multicapas donde cada film cumple una funcion especifica ya
sea desde el punto de vista optico, eléctrico o ambos. Todas las simulaciones fueron realizadas tomando como
base la celda elemental de la Fig. 1, donde se muestran la composicion de las celdas, la geometria de las mi-
crorrugosidades y los parametros geométricos de simulacion a, L, h y d. Se considera que a lo largo del eje z
la celda fundamental se extiende infinitamente, por lo que estas estructuras son en esencia bidimensionales. La
primera capa es el sustrato (ver Fig. 1), normalmente cuarzo o vidrio, que asumimos tiene 100 nm de espesor
para minimizar el esfuerzo computacional, la segunda capa es un film de la solucion solida compuesta por
los 6xidos In,0, y SnO, (ITO) de 140 nm que actiia como conductor transparente. Luego tenemos un film de
poli-3,4-etilenodioxitiofeno dopado con poliestireno acido sulfonico (PEDOT:PSS) de 100 nm de espesor, el
cual actiia como barrera de electrones, la siguiente capa es el absorbente, en este caso una solucion de poli(2-
metoxi-5-(3,7" dimetiloctiloxi) -1,4- fenilenovinileno) (MDMO-PPV) y de [6,6]-fenil C61-acido butirico me-
til ester (PCBM), cuyo espesor fue tomado como parametro variable. La ultima capa es el contacto posterior
de Al de 80 nm de espesor, que a la vez actiia como reflector optico.

Las simulaciones se realizaron mediante el software COMSOL Multiphysics 3.1, el cual resuelve el pro-
blema mediante el método de elementos finitos y la técnica de residuos ponderados con Galerkin utilizando
funciones de forma cuadraticas. El mallado fue construido y refinado por COM SOL utilizando elementos
triangulares. Se consideran condiciones de bordes periodicas para las paredes laterales de la celda con periodo d.

Modelo optoelectronico

La excitacion de portadores de carga disponibles como fotocorriente es una consecuencia de la absorcion
de la onda electromagnética (OEM) en el semiconductor. El promedio temporal de la absorcion de energia por
segundo y por volumen en una posicion (x,y) de una OEM de longitud de onda A esta dado por (Pettersson et
al., 1999).

0(x, . A)zécson(@a(ﬂ)w(x, v, )
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Fig. 1- Esquema descriptivo de las capas que componen la celda simulada y los parametros geométricos que definen el problema

donde c es la velocidad de la luz en el vacio, ¢ es la permitividad del vacio, n(7) es el indice de refraccion de la
capa activa, E(x,),4) es el vector de campo eléctrico polarizado en el eje z, a(7) es el coeficiente de absorcion de
la capa activa y es igual a a(A)=4nk(4)/2 siendo k(1) el coeficiente de extincion de la capa activa. Para calcular
la tasa de generacion G, que indica la cantidad de pares electron-hueco creados por segundo y por volumen,
asumimos dos condiciones: (I) por cada foton absorbido se genera un exciton y (II) la eficiencia de disociacion
de los excitones en portadores libres es del 100%. Bajo estas condiciones podemos calcular la tasa de genera-
cion como el cociente entre la energia absorbida y la energia de los fotones incidentes.

G(x,y,ﬂ)=%, @

donde / es la constante de Planck. Finalmente si consideramos que todos los portadores libres son extraidos
eficientemente por los contactos, la maxima densidad de fotocorriente alcanzable estard dada por la integral
de volumen.

qJ.GdV
masz—

P

, 3)

donde ¢ es la carga elemental y A, es el area proyectada en el plano x-z por una celda elemental dada por el
producto 4 = L d, siendo L_la longitud de la celda en la direccién z y d el parametro geométrico descrito en
la Fig. 1 que puede expresarse como

d =2(LSen(a)—hCos(a)). “)

La ecuacion (3) solo es valida en situaciones ideales dado que siempre existird recombinacion de los por-
tadores libres. Sin embargo en condiciones de cortocircuito esta expresion es una muy util aproximacion para
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comparar dispositivos y realizar disefios Optimos. En todas las simulaciones se utilizo un frente de onda plano,
paralelo a la bisectriz de las microrrugosidades y cuyo espectro coincide con el standard AM1.5G 100 mW/
cm?. Ademas consideramos que todos los materiales son homogéneos e isotropicos.

RESULTADOS

La Fig. 2 muestra la maxima fotocorriente evaluada seglin la ecuacion (3) variando el semidngulo o y el
espesor de la capa activa e, mientras se mantiene constante la longitud de las caras en L = 5 um. Para las si-
mulaciones de celdas planas (a = 90°), los valores de la fotocorriente maximaJ, _son del orden de los valores
medidos encontrados en la literatura (Koster et al., 2005, Wienk et al., 2003) aunque en todos los casos se
encuentran por encima de los experimentales dado que nuestro modelo no considera pérdidas eléctricas. Por
ejemplo, la referencia (Mandoc et al., 2007) reporta una densidad de corriente de cortocircuito alrededor de 6 mA/cm?
para un espesor de 90 nm de la capa de MDMO-PPV:PCBM.

En todas las simulaciones de la Fig. 2 la incorporacion de las microrrugosidades mejora el comportamiento
del dispositivo respecto a la celda plana. Este aumento en la fotocorriente ocurre principalmente para o < 60°,
angulo a partir del cual las microrrugosidades son cada vez mas eficientes para absorber la luz a partir de las
reflexiones multiples. Como es de esperar, al incrementar el espesor de la capa activa la fotocorriente aumenta
monotonamente, dado que nuestro modelo eléctrico simplificado considera recoleccion perfecta de portadores.
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Fig - 2. Fotocorriente maxima en funcion del semiangulo a y del espesor e de la capa activa

Notamos en o = 15°la aparicion de un maximo para todos los espesores analizados de la capa activa. Para
semiangulos o menores, la fotocorriente disminuye debido al incremento del camino 6ptico en las primeras
capas de la celda. Si bien €stas son mayormente transparentes a la radiacion solar, dan lugar a absorciones
parasitas, dando como resultado una disminucion de la absorcion en la capa activa y por lo tanto en la
fotocorriente méaxima. La absorcion en el ITO ocurre principalmente en el rango UV-azul, mientras que en el
PEDOT:PSS Ia absorcion es mayor en el rango naranja-rojo.

La Fig. 3 muestra la absorcion en cada una de las capas, a excepcion del cuarzo cuya absorcion es en térmi-
nos racticos despreciable. Se destaca el rapido aumento en la absorcion de las capas de ITO y PEDOT:PSS
cuando a disminuye de 20° a 10°. Ademds es de notar que en este rango de o la potencia absorbida total
aumenta conforme a disminuye, por lo tanto se descartan posibles aumentos en la reflectividad de la celda
como causa de la caida de la fotocorriente en este rango de o.
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Otra variable geométrica que modifica la captura de luz es la longitud de las caras de las microrrugosidades
L. La Fig. 4 muestra la maxima fotocorriente en funcion del dngulo a y de tres valores de L. Para angulos
menores a 40° se observa una mejora en la absorcion al aumentar la rugosidad mediante un incremento de L.
En los tres casos vuelve a distinguirse un pico en o = /5° aunque menos pronunciado conforme aumenta L.
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Fig. 3 - Potencia absorbida relativa a la potencia incidente discriminada por capas y en funcion del semiangulo o
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Fig. 4 - Fotocorriente maxima en funcion del semiangulo a y de la longitud L de las caras de las rugosidades

CONCLUSIONES

Se comprobd mediante el método de elementos finitos la ventaja de incorporar microrrugosidades en
celdas solares organicas basadas en el absorbente MDMO-PPV:PCBM. Se observoé en todas las simulaciones
una mejora significativa al utilizar estructuras con un angulo menor a 100° entre las caras de la celda (a = 50°).
Existe un semiangulo 6ptimo, oo = 15° para todas las simulaciones en el que la fotocorriente es hasta un
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60% mayor a la obtenida en celdas planas. Para dngulos menores, el camino Optico en las capas superiores
es suficientemente grande como para que ocurran absorciones parasitas en estas capas en detrimento de la
generacion de portadores en la capa activa.

Para comprobar el beneficio global de este disefio ptico es necesario incorporar un modelo optoelectronico
mas complejo y preciso que tome en cuenta los mecanismos de recombinacion apropiados para este tipo de
celdas (Kirchartz et al., 2008, Kirchartz et al., 2011), de manera de poder determinar con mayor precision
no solo la corriente de cortocircuito sino también otros parametros fundamentales de celdas solares como el
factor de llenado y la eficiencia. Del mismo modo, es de suma relevancia evaluar el desempefio de este disefio
tomando en cuenta el angulo de incidencia de la radiacion solar a lo largo del dia y del afio.
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