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Resumen
Pedro Damian Hernandez Oliva Fecha de Graduacion: Noviembre 2025
Universidad Auténoma de Nuevo Leén

Facultad de Ciencias Quimicas

Titulo del Estudio: Estudio de la influencia de la composicion del ternario
FexZn1xS en la eficiencia de conversion de energia de celdas solares
hibridas.

NUmero de paginas: 99 Candidato para el grado de
Maestria en Ciencias con Orientacion en Quimica de los Materiales

Area del estudio:

Propédsito y Método del Estudio: las celdas solares hibridas, son una mezcla
de nanoestructuras de materiales organicos e inorganicos, por lo que se
combinan propiedades Uunicas de las nanoparticulas semiconductoras
inorganicas con las propiedades de los materiales organicos/poliméricos. El
enfoque de este estudio es la sintesis electroquimica de un material ternario
FexZn1xS para su uso en celdas solares hibridas y asi evaluar si la
concentracion de Fe en el material influye en la conversion de energia; para lo
cual se sintetizo via oxidacion quimica Poli (3-hexiltiofeno). La caracterizacion
utilizada en este estudio fueron técnicas espectrométricas, de analisis
composicional y microscopia obteniendo resultados positivos. Se sintetizo el
material ternario, a un voltaje de -1.2V, -1.5V y -1.7V a 600 s con una
concentracion 1:1, 2:1, 3:1 de Fe:Zn, las eficiencias de las celdas solares
obtenidas fueron 1.4958%, 1.1277% y 0.9038% respectivamente.

Contribuciones y Conclusiones: este proyecto contribuyd con una alternativa
en la construccidon de celdas solares hibridas, empleando un compuesto
ternario y dos polimeros, se concluye con resultados positivos mas no los
esperados, ya que la eficiencia maxima obtenida fue de 1.4958%
correspondiente a la sintesis realizada a -1.2V a 600 s con una concentraciéon
1:1 de Fe:Zn.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

1.1 Justificacion y propésito

Las energias no renovables son aquellas que no se restauran a corto
plazo y se agotan cuando se utilizan, algunas de estas fuentes de energia son:
el carbon, el petrdleo, el gas natural y el uranio (Altomonte et al. 2003). Se ha
generado un incremento masivo en el consumo de recursos naturales y
energéticos susceptibles de ocasionar impactos negativos (Inchaustegui
Moreno et al 2019). Esto llevd al desarrollo de propuestas de generacién de
energia llamadas “energias renovables” o “energias limpias” a partir de recursos
naturales que pudieran ser aprovechados de forma sustentable, entre las que
podemos mencionar, energia solar, energia hidraulica, energia geotérmica

(Villegas et al. 2021).
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La energia solar es una fuente de energia renovable, sostenible y
ampliamente distribuida. Como recurso renovable, la energia solar tiene la
capacidad de remplazar los combustibles fosiles ampliamente utilizados en un
futuro proximo (Pourasl et al. 2023). El uso de energia solar se esta
expandiendo rapidamente debido a los efectos negativos de las fuentes de
energia convencionales basadas en combustibles fosiles en el medio ambiente.
La energia solar es un recurso confiable y abundante, y las celdas solares son
una forma util y eficiente de capturarla. Con el tiempo se han construido varios
tipos de celdas solares, cada una con materiales y mecanismos unicos (Oni et

al. 2024).

Las celdas solares son dispositivos que convierten directamente la
radiacion solar a electricidad. Desde mediados del siglo XX, comenzé su
desarrollo continuo, primeramente, para alimentar a los satélites. Actualmente
alcanza una extensa variedad de aplicaciones, y contribuye en la generacion
masiva o aislada de energia eléctrica. Las primeras celdas solares de Si-c
(silicio monocristalino) se fabricaron en 1954, con uniones n-p mediante la
difusion térmica del boro en la oblea tipo n, el material que comunmente se
utiliza es el titanio (Ti) y plata (Ag) (Matsumoto Y., 2011). En los ultimos anos
se han hecho investigaciones en ciertos materiales para descubrir sus
propiedades fotovoltaicas para su aplicacion en celdas solares (Salas Noguera,
2017), y durante la ultima década estas han sido desarrolladas y enfocadas
hacia los semiconductores aplicados en sistemas fotovoltaicos hibridos de

peliculas delgadas. Estas celdas estan basadas en peliculas delgadas de
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oxidos semiconductores de ancho de banda prohibida amplia que actuan como
aceptores de electrones y semiconductores inorganicos como absorbedores

(Pérez O., 2019).

La generacion de distintas celdas fotovoltaicas cuenta esencialmente la
historia de las etapas de su evolucion. Hay cuatro categorias principales que se
describen como las generaciones de tecnologia fotovoltaica de las ultimas

décadas, desde la invencion de las celdas solares (Pastuszak et al. 2022):

o Primera generacion: esta categoria incluye tecnologias de
celdas fotovoltaicas basadas en silicio monocristalino y policristalino, y
arseniuro de galio (GaAs).

o Segunda generacién: esta generacion incluye el desarrollo
de tecnologia de celdas fotovoltaicas de primera generacion, asi como el
desarrollo de tecnologia de celdas fotovoltaicas de pelicula delgada a
partir de silicio monocristalino y silicio amorfo, celdas fotovoltaicas de
cobre indio galio selenio (CIGS) y de teluro de cadmio/sulfuro de cadmio
(CdTe/CdS).

o Tercera generacion: esta generacion cuenta con
tecnologias fotovoltaicas que se basan en compuestos quimicos mas
recientes. Ademas, también pertenecen a esta generacién las
tecnologias que utilizan “peliculas” nanocristalinas, puntos cuanticos,
celdas solares sensibilizadas con colorantes (DSSC), celdas solares

basadas en polimeros organicos, etc.

18



o Cuarta generacidon: esta generacion incluye la baja
flexibilidad o el bajo costo de los polimeros de pelicula delgada junto con
la durabilidad de “nanoestructuras inorganicas innovadoras como 6xidos

y nanoparticulas metalicos o de base organica”.

Los semiconductores son materiales que presentan propiedades
eléctricas ya sea conductivas como aislantes, ademas pueden pasar corriente
mas facilmente de una direccidn a otra, mostrar una mayor resistencia y ser
sensibles a la luz y al calor. Estos dispositivos son de gran interés practico,
debido a que constituyen una amplia variedad de dispositivos utilizados en
electronica, un ejemplo de estos es el disulfuro de hierro (FeS2) (Cruz T., 2018).
Las peliculas delgadas de este material atraen la atencion de muchos
investigadores debido al buen potencial para aplicaciones fotovoltaicas y
fotoelectroquimicas, las cuales consisten en elementos abundantes y no toxicos

(Kassim et al. 2009).

Entre estos sistemas, las celdas solares hibridas implementan el uso de
semiconductores organico-inorganico con el fin de incorporar ambas
propiedades en un unico sistema. De manera general estas celdas estan
constituidas de un anodo, catodo y la capa fotoactiva, la cual esta conformada
de dichos materiales organicos e inorganicos. Entre los materiales organicos
mas interesantes para ser utilizados, se encuentran los polimeros conductores.
Los materiales inorganicos complementan las propiedades de los polimeros
conductores entre los cuales podemos encontrar a los 6xidos metalicos, los

calcogenuros, semiconductores de los grupos IlI-V, IV, IllI-I-V] que varian en
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tamano y morfologia (por ejemplo, nanoparticulas, nanoalambres, nanobarras,

etc.) (Retana et al. 2016).

En algunos casos, los materiales utilizados para la fabricacion de celdas
solares tienen un desempeio muy pobre en la conversion de energia, por lo
cual el dopaje es de gran ayuda ya que mediante esta técnica se pueden
mejorar las caracteristicas optoelectronicas del material base a utilizar en la
celda solar. El dopaje es la adicion de un material a otro para asi mejorar sus
propiedades; debemos tener en cuenta que para ser llamado dopaje no se debe
de exceder un valor permisible, dicho valor por lo general es de 2%, si este

porcentaje se excede se dice que es un material ternario no estequiométrico.

El dopaje es una técnica utilizada para variar el numero de electrones y
huecos en semiconductores. En semiconductores de tipo n aumentan la
conductividad mediante el aumento del numero de electrones disponibles; en
los semiconductores tipo p aumenta la conductividad al aumentar el numero de
huecos presentes (Honsberg et al. 2019). En particular, el dopaje de la pirita
con Co ha sido objeto de algunos estudios. En el caso de cristales sintéticos
preparados por CVD, se ha investigado su influencia en las propiedades
eléctricas del material, obteniéndose pirita dopada de conductividad tipo n (Diaz
Chao, 2009). Cuando se transporta FeS2 en presencia de una fuente que
contiene ZnS, se obtienen cristales de pirita dopada con Zn en la camara de
crecimiento. La mayor parte reacciona con sulfuro de hierro bajo la formacién

de ZnixFexS el cual es un compuesto ternario no estequiométrico. Ademas,
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esta solucion de estado sélido actua como eliminador de impurezas metalicas

en la fuente de pirita (Buker et al. 1999).

Los polimeros conductores son polimeros insaturados que poseen
cadenas conjugadas con electrones tipo T que se encuentran deslocalizados.
Estos polimeros presentan propiedades semiconductoras con energias de
banda de aproximadamente 1.5 eV (Bolainos Ch et al. 2018). El poli(3-
hexiltiofeno) (P3HT) es muy util en los campos de investigaciéon de la
electronica organica, porque es un material representativo de los polimeros
semiconductores organicos solubles. Normalmente, el rendimiento de un
material electronico es sensible a la calidad del material, la pureza y el peso
molecular son factores importantes. Dentro de las ventajas del P3HT tenemos
la alta regioregularidad (RR) >99 %, peso molecular promedio en numero: Mn =

27 000 ~ 45 000 (Ozawa, 2019).

El proposito de esta tesis es el desarrollo y estudio de celdas solares
hibridas basadas en FexZn1xS con P3HT a fin de evaluar la influencia que tiene
la composicion del material ternario y configuracion de la misma para obtener

una mayor eficiencia de conversion de energia.

1.2 Antecedentes:

La FeS2 es un gran semiconductor ampliamente utilizado en dispositivos
de recoleccién y almacenamiento de energia debido a su estrecha energia de
banda prohibida (0.95 eV), alta absorcién de la luz (6x108 cm) y su estabilidad

superior contra la fotocorrosion.
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En 2017 Luan y colaboradores, prepararon celdas solares soélidas de

pirita con estructura invertida con configuracion:

FTO/TiO2/P3HT:PCBM:NCs/PEDOT:PSS/Ag

Las nanocristales de pirita fueron afiadidos a la capa activa en diferentes
concentraciones sobre el polimero P3HT:PCBM ([6,6]fenil-C61-acido butirico
metil éster). La capa de dioxido de titanio actua como la transportadora de
electrones y la capa de poli(3,4-etilendioxitiofeno)-poli(estirenosulfonato)
(PEDOT:PSS) es la que actua como la capa de huecos (Figura 1). Los
resultados mostraron que la presencia de pirita en relacion 1.25 mg/mL en la
capa activa podria mejorar el rendimiento de las celdas obteniendo una
eficiencia del 3.0%. También esta celda con concentracion de 1.25 mg/mL
mantuvo una alta estabilidad del 83.3% de su eficacia inicial después de
exponerse al aire durante 15 semanas (Luan et al. 2017). Esta configuracion es
la base que se utilizd para las celdas desarrolladas en este proyecto,

modificandoles el material fotoactivo a fin de mejorar la eficiencia.

Figura 1 Celda solar hibrida realizada por (Luan et al, 2017)

22



El dopaje de la pirita con metales de transicion ha sido objeto de algunos
estudios, en las Uultimas décadas, el desarrollo y la caracterizacion de
los calcogenuros ternarios haaumentado debidoa que estos se consideran
materiales potenciales con respecto a un amplio espectro de aplicaciones
optoelectronicas, por ejemplo, en dispositivos fotovoltaicos,
celdas fotoelectroquimicas, laseres y celdas solares (Nasir et al. 2015). Un
ejemplo de este tipo de material ternario es el FeZnS el cual ha demostrado en
trabajos previos que podria utilizarse como semiconductor directo. Ademas,
presenta una banda de energia prohibida de 2.37-2.77 eV (Gayathri et al. 2019)
y se encontré que su coeficiente de absorcion varié de 0.2x107 m™ a 2.3x10% m-

1 (Uhuegbu, 2011).

En 2019, G.D. Gayathri y colaboradores sintetizaron FeZnS2 y se
deposité mediante agitacion en un bafio quimico por 2 h. La molécula se
caracterizé por XDR y UV-Vis donde determinaron las reflexiones mas intensas
a 23.5° 29.02°, 31.05° y 43.8° en 20 correspondientes a los planos hkl en 001,
104, 106 y 1012, respectivamente. Ademas, determinaron una Eg de 2.37-2.77
eV con una absorcién entre 293-301 nm. Los valores que obtuvieron serviran de

referencia para el presente proyecto (Gayathri et al. 2019).

En el 2020, M. Retana et al. sintetizaron FexZn1xS mediante un método
de bafio electroquimico por 10 min, donde determinaron la ventana de potencial
de -1.19 a -1.74 V, también reportaron la importancia de la formacion de un

intermediario llamado disulfuro de formamidina, este es la fuente de iones S%, y
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por ultimo determinaron que el material tiene una fuerte absorcion en la regién
UV. Bajo condiciones similares se trabajara para la sintesis del material a
utilizar con el propésito de caracterizar las propiedades morfolégicas y
optoelectronicas del material al ser sintetizado por este método (Retana et al.
2020). En 2022 Pina et al. dan continuacion a esta investigacion y obtienen que
las morfologia superficial y microestructura de las peliculas delgadas tienen una
variacion segun el potencial y el tiempo de deposicion utilizados. A diferente
potencial durante un tiempo de deposicion de 300 s reportan una pelicula no
porosa sin una morfologia definida, mientras que a un tiempo de 600 s se
observa una pelicula no porosa que presenta particulas con morfologias de
esferas y cubos, las cuales se encuentran distrubidas aleatoriamente sobre la

superficie del sustrato de ITO. (Pifia G., 2022).

Considerando estos dos ultimos antecedentes, se desea continuar con la
investigacion realizada por Retana y Pifa, ya que estos trabajos sentaron las
bases para la sintesis, abriendo la ventana de oportunidad de estudiar la
composicion de las fases generadas y verificar en cual de las condiciones se
obtiene una ternario abundante en Fe, a fin de incrementar la aportacion de las
propiedades optoelectronicas del mismo. Ademas, se propone utilizar este
material en celdas solares hibridas, las cuales tendran al ternario como material

inorganico y al PSHT como semiconductor organico.

El P3HT se utiliza como un polimero base en las celdas solares hibridas
debido a sus caracteristicas como la movilidad de huecos, baja conductividad,

foto estabilidad y un ancho de banda prohibida amplio. En 2018 Ansari et al,
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reportaron la naturaleza molecular del polimero sintetizado dada por FTIR,
obteniendo sefiales caracteristicas a 2925.2 cm™ y 3400.9 cm™' los cuales se
deben a la vibracion de C-H en las cadenas alifaticas de los grupos hexilo

(Ansari et al 2018).

Finalmente, en 2019, V. Chaudhary et al, generaron peliculas delgadas
de P3HT con diferentes solventes: diclorometano y cloroformo. Esto se realizé
mediante la técnica de spin-coating a 2500 rpm durante 60 s, manteniendo el
espesor de la pelicula alrededor de los 30 nm. Posterior a eso, se les realiz6
tratamiento térmico a 60 °C durante 10 min para eliminar el solvente remanente.
Se caracterizaron las peliculas por UV-Vis para confirmar su actividad en el
rango visible (Chaundhry et al. 2019). En el actual proyecto se siguié esta
metodologia para depositar el polimero a las peliculas del ternario sintetizado
via electroquimica, y asi se genero la capa fotoactiva hibrida, base para la celda

solar realizada.

1.3 Analisis critico de la literatura

En base a la literatura reportada, las celdas solares han tenido un gran
desarrollo en los ultimos afos, se han investigado diferentes materiales
conductores y semiconductores para su desarrollo, dichos autores, han tenido
buenos resultados utilizando el polimero P3HT, asi como materiales dopados a
base de pirita (FeS2) como el reportado en 2020 por M. Retana et al, el cual
menciona que la absorcion UV del material ternario sintetizado es buena lo que

nos indica es un buen material para la aplicacién en celdas solares hibridas.
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Hasta el momento, no se ha reportado una celda solar hibrida que utilice un

sulfuro ternario de Fe y Zn, por lo que se propone realizar este estudio.

1.4 Aportacion cientifica

Celdas solares hibridas basadas en diferentes composiciones del
ternario Fe1xZnxS'y P3HT para incrementar la eficiencia de conversion de

energia.

1.5 Hipotesis
Las celdas solares hibridas de Fe1xZnxS y P3HT presentan eficiencias

de conversion de energia superiores al 3%.

1.6 Objetivo general

Generar celdas solares hibridas de Fe1xZnxSy P3HT en diferentes

configuraciones a fin de incrementar la eficiencia de conversion de energia.

1.7 Objetivos especificos:

—

Sintetizar Fe1xZnxS via electroquimica.

2. Caracterizar el material ternario por XRD, UV-vis, PL, y FE-SEM.

3. Sintetizar poli(3-hexiltiofeno) via de oxidacién quimica.

4. Caracterizar el polimero con el semiconductor por FT-IR, UV-Vis, PL.

5. Elaborar celdas solares hibridas con ambos materiales variando la
composicién de los materiales en la celda.

6. Caracterizar las celdas solares mediante curvas |-V
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CAPITULO 2

MARCO TEORICO

2.1 Celdas Solares

Las preocupaciones sobre el cambio climatico y el aumento de la
demanda de la electricidad debido, entre otras cosas, a una poblacion en
constante aumento, requieren esfuerzos para alejarse de los métodos
convencionales de produccion de energia. El aumento de los niveles de dioxido
de carbono en la atmésfera provocado por el uso de combustibles fésiles es
uno de los factores que provocan el cambio climatico actual. EI cambio a
energias renovables producira energia con una huella ambiental menor en
comparacion de combustibles fésiles. Podemos aprovechar todo el potencial de
la energia solar para desarrollar las mejores tecnologias posibles de recoleccion
de energia capaces de convertir la energia solar en electricidad (Wilson et al.

2020).
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La energia solar utilizada actualmente es muy marginal: el 0.015% se
utiliza para la produccion de electricidad, el 0.3% para calefaccién, el 11% se
utiliza en la fotosintesis natural de biomasa. En cambio, entre el 80% y 85% de
las necesidades energéticas se satisfacen con combustibles fésiles (Singh et al.

2021).

Las celdas solares son fabricadas a partir de materiales
semiconductores, usualmente silicio en sus formas cristalina, policristalina o
amorfa. Por otra parte, se puede optar por utilizar compuestos formados por
elementos de los grupos lll, V, llb, y IV. Los materiales de las celdas solares se
seleccionan principalmente en base a sus caracteristicas de absorcién en
relacion con el espectro solar, y sus posibilidades y costos de fabricacion, por

esta razon destacan los materiales ternarios.

Para entender el funcionamiento de las celdas solares debemos saber
como estan compuestas, estas basicamente estan constituidas de dos laminas
delgadas tipo p o de menor carga de electrones y otro tipo n con una mayor
carga de electrones, y contactos metdlicos, uno superior y uno inferior.
Entonces, cuando los fotones inciden sobre la celda solar, esta radiacion
energiza a los electrones y estos comienzan a moverse hasta llegar a la unién
que separa las dos laminas, pasando a través de ella generando un flujo de
electrones y asi produciendo electricidad (Electrical4U, 2020) (Higuera
Valenzuela, 2018). En la Figura 2 se muestra el proceso del funcionamiento de

las celdas solares.
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Figura 2 Funcionamiento de una celda solar (Pifia G., 2022)
2.2 Tipos de celdas solares

2.2.1 Primera generacion de celdas solares

Las celdas solares basadas en silicio fueron el primer sector de la
energia fotovoltaica en ingresar al mercado, utilizando informacion de
procesamiento y materias primas suministradas por la industria de la
microelectronica. Las celdas solares basadas en silicio ahora comprenden mas
del 80% de la capacidad instalada mundial y tiene una participacion en el
mercado del 90%. Debido a su eficiencia relativamente alta, son las celdas mas
utilizadas. La primera generacion de celdas solares incluye materiales basados
en capas cristalinas gruesas compuestas de silicio (Si). Esta generacién se
basa en silicio monocristalino, policristalino, multicristalino asi como de uniones

-V (Pastuszak et al. 2022).

o Celdas solares basadas en silicio monocristalino (m-Si).
Eficiencia 15-24%; vida util de 25 afos. Ventajas: estabilidad, alto
rendimiento, larga vida util. Restricciones: alto costo de fabricacién,
mayor sensibilidad a la temperatura, problema de absorcion, pérdida de
material.
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o Celdas solares basadas en silicio policristalino (p-Si).
Eficiencia 10-18%; banda prohibida 1.7 eV; vida utili de 14 afos.
Ventajas: el procedimiento de fabricacion es simple, rentable, disminuye
el desperdicio de silicio, mayor absorcion en comparacion con m-Si.
Restricciones: menor eficiencia, mayor sensibilidad a la temperatura.

. Celdas solares basadas en GaAs. Eficiencia 28-30%; vida
utii de 18 afos; ventajas: alta estabilidad, menor sensibilidad a la
temperatura, mejor absorcién que m-Si, alta eficiencia. Restricciones:

extremadamente costosas

2.2.2 Segunda generacion de celdas solares

Las celdas solares de pelicula delgada de CdTe, seleniuro de galio y
cobre (CIGS) o silicio amorfo se han disefiado para ser un reemplazo para las
celdas de silicio monocristalino. Ofrecen propiedades mecanicas mejoradas que
son ideales para aplicaciones flexibles, pero esto conlleva el riesgo de una
eficiencia reducida. Mientras que la primera generacién de celdas solares fue
un ejemplo de la microelectrénica, la evolucién de peliculas delgadas requirid
nuevos meétodos de crecimiento y abrié el sector a otras areas, incluida la

electroquimica (Pastuszak et al 2022).

o Celdas basadas en silicio amorfo (a-Si). Eficiencia 5-12%;
banda prohibida 1.7 eV; vida util de 15 afos. Ventajas: menos costosas,
disponibles en grandes cantidades, no tdxicas, alto coeficiente de
absorcidn. Restricciones: menor eficiencia, dificultad para seleccionar

materiales dopantes, poca vida util de los portadores minoritarios.
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. Celdas solares basadas en teluro de cadmio/sulfuro de
cadmio (CdTe/CdS). Eficiencia 15-16%; banda prohibida 1.45 eV; vida
util de 20 afios; ventajas: alta tasa de absorcidn, se requiere menos
material para la produccion. Restricciones: menor eficiencia, el Cd es
extremadamente toxico, él Te es limitado, mas sensible a la temperatura.

o Celdas solares basadas en seleniuro de cobre, indio y galio
(CIGS), eficiencia de 20%; banda prohibida 1.7 eV; vida util de 12 afios;
ventajas: se requiere menos material para la produccién. Restricciones:
precio muy elevado, no estable, mas sensible a la temperatura, muy

poco fiable.

2.2.3 Tercera generacion de celdas solares

La tercera generacion de celdas solares (que incluye las celdas solares
tandem, perovskitas, sensibilizadas con colorante, organicas y conceptos
emergentes) representan una amplia gama de enfoques, desde sistemas
economicos de baja eficiencia (celdas solares organicas sensibilizadas con
colorante) hasta sistemas costosos de alta eficiencia (celdas multiunién llI-V)
para aplicaciones que van desde la integracion de edificios hasta las
aplicaciones espaciales. Las celdas fotovoltaicas de tercera generacién a veces
se denominan “conceptos emergentes” debida a su escasa penetracion en el
mercado, aunque algunas de ellas se han estudiado durante mas de 25 afos

(Pastuszak et al. 2022).

Las ultimas tendencias en el desarrollo de celdas fotovoltaicas de silicio

son métodos que implican la generacién de niveles adicionales de energia en la
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estructura de la banda del semiconductor. Los estudios mas avanzados de
tecnologia de fabricacion y mejoras de eficiencia se concentran ahora en las

celdas solares de tercera generacion (Pastuszak et al. 2022).

Uno de los métodos actuales para aumentar la eficiencia de las celdas
solares es la introduccion de niveles adicionales de energia en la brecha de
banda del semiconductor (celdas IBSC e IPV) y el uso creciente de la
implantacion de iones en el proceso de fabricacion. Otras celdas innovadoras
de tercera generacién que son tecnologias “emergentes” comerciales menos

conocidas incluyen (Pastuszak et al. 2022):

1. Celdas fotovoltaicas de materiales organicos (OSC).

2. Celdas fotovoltaicas sensibilizadas con colorante (DSSC).
3. Celdas fotovoltaicas de perovskitas (PSC).

4. Celdas fotovoltaicas de puntos cuanticos (QD).

5. Celdas fotovoltaicas de union multiple.

Comparacion de celdas fotovoltaicas de tercera generacion:

o Celdas solares sensibilizadas con colorante. eficiencia: 5 +
20%; ventajas: menor costo, operacion con poca luz y angulo mas
amplio, operacion a menor temperatura interna, robustez y vida util
prolongada. Restricciones: problemas con la estabilidad de Ila

temperatura, sustancias venenosas y volatiles.
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o Celdas solares basadas en puntos cuanticos. eficiencia: 11
+ 17%; ventajas: bajo costo de produccion, bajo consumo de energia.
Restricciones: alta toxicidad en la naturaleza, degradacion.

o Celdas solares basadas en células fotovoltaicas organicas y
poliméricas: eficiencia: 9 + 11%; ventajas: bajo costo de procesamiento,
menor peso, flexibilidad, estabilidad térmica. Restricciones: baja
eficiencia.

. Celdas solares basadas en perovskita: eficiencia: 21%;
ventajas: bajo costo y estructura simplificada, peso ligero, flexibilidad,
alta eficiencia, bajo costo de fabricacion. Restricciones: inestable.

o Celdas solares multiunion: eficiencia: 36% Yy superior;

ventajas: alto rendimiento. Restricciones: complejo, costoso

2.2.4 Cuarta generacion de celdas solares

Las celdas fotovoltaicas de cuarta generacién también se conocen como

celdas inorganicas hibridas porque combinan el bajo coste y la flexibilidad de

las peliculas delgadas de polimeros con la estabilidad de las nanoestructuras

organicas, como las nanoparticulas y los 6xidos metalicos, los nanotubos de

carbono, el grafeno y sus derivados. Estos dispositivos, a los que a menudo se

denomina "nanofotovoltaicos", podrian convertirse en el futuro prometedor de la

energia fotovoltaica (Pastuszak et al. 2022).

2.3 Celdas solares hibridas

Las celdas solares hibridas son una mezcla de nanoestructuras de

materiales organicos e inorganicos. Por lo tanto, combinan las propiedades
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unicas de las nanoparticulas semiconductoras inorganicas con las propiedades
de los materiales organicos/poliméricos. Ademas de esto, la sintesis a bajo
costo, la procesabilidad y la fabricacién versatil de dispositivos de peliculas

delgada los hacen atractivos.

En la literatura, las celdas solares hibridas se fabrican usando distintos
conceptos, como celdas solares sensibilizadas (dye-sensitized) y celdas solares
hibridas que utilizan el concepto de la heterounion masiva con diferentes

nanoparticulas (Gunes et al. 2007).

La alternativa DSSC (Dye Sensitized Solar Cells) propuesta en 1991 por
Gratzel implica la adsorcion de un colorante sobre la superficie del
semiconductor (oxido de titianio, TiO2) que actua como captador de energia
solar. La excitacion inducida por el foton tiene lugar en el colorante que
transfiere un electron al semiconductor iniciando un ciclo de corriente. El TiO2
sblo puede excitarse con radiacion ultravioleta. El colorante extiende el rango
de absorcion hacia longitudes de onda mayores, hacia la zona del visible

(Sanchez-de-Armas et al. 2015).

La integracion de polimeros con nanomateriales ha dado lugar a
sistemas hibridos que combinan las ventajas de los semiconductores organicos
y las nanoestructuras inorganicas. Estos sistemas aprovechan la absorcion
Optica ajustable de los polimeros y la superior movilidad de carga y estabilidad

de los materiales.
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Una configuracién ampliamente estudiada implica la mezcla de polimeros
conjugados, como el poli(3-hexiltiofeno) (P3HT), con didxido de titanio (TiO2) u
oxido de zinc (ZnO) nanoestructurados. Estos nanomateriales promueven una
separacion de fases eficiente y mejoran la disociacion de excitones y transporte

de carga, mejorando asi la eficiencia de conversion de energia (Xu et al. 2022)

2.4 Eficiencia de una celda solar

La eficiencia de conversiéon de una celda solar es el porcentaje de la
energia solar que absorbe un dispositivo fotovoltaico y que se convierte en
electricidad utilizable. Mejorar esta eficiencia de conversién es un objetivo clave
de la investigacion y ayuda a que las tecnologias fotovoltaicas sean
competitivas en términos de costos con respecto a las fuentes de energia
convencionales. La eficiencia se puede calcular de acuerdo con las ecuaciones

1y 2 (Novoa Jerez et al. 2020) (Tlaxcaltecatl et al. 2021):

Ly * Vi

= 100 1

n=piac” )
L,*xV

FF =% _™ (2)
Isc * Voc

Donde:

o 1. eficiencia de la celda solar

Isc: Corriente de corto circuito

Voc: Voltaje de circuito abierto

¢: Irradiancia a la que se somete la celda

Im: corriente en el punto maximo de potencia
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e Vm: voltaje en el punto maximo de potencia

e Ac: area superficial de la celda

2.4.1 Factores que afectan la eficiencia de las celdas solares
Numerosos factores intrinsecos y extrinsecos influyen en la eficiencia,
incluyendo la propiedad del material, la arquitectura del dispositivo, las

condiciones ambientales y los procesos de fabricacion.

2.4.1.1 Propiedades del material

La eleccién de los materiales fotoactivos afecta fundamentalmente la
eficiencia de las celdas solares a través de los parametros como la banda
prohibida, la movilidad de los portadores, el coeficiente de absorcidén y la
longitud de difusion de los excitones; un ejemplo es el silicio, utilizado en celdas
solares tradicionales, ofrece una banda prohibida de 1.1 eV, lo que permite la

absorciéon de amplio espectro (Green et al. 2015)

2.4.1.2 Recoleccion y generacion de carga

La generacion, separacién y recoleccion eficientes de portadores de
carga son esenciales. Las pérdidas por recombinacion ya sean radiactivas
Shockley-Read-Hall o Auger, representan importantes cuellos de botella en la
eficiencia (Kirchartz et al. 2018). Las capas de transporte de carga tambien
deben garantizar la extraccion selectiva de electrones y huecos, minimizandio al
mismo tiempo las pérdidas resistivas y el atrapamiento en la carga. En celdas
solares nanoestructuradas e hibridas, las interfases entre diferentes materiales

desempefian un papel fundamental. Una ingenieria de interfaz deficiente puede
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provocar estados de tramoa y centros de recombinacion reduciendo asi la

eficiencia (Yoo et al. 2020).

2.4.1.3 Pérdidas opticas

Las pérdidas Opticas reflectantes y parasitas reducen el numero de
fotones que llegan a la capa activa. Los recubrimientos antirreflectantes, la
texturizaciéon de la superficie y las nanoparticulas plasmonicas se utilizan
habitualmente para mitigar estas pérdidas y mejorar el atrapamiento de la luz

(Atwater et al. 2010).

2.5 Materiales para celda solar

2.5.1 Tipos de materiales

Un conductor es un material que permite el flujo de carga cuando se le
aplica el voltaje. Los conductores tienen una conductividad muy alta, por lo que
pueden conducir corriente eléctrica facilmente, no existe una brecha de energia
0 es muy baja entre la banda de conduccién y de valencia. Un semiconductor
es un material cuya conductividad se encuentra entre el conductor y el aislante.
Tienen una conductividad intermedia, por lo cual pueden actuar como aislante y
conductores a diferentes condiciones. La banda prohibida de un semiconductor
es mayor a la de los conductores, pero mas pequefa que la del aislante. Un
aislante es un material que no permite el paso de corriente, tiene una
conductividad muy baja, por lo que no permite un flujo de corriente. La banda
prohibida en un aislante es relativamente grande a comparacion de los
conductores o semiconductores (Electrical Tecnology, 2019). En la Figura 3 se
presenta las diferencias entre estos materiales:
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Aislante

Banda de conduccidn Semiconductor
Banda de conduccién Conductor
Ancho de banda Ancho de banda Banda de conduccién
prohibida prohibida Banda de valencia
Banda de valencia

Banda de valencia

Figura 3 Representacion grdfica de las bandas de los materiales aislantes, semiconductores y conductores. (Pifia G.,
2022)

2.5.2 Semiconductores

Como ya se menciond, los semiconductores son sustancias con
caracteristicas a medio camino entre un conductor y un aislante. Los
semiconductores son utilizados como base de transistores, diodos, circuitos
integrados, celdas solares, y son esenciales para la electronica moderna

(Hossain et al. 2023).

Una caracteristica muy importante de estos materiales es la posibilidad
de modificar la cantidad de electrones en los materiales semiconductores,

generando asi dos tipos de semiconductores;

e Tipo p: tienen un exceso de electrones

e Tipo n: presenta una falta de electrones

Ademas de esta clasificacion, los semiconductores pueden ser de
distintos tipos: elementos binarios, ternarios, cuaternarios, organicos,
inorganicos, solidos o liquidos, cristalinos o amorfos. Los semiconductores
ternarios son ampliamente estudiados, particularmente los elementos

pertenecientes a las familias I-lll-VI2 y II-IV-V2 (Pifa G., 2022).

38



Los procesos mediante los cuales se excitan portadores desde los
niveles ocupados a los niveles vacios son los llamados mecanismos de
generacion de portadores. La generacion de portadores libres en un
semiconductor puede deberse a causas internas (excitacion térmica) o externas
(radiacién electromagnética, campos intensos, inyeccion desde otra zona del
material, etc.). Los portadores libres excitados por estimulos externos no
permanecen indefinidamente en ese estado, ya que existen diversos
mecanismos que tienden a hacerlos volver al estado inicial. Son los llamados

mecanismos de recombinacion (Gilliland, 1996). Entre ellos podemos senalar:

e Recombinacién radiativa: encuentro directo entre un electrén y un
hueco que se recombinan emitiendo un fotdon de energia igual a la banda
prohibida (interaccion entre dos particulas).

¢ Recombinacién auger: la energia del electron que se recombina es
cedida como energia cinética a otro electron de la banda de conduccion
(interaccion entre tres particulas).

e Recombinaciéon por trampas: el electron es capturado por un nivel
localizado (trampa), quedando, en un estado metaestable y cediendo el
exceso de energia a la red, a través de la intervencion de ésta y el
estado localizado, interaccion que es, en general intensa debido a que
los niveles profundos producen una fuerte deformacion de la red entorno
a ellos. Posteriormente dicho nivel puede capturar un hueco de la banda
de valencia, completandose asi la recombinacién, toda la energia en

exceso se cede a la red (interaccion entre una particula y un centro).
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2.5.3 Materiales ternarios

Los materiales ternarios son sistemas formados por tres componentes
quimicos diferentes, que pueden mejorar significativamente la funcionabilidad
en comparacion con los sistemas binarios. Su capacidad para combinar las
propiedades de cada componente permite el disefio de materiales con un
rendimiento mejorado en diversas aplicaciones, incluidas la electrénica, la
catalisis y la ingenieria estructural (Pérez et al. 2016). Los materiales ternarios

se pueden clasificar en varias categorias segun su composicién y estructura.

2.5.3.1 Aleaciones y semiconductores ternarios

Las aleaciones ternarias son aleaciones metalicas que contienen tres
elementos, que mejoran las propiedades mecanicas y la resistencia a la
corrosion. Algunos elementos son el latén (Cu-Zn-Pb) y las aleaciones de

aluminio (Al-Cu-Mg) (Matsumoto et al. 2019).

Las aleaciones ternarias semiconductoras, que a menudo se les
denomina aleaciones pseudobinarias, se pueden formar cuando combinamos
compuestos ANCEN y BNC8N (anién comun) lo que ha dado como resultado
aleaciones Ax-1BxC donde x representa la fraccion de atomos de B

sustitucionales en la subred cationica (Hernandez-Calderdn, 2013).

Los semiconductores ternarios, como el fosfuro de arsenio y galio
(GaAsP) y el nitruro de indio y galio (InGaN), son fundamentales en las
aplicaciones optoelectronicas debido a sus brechas de banda ajustables

(Johnson et al, 2023).
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Los materiales ternarios se caracterizan por sus propiedades fisicas y

quimicas distintivas que surgen de sus composiciones unicas;

Propiedades eléctricas: los semiconductores ternarios, a menudo
exhiben una conductividad eléctrica mejorada y una movilidad de
portador mejorada, esencial para las varias aplicaciones electronicas
(Johnson et al. 2023), esto es fundamental porque permiten una
recoleccion mas rapida y eficiente de la carga generada por la luz solar.
Estabilidad térmica: los 6xidos metalicos ternarios suelen mostrar una
estabilidad térmica mejorada en comparacidn con sus contrapartes
binarias, lo que los hace adecuados para aplicaciones de alta
temperatura (Chen, et al. 2021), esto es importante debido a que al estar
en ambientes donde las temperaturas sean mas elevadas la celda solar
pueda tener un rendimiento optimo.

Propiedades mecanicas: la incorporacion de un tercer componente
puede mejorar significativamente la tenacidad y la resistencia, lo que da
lugar a materiales mas resistentes (Garcia, et al. 2021), lo que es

importante ya que esto puede alargar la vida util de la celda solar.

Los materiales ternarios encuentran aplicaciones en diversos dominios

debido a sus propiedades versatiles:

Catdlisis: los catalizadores ternarios presentan mayores tasas de
reaccion y selectividad, lo que los hace efectivos para aplicaciones

industriales y ambientales (Patel et al. 2023).
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Almacenamiento de energia: en la tecnologia de baterias, los materiales
ternarios mejoran la densidad de energia y la estabilidad del ciclo, lo que
representa un avance significativo en las soluciones energéticas (Miller et
al. 2023).

Dispositivos optoelectronicos: los semiconductores ternarios se utilizan
ampliamente en los dispositivos LED y celdas solares, debido a sus
propiedades ajustables que permiten una conversion eficiente de energia

(Johnson et al. 2023).

2.5.4 Polimeros

Los polimeros desempefan un papel crucial en la sociedad moderna

debido a sus versatiles propiedades y aplicaciones. Definidos como sustancias

con un alto peso molecular, los polimeros pueden ser naturales o sintéticos, y

sus propiedades estan influenciadas en gran medida por su estructura

molecular (Freedman, 2003).

Los polimeros se clasifican generalmente en funciéon de su estructura y

sintesis. Los tipos principales incluyen:

Polimeros de adicién: formados a través de la polimerizacion de
monomeros insaturados (p. €j.; polietileno)

Polimeros de condensacion: son polimeros formados mediante
reacciones de condensacion, en las cuales los mondmeros se unen

eliminando subproductos pequefios como el agua, metanol y acido
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clorhidrico; ejemplos comunes son el nailon y poliésteres como el PET

(Odian, 2004) (Seymour et al. 2012)

La disposicion de los monémeros puede dar lugar a diferentes tipos de

polimeros, como estructuras lineales, ramificadas o reticuladas, lo que afecta

significativamente sus propiedades (Bonin, 2013).

Las propiedades de los polimeros son diversas y dependen de su peso

molecular, su estructura y la presencia de aditivos. Las propiedades incluyen:

Propiedades mecanicas: resistencia a la traccion, elasticidad vy
resistencia al impacto, que determinan su utilidad en diversas
aplicaciones (Rohatgi et al. 2012), importante que cuenten con estas
caracteristicas para soportar dobleces, estiramientos o impactos.
Propiedades térmicas: la temperatura de la transicién vitrea y la
temperatura de fusion influyen en los métodos de procesamiento y las
aplicaciones de uso final (Van Krevelen et al. 2009), es esencial que los
polimeros mantengan su estabilidad térmica. Esto para evitar
deformaciones o perdida de rendimiento.

Resistencia quimica: muchos polimeros presentan resistencia a los
productos quimicos lo que los hace adecuados para entornos hostiles
(Miklas et al. 2016), importante para evitar degradacion de la celda y asi

aumentar su vida util.
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2.5.5 Polimeros conductores

Los polimeros conductores, han despertado un gran interés debido a su
potencial para revolucionar diversos campos, incluidos la electrénica,
almacenamiento de energia y los sensores. A diferencia de los conductores
tradicionales, estos polimeros ofrecen flexibilidad, propiedades de peso ligero y

facilidad de procesamiento (Hwang et al. 2013).

Los polimeros conductores son tipicamente conjugados, donde los
enlaces simples y dobles alternados facilitan deslocalizacién de los electrones

1. Los polimeros conductores mas comunes incluyen:

e Polianilina (PANI) [(CsH7N)x]: conocida por su alta conductividad y
facilidad de sintesis (Heeger, 2001), este puede ser aplicado en
dispositivos electronicos, celdas solares, sensores quimicos Yy
biosensores, recubrimientos.

e Polipirrol (PPy)[H(C4H2NH)nH]: notable por electroactividad y estabilidad
en diversos entornos (Yuan et al. 2009), este puede ser aplicado en
electrodos para supercapacitores, biosensores, celdas solares, peliculas
antimicrobianas.

¢ Poli(3,4-etilendioxitiofeno) (PEDOT)(CsH¢O,S): ampliamente utilizado en
aplicaciones electrénicas debido a su excelente conductividad y
transparencia (Rao et al. 2009), este puede ser aplicado en celdas

solares organicas, electrodos transparentes, pantallas electrocrématicas.
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Las propiedades de estos polimeros se ven significativamente

influenciadas por su dopaje, que introduce portadores de carga y mejora la

conductividad (Dresselhaus et al. 2007).

La conductividad de los polimeros surge de dos mecanismos principales:

Conductividad intrinseca: resultante de la deslocalizacion de los
electrones 11 en la estructura principal del polimero (Bredas et al. 2010).

Dopaje: proceso de introduccion de impurezas o dopantes que donan p
aceptan electrones, creando portadores de carga libres (MacDiarmid,
2001). El dopaje se puede lograr quimica o electroquimicamente, lo que

afecta la conductividad del polimero y el rendimiento general.

Los polimeros conductores tienen diversas aplicaciones en varios

dominios:

Electronica: se utiliza en diodos organicos emisores de luz (OLED),
celdas fotovoltaicas organicas, pantallas flexibles (Gao et al. 2015).
Almacenamiento de energia: se emplean en supercondensadores y
baterias, donde mejoran las capacidades de almacenamiento de carga
(Zhang et al. 2017).

Sensores: se utilizan en el desarrollo de sensores quimicos y
biosensores debido a su capacidad de cambiar la conductividad en

respuesta a estimulos ambientales (Khan et al. 2016).
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2.5.6 Politiofenos

El politiofeno y sus derivados se estudian ampliamente por su estabilidad
ambiental, térmica y sus altas propiedades Opticas en comparacion con otros
polimeros conductores. Los politiofenos se utilizan ampliamente para fabricar
dispositivos electronicos no lineales, médulos fotocromaticos, LED poliméricos,
recubrimientos anticorrosivos y se utilizan en dispositivos de almacenamiento
de energia. El poli(3-hexiltiofeno) o P3HT es un derivado de los politiofenos y
sus aplicaciones se centran en los campos electronico y optoelectrénico. El
P3HT es popular debido a su amplia disponibilidad, bajo costo, morfologia
conocida y facil procesabilidad. EI P3HT es un polimero semicristalino y su
columna vertebral estd formada por anillos aislados y cadenas laterales
lineales. Esta disposicion estructural permite la libertad de muestrear el espacio

conformacional (Namsheer et al. 2021).

2.5.6.1 Poli(3-hexiltiofeno)

El poli(3-hexiltiofeno) es un polimero conjugado que se caracteriza por su
excelente conductividad eléctrica y procesabilidad. Ha recibido una atencién
considerable debido a su idoneidad para aplicaciones flexibles (Sirringhaus, et

al 1999).

El P3HT se puede sintetizar mediante diversos métodos, cada uno de los
cuales afecta las propiedades del material. Los métodos mas comunes para

sintetizar P3HT incluyen:

e Acoplamiento de Stille: una técnica ampliamente utilizada que implica la

reaccion de 3-hexiltiofeno con organoestananos en presencia de un
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catalizador de paladio. Este método permite un control preciso sobre el
peso molecular y la polidispersidad (Liu,et al 2015).

Polimerizacién oxidativa: este metodo utiliza agentes oxidantes para
facilitar la polimerizacion, lo que da como resultado P3HT con diversos
grados de conductividad (Gao, et al 2003).

Polimerizacién electroquimica: esta técnica ofrece un enfoque simple
para prodicir peliculas de P3HT con espesor y morfologia controlados

(Yuan, et al 2016).

El P3HT exhibe varias propiedades clave que contribuyen a su utilidad en

la electronica organica;

Propiedades o6pticas: el P3HT tiene una fuerte absorcién en el rango
visible, con un maximo alrededor de los 500 nm, lo que es crucial para
las aplicaciones fotovoltaicas (Li, et al 2013). La banda prohibida 6ptica
del polimero es de aproximadamente 1.9 eV, lo que perimite una
eficiente captacion de luz.

Propiedades eléctricas: el P3HT muestra una alta movilidad de
portadores de carga, con valores reportados en el rango de 0.1 a 1
cm?/V*s, dependiendo de la morfologia de la pelicula y las condiciones
de procesamiento (Huang, et al 2020). Su naturaleza cristalina mejora el
transporte de carga, lo que lo hade adecuado para diversas aplicaciones

electronicas.
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2.7 Electroquimica

En una de las obras clave de la electroquimica moderna, Bockris y
Reddy en 1980 dividen esta disciplina en dos partes: electroquimica ionica y
electroquimica electrédica. La electroquimica idnica es aquella parte de la
electroquimica que trata del transporte de las especies cargadas en el seno de
las disoluciones de electrolitos, y la electroquimica electrédica es la que trata de
las transformaciones quimicas que sufren las sustancias como consecuencia
del intercambio de cargas, electrones, a través de las interfaces
electrodo/disolucion. La electroquimica electrodica es, sin ninguna duda, la
parte o el aspecto mas importante de la electroquimica, y a ella pertenecen
tanto la quimica electroanalitica como el electroandlisis o el analisis

instrumental electroquimica en un sentido mas restringido (Pingarron et al.).

Las reacciones electroquimicas son las responsables de las
transformaciones quimicas que sufren las sustancias cuando se las somete al
proceso denominado “electrdlisis”, como consecuencia del paso de corriente
eléctrica a través de los electrodos, los conductores, y los instrumentos, y del
transporte de especies cargadas o no entre los electrodos a través de las

disoluciones electroliticas en las que estan sumergidas (Pingarron et al...).

Los sistemas electroquimicos, se ocupan de los procesos y factores que
afectan el transporte de carga a través de la interfase entre las fases quimicas,
por ejemplo, entre un conductor electrénico (un electrodo) y un conductor idénico
(un electrolito). La carga es transportada a través del electrodo por el

movimiento de electrones (y huecos). Los materiales de electrodos tipicos
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incluyen materiales solidos (p. ej., Pt, Au) metales liquidos (Hg, amalgamas),
carbono (grafito) y semiconductores (6xido de indio y estafio, Si). En la fase
electrolitica, la carga es transportada por el movimiento de iones. Los
electrolitos que se usan con mas frecuencia son soluciones liquidas que
contienen especies idnicas como, H*, Na*, ClI,, ya sea en agua o en un solvente

no acuoso (Bard et al. 2001).

En general, se puede medir una diferencia de potencial eléctrico entre los
electrodos de una celda electroquimica. Por lo general, esto se hace con un
medio en voltios (V), donde 1V=1 Joule/Coulomb (J/C), es una medida de la
energia disponible para impulsar la carga externamente de los electrodos. Es
una manifestacion de las diferencias acumuladas en el potencial eléctrico entre

todas las diversas fases de la celda (Bard et al. 2001).

La reaccion quimica general que tiene lugar en una celda que se
compone de dos semirreacciones independientes, que describen los cambios
quimicos reales en los dos electrodos. Cada media reaccion (y, en
consecuencia, la composicidn quimica del sistema cerca de los electrodos)
responde a la diferencia de potencial interfacial en el electrodo correspondiente.
La mayoria de las veces, uno esta interesado en solo una de estas reacciones,
y el electrodo en el que ocurre se llama electrodo de trabajo (o indicador). Para
centrarse en esto, se estandariza la otra mitad de la celda mediante el uso de
un electrodo (llamado electrodo de referencia) formado por fases que tienen

una composicion esencialmente constante (Bard et al. 2001).
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Dos tipos de procesos ocurren en los electrodos. Un tipo es en el cual se
transfieren cargas (electrones) a través de la interfase metal-solucion. La
transferencia de electrones hace que se produzca oxidacion y reduccion. Dado
que tales reacciones se rigen por la ley de Faraday (es decir, la cantidad de
reaccion quimica causada por el flujo de corriente es proporcional a la cantidad
de electricidad que pasa), se denominan faradaicos. Los electrodos en los que
ocurren los procesos los procesos faradaicos a veces se denominan electrodos
de transferencia de carga. Bajo algunas condiciones, una interfaz electrodo-
soluciéon dada mostrara un rango de potenciales donde no ocurren reacciones
de transferencias de carga porque tales reacciones son termodinamicas o
cinematicamente desfavorables. Sin embargo, pueden ocurrir procesos como la
adsorcioén y la desorcion, y la estructura de la interfase electrodo-solucion puede
cambiar al cambiar el potencial o la composicién de la solucién. Estos procesos

se denominan procesos no faradaicos (Bard et al. 2001).

La deposicidn electroquimica es un meétodo clave para la sintesis de
compuestos ternarios. Este proceso implica la reduccion de iones metalicos en
solucién sobre un sustrato, donde la composicion de la capa depositada se
puede controlar de manera cuidadosa ajustando los parametros
electroquimicos, como la densidad de corriente, el potencial y la composicion

del electrolito (Chen et al. 2020).

La eleccion de materiales del electrolito y del electrodo tienen un papel
muy importante en el éxito de la sintesis electroquimica. Loes electrolitos

porporcionan los iones necesarios para la reaccion, mientras que los electrodos
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actuan como sitios para la transferencia de electrones. La interaccién entre la
superficie del electrodo y los iones depositados es fundamental para lograr la

composicion ternaria deseada (Chang et al. 2017)

2.8 Técnicas basadas en una excitacion de salto de potencial

Las técnicas basadas en la salida de salto potencial son herramientas
fundamentales en la investigacion electroquimica y ofrecen informacion valiosa
sobre el comportamiento dinamico de los sistemas electroquimicos (Bard et al.
2001). Estas técnicas implican aplicar cambios repentinos de potencial a la
celda electroquimica y observar la respuesta resultante, generalmente en

términos de variaciones de corriente o potencial.

2.8.1 Voltamperometria Ciclica

La voltamperometria ciclica (CV) es una poderosa técnica electroquimica
ampliamente utilizada en diversos campos como la quimica, la bioquimica, la
ciencia de los materiales y la ciencia ambiental. Proporciona informacién valiosa
sobre las propiedades redox de los compuestos quimicos, lo que permite a los
investigadores estudiar su comportamiento de oxidacion-reduccion y su cinética
de transferencia de electrones (Bard et al. 2001) (Zoski et al. 2000). La
voltamperometria ciclica desempefia un papel crucial en la comprension del
comportamiento electroquimico de especies organicas e inorganicas, facilitando
el desarrollo de nuevos materiales, métodos electroanaliticos y sensores
electroquimicos (Kissinger et al. 1983). Al analizar los voltamogramas obtenidos
de los experimentos de CV, los investigadores pueden determinar parametros

electroquimicos importantes, como los potenciales redox, los coeficientes de
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difusion y los mecanismos de reacciéon (Compton et al. 2010). La
voltamperometria ciclica implica barrer linealmente el potencial aplicado a una
celda electroquimica con el tiempo mientras se mide la respuesta de corriente
resultante (Elgrishi et al. 2018). El voltamograma obtenido normalmente consta
de distintos picos correspondientes a procesos de oxidacion y reduccion. La
forma y posicién de estos picos proporcionan informacion sobre la naturaleza
de las reacciones electroquimicas que ocurren en la superficie del electrodo
(Heineman et al. 1996). En la ciencia de los materiales, la voltamperometria
ciclica sirve como una herramienta valiosa para caracterizar las propiedades
electroquimicas de materiales como electrodos, catalizadores y dispositivos de

almacenamiento de energia (Conway, 1998).

En las celdas solares hibridas, la capa activa normalmente consta de una
combinacion de moléculas organicas, como polimeros o moléculas pequenas, y

semiconductores inorganicos, como 6xidos metalicos (Jiang et al. 2018).

Las interfaces entre los materiales organicos e inorganicos desemperfan
un papel clave en el rendimiento de las celdas solares hibridas. La
voltamperometria ciclica se utiliza para estudiar los procesos de transferencia
de carga en estas interfases, lo que proporciona informacion sobre la cinética
de la inyeccidon de electrones desde el material organico al semiconductor
inorganico y a la recombinacién de cargas. Al comprender estos procesos, los
investigadores pueden disefiar mejores capas de interfaz para miminizar la
recombinacién de carga y mejorar la eficiencia general de las celdas solares

hibridas (Li et al. 2020).
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2.8.2 Cronoamperometria

La cronoamperometria es una técnica ampliamente utilizada en la que se
aplica un cambio gradual de potencial al electrodo de trabajo y la respuesta de
corriente resultante se registra en funcién del tiempo (Heineman et al. 1996).
Esta técnica permite el estudio de la cinética de los electrodos, los fenémenos
de transporte de masa y el comportamiento de especies electroactivas en la
superficie del electrodo. Tiene aplicaciones en campos como la electrocatalisis,

el desarrollo de sensores y estudios de corrosion.

La eficiencia de la cronoamperometria en la sintesis de compuestos
ternarios depende de varios parametros clave, entre ellos el potencial aplicado,
la duracién del experimento, y la concentracion de los iones en el electrolito.
Estos parametros deben optimizarse para garantizar que la reduccion de los
tres elementos se produzca simultdaneamente y en las proporciones correctas

(Santos et al. 2018).

Durante la cronoamperometria, el potencial aplicado determina la
reduccion de los iones metalicos especificos presentes en el electrolito. El
mecanismo de deposicion puede ser controlado por difusién o influenciado
procesos de nucleacion. En el caso de los compuestos ternarios, el desafio
radica en equilibrar las tasas de deposicion de tres elementos diferentes, cada

uno con su propio potencial de reduccién estandar (Li et al. 2019).

Los procesos de nucleacién en la cronoamperometria son fundamentales
para determinar la morfologia y la composicion de fases de los compuestos
ternarios que se sintetizan. La nucleacion comienza tipicamente en sitios
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especificos en la superficie del electrodo, seguida de un crecimiento a medida
que las especies depositadas se extienden y se fusionan formando una
pelicula. En los sistemas ternarios la nucleaciéon se complica por la deposicion
simultanea de tres elementos diferentes, o que requiere un control preciso de
los parametros electroquimicos para evitar la separacion de fases o la

segregacion de elementos (Schlesinger, et al. 2010).

La deposicion simultanea de multiples elementos durante Ia
cronoamperometria es un desafio debido a los diferentes comportamientos
electroquimicos de cada especie ionica. El potencial aplicado debe elegirse
cuidadosamente para que los tres elementos se reduzcan simultaneamente
para formar un compuesto ternario homogéneo. La cronoamperometria, con su
caplicacion de potencial constante, proporciona un medio para lograr esto al
estabilizar las tasas de deposicidn y permitir la nucleacién y el crecimiento

uniformes de todos los componentes (Li, et al 2019).

Una de las principales ventajas de la cronoamperometria en la sintesis
de compuestos ternarios es la capacidad de controlar la estequiometria. Al
ajustar el potencial aplicado y la concentracion de cada elemento en el
electrolito, es posible ajustar con precision la proporcion de elementos en el
producto final. Esto es esencial para optimizar las propiedades del material, ya
que las desviaciones de la estequiometria deseada pueden provocar defectos,
separacion de fases, o un rendimiento comprometido en las aplicaciones (Rao,

et al 2020).
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Los semiconductores ternarios, incluido el selenurio de cobre-indio-galio
(CIGS), son fundamentales para las celdas solares de pelicula delgada y otros
dispositivos optoelectronicos. La cronoamperometria ofrece un método
escalabe y rentable para producir estos materiales con un control preciso sobre

su composicion y propiedades electrénicas (Gur, et al 2019).

2.9 Técnicas de caracterizacion

2.9.1 Espectroscopia UV-Vis

La espectroscopia UV-Vis es una potente técnica analitica que se utiliza
para estudiar la absorcion de luz ultravioleta y visible por las moléculas (Skoog
et al 2017). Esta técnica proporciona informacion valiosa sobre la estructura
electrdnica, la concentracion y el entorno quimico de los analitos, lo que la hace
ampliamente aplicable en diversos campos, incluidos la quimica, la bioquimica,
los productos farmacéuticos y las ciencias ambientales. La espectroscopia UV-
Vis funciona segun el principio de que las moléculas absorben luz en las
regiones ultravioleta y visible del espectro electromagnético cuando se excitan
sus niveles de energia electréonica (Haiss et al 2007). La absorcion de luz
provoca transiciones electrénicas entre diferentes estados energéticos, lo que
da lugar a espectros de absorcion caracteristicos. Al medir la absorbancia de la
luz en diferentes longitudes de onda, los investigadores pueden identificar

analitos y cuantificar su concentracion.

La cual se empleara para analizar la absorcion de luz y estimar el ancho
de banda prohibido, informacién clave para determinar la eficiencia de

conversion.
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2.9.2 Fotoluminiscencia (PL)

La espectroscopia de fotoluminiscencia es un método de no-contacto, no
destructivo que permite sondear la estructura electrénica de los materiales, en
esencia, la luz se dirige a una muestra, donde se absorbe y puede ocurrir un
proceso de llamado foto-excitaciéon. La foto-excitacién hace que los atomos del
material pasen de un estado electronico superior, y entonces liberar energia,
(fotones), al relajarse, vuelve a retroceder a un nivel de energia mas bajo (S&S
Ingenieria, 2020). La absorcién de radiacion electromagnética, cuando esta luz
es absorbida por un semiconductor se crea un excitdn: pareja electron-hueco.
Al cabo de un tiempo, dicho excitdn se desintegrara (el electron y hueco
generados se recombinan), asi liberando un nuevo fotén con una energia muy

préoxima al Eg (Universidad Computense Madrid)

La cual sera empleada para el estudio de los mecanismos de

recombinacion de portadores y evaluar la calidad cristalina del material activo,

2.9.3 Microscopia electréonica de barrido (SEM)

La microscopia electrénica se fundamenta en la emision de un barrido de
haz de electrones sobre la muestra, los cuales interaccionan con la misma
produciendo diferentes tipos de sefales recogidas por detectores. Finalmente,
la informacion obtenida en los detectores es transformada para dar lugar a una
imagen de alta definicion, con una resolucion entre 0.4 a 20 nanémetros (Atria
Innovation, 2020). Con ella podemos estudiar distintos tipos de materiales, tales

como:

e Metales
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e Ceramicos
e Polimeros
e Composites

e Organicos

Esta técnica nos permitira examinar la morfologia superficial, la

homogeneidad y el espesor de las diferentes capas.

2.9.4 Difraccion de rayos X (XRD)

El analisis de difraccion de rayos X (XRD) es una técnica utilizada en la
ciencia de materiales para determinar la estructura cristalografica de un
material. Este analisis funciona irradiando un material con rayos X incidentes y
luego midiendo las intensidades y los angulos de dispersion de los rayos X que
abandonan el material. Un uso principal del analisis por rayos X es la
identificacion de materiales en funcién de su patrén de difraccion. Ademas de la
identificacion de fases, los rayos X también proporcionan informacién sobre
como la estructura real se desvia de la ideal debido a sus transiciones internas
y defectos. Los atomos del cristal dispersan los rayos X incidentes,
principalmente a través de la interaccion con los electrones de los atomos. Este
fendbmeno se conoce como dispersion elastica; el electron se conoce como
dispersor. Una serie regular de dispersores produce una serie regular de ondas
esféricas, en la mayoria de las direcciones estas se anulan entre si mediante
interferencias destructivas, sin embargo, se suman constructivamente en

algunas direcciones especificas como lo determina la ley de Bragg:

2dSenf = ni 3)
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Donde d es el espacio de los planos difractados, 8 es el angulo de
incidencia, n es un numero entero y A es la longitud de onda del haz (TWI

Global, 2022).

La difraccion de rayos X nos proporcionara sobre la estructura cristalina,

fases presentes y grado de cristalinidad de las capas activas e interfaciales.

2.9.5 Espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier (FTIR)

La espectroscopia infrarroja por transformada de fourier, o
espectroscopia FTIR, es una técnica analitica utilizada para identificar
materiales organicos, poliméricos y, en algunos casos, inorganicos. El equipo
de FTIR envia radiacion infrarroja de aproximadamente 10000 a 100 cm-1 a
través de una muestra, parte la cual se absorbe y otra parte pasa a través de
ella. La radiacion absorbida se convierte en energia rotacional y/o vibratoria
mediante las moléculas de la muestra (RTI Laboratories).FTIR también es util
para la identificacion de contaminantes y agentes quimicos en contacto con
piezas falladas, y enlaces quimicos y secuencias resultantes de la degradacion,
como el calor, el agua, el oxigeno, etc. las aplicaciones de FTIR en

investigaciones de analisis incluyen (ISASA Latam):

¢ Identificacion de materiales

e Evaluacién cualitativa de polimeros, copolimeros y mezclas

e Identificacion y verificacion de los ingredientes de la formulacién de
resinas

¢ Identificacion de contaminantes en un material

e Determinacion y cuantificacién de degradacion molecular
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Sera de utilidad, para identificar enlaces quimicos y grupos funcionales,

siendo especialmente util en el estudio de materiales organicos o hibridos.
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CAPITULO 3

3.1 Sintesis y deposicién del material FexZn1-xS
La obtencién de peliculas delgadas de FexZnixS se llevd a cabo

mediante un meétodo electroquimico y un sistema de 3 electrodos, donde el
electrodo de trabajo fue vidrio ITO, como contralelectrodo un alambre de platino

y como electrodo de referencia Ag/AgCI. La técnica que se utilizé fue:

e Cronoamperometria: se utilizo6 como método de obtencién de peliculas
delgadas aplicando un potencial constante en el electrodo de trabajo
produciendo la reaccion redox y monitoreando la corriente resultante en
funcién del tiempo. Ademas, se permite estudiar la cinética de deposicion de

las peliculas de FexZn1xS.

3.2.1 Lavado de sustratos:

En los sustratos de ITO con resistencia de 20 Q y dimensiones 2.5 x 2.5
cm, se realizd un decapado con espesor de 2 mm, con el fin de evitar
cortocircuito. En una mezcla de HCI 6N y Zn se colocaron los sustratos durante
40 s y se enjuagd con agua desionizada para eliminar el acido. Una vez
enjuagados se colocaron los sustratos de forma secuencial en una disolucion

de detergente al 1%, acetona, agua destilada e isopropanol y en cada caso, se
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llevd a un bafio de ultrasonido por 15 min cada uno. Los sustratos se secaron al

aire al finalizar la secuencia de lavado con solventes.

3.2.2 Sintesis del FexZn1xS:

El bafo electroquimico se preparé con 10 mL de FeS047H20 (99.0%,
J.T. Baker) 30 mM (99.0%, J.T. Baker), 10 mL de ZnSO4+7H20 30 mM (99.3%,
IMPEX Continental) y 20 mL de tiourea 30 mM (99.0%, CTR Scientific) y se
aforaron a 100 mL con agua desionizada. El pH se ajusté a 2.5 con H2SO4
(98%, DEQ). La reaccion se realizd6 a temperatura ambiente, durante un
intervalo de tiempo de 600 s, variando el potencial de deposicion y la relacion
molar de Fe:Zn como se observa en el disefio de experimentos (DOE) mostrado
en la Tabla 1. La sintesis se llevo a cabo en un Potenciostato/Galvanostato

AUTOLAB.

Tabla 1 DOE para la obtencion de peliculas de FexZn1.,S via electroquimica

Potencial de Deposicion (V) Relacion molar de Fe:Zn
-1.2 3:1
-1.5 2:1
-1.7 1:1

Para cada condicion dada, se realiz6 el experimento por triplicado.

3.3 Sintesis del P3HT

El P3HT se preparé mediante acoplamiento oxidativo de 3-hexiltiofeno
(99%, Aldrich) (mondémero) en presencia de FeCls (97%, SigmaAldrich). La

relacion de monémero y FeCls se mantendra en 1:4 en todos los casos. Como
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procedimiento general, un matraz de reaccion que contiene FeCls anhidro
suspendido en cloroformo (99.5%, CTR Scientific) (CHCI3) se mantuvo en una
atmdsfera de nitrégeno. La concentracion inicial de monémero en cloroformo se
mantendra en 0.05 M en general. Se afadié lentamente la solucién de 3-
hexiltiofeno en la suspension de FeCls con la ayuda de una jeringa. Las
polimerizaciones se llevaron a cabo a temperatura ambiente durante 24 h en
atmdsfera de nitrégeno. La mezcla de reaccién resultante se vertié en metanol
para la precipitacion del polimero. Posteriormente, se lavo los precipitados con
metanol y el polimero se recogid después de la evaporacion del disolvente a

temperatura ambiente (Ansari et al 2018).

3.4 Celdas solares:

3.4.1 Deposicion por Spin-coating de la pelicula P3HT

El sustrato previamente lavado se coloco en el equipo especializado para
la técnica de Spin-coating, el polimero P3HT se disolvio en CHCIs con una
concentracion de 0.5 mg/ml y se aplicd sobre el sustrato por goteo, se

depositaron 40 gotas a 2500 rpm, se realizaron 4 capas en estas condiciones.

3.4.2 Deposicion de la capa transportadora de huecos (PEDOT:PSS)

por spin-coating

EI PEDOT:PSS dispersado en agua al 1.3% P/V, que actua como la capa
transportadora de huecos, se depositd sobre el sustrato utilizando la técnica de
spin-coating a 2000 rpm durante 30 s, esto se realizd tres veces bajo las

mismas condiciones, para después dejar secar al aire el solvente.
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3.4.3 Deposicion de electrodo de Au

Para la deposicion del electrodo de oro, se usé la técnica de Sputtering la

cual nos ayudd a que la aplicacion del bano de nanoparticulas de oro (Au) sea

homogéneo sobre el sustrato, dicha deposicion se llevo a cabo durante 60 s a

60 mA.

3.4.4 Diseino de experimentos de celdas

El disefio de las celdas solares se puede observar en la Tabla 2, en

dichas configuraciones, el espesor de las peliculas debe de ser el mismo, con

este disefo se busca obtener una alta eficiencia de conversion.

Tabla 2 DOE para la deposicion de PEDOT:PSS como HTL

Variable Composiciones del FexZn1xS Capa transportadora de huecos
(HTL)
Alto Alto contenido de Fe Si
Bajo Bajo contenido de Fe No

3.5 Técnicas de caracterizacion

Las técnicas de caracterizacion empleadas fueron las siguientes:

e Espectroscopia UV-Vis: esta técnica fue utilizada para obtener un espectro

de absorcion, asi como la longitud de absorcion maxima de absorcion del

material sintetizado. El equipo empleado fue un espectofotometro Shimadzu

UV-1800 (Laboratorio de materiales I, FCQ, UANL)
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Espectroscopia de fotoluminiscencia (PL): se empled para obtener el
espectro de emision y asi determinar el valor del Eg del material sintetizado.
Se empleo el equipo de fluorescencia Perkin Elmer LSS55 (Laboratorio de
Materiales I, FCQ, UANL).

Difraccion de rayos X (XRD): se emple6 para determinar los atomos
presentes, la estructura cristalina y planos presentes en el material
sintetizado. Se utilizo un difractdmetro de rayos X PANalytical X Pert Pro
(Laboratorio de Estudios Profesionales, FCQ, UANL) con una radiacion
CuKa (Ka=1.54059 A) en un barrido de 5° a 90° para dicho analisis.
Microscopia electronica de barrido (SEM): se empled para obtener imagenes
de alta resolucion, informacion morfoldégica y composicion quimica del
material sintetizado. Dicho analisis se llevd a cabo en un microscopio
electronico de barrido de emisién, JEOL JSM6701F (Laboratorio de

Microscopia, FCQ, UANL)
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CAPITULO 4

A continuacién, se presentan los resultados obtenidos en las sintesis del

material ternario, asi como en la sintesis del polimero conductor:

El compuesto ternario FexZnixS fue sintetizado via electroquimica,
dichas sintesis se llevaron a cabo bajo diferentes condiciones (Tabla 1, pag.
61), variando la concentracién de Fe en el bafio electroquimico y el potencial de

deposicion, esto para obtener un compuesto ternario con mayor cantidad de Fe.

4.1 Caracterizacion del ternario FexZn1.xS:

4.1.1 Cronoamperometria:

El cronoamperograma de las sintesis de FexZn1xS aplicando un potencial
fijio de -1.7 V, -1.5 Vy -1.2 V a 600 s se muestra en la Figura 4, apreciandose
tres curvas, una en color negro correspondiente a la sintesis del material
ternario a -1.7 V con una relacion de concentracién 1:1 de Fe:Zn; una en color
rojo correspondiente a la sintesis del material ternario a -1.5 V con una relacién
de concentracion 2:1 de Fe:Zn; y una en color azul correspondiente a la sintesis
del material ternario a -1.7 V con una relacién de concentracion 3:1 de Fe:Zn.

Esta técnica es la pauta para el crecimiento de las peliculas sobre el sustrato de
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ITO. Se pueden distinguir 3 procesos en este método, el primero es la descarga
de la doble capa eléctrica el cual se aprecia al inicio de la grafica como un
aumento significativo en el valor de voltaje en poco tiempo, seguido del
aumento de corriente donde inicia el proceso de nucleacion del material sobre
la superficie del electrodo de trabajo, esto se puede apreciar en los primeros 50
segundos, que es donde la curva alcanza un punto maximo y finalmente la
densidad de corriente se mantiene sin cambios indicando el crecimiento de la
pelicula sobre el sustrato, esto se puede observar desde los 50 segundos hasta
los 600 segundos que es donde se detiene la deposicion sobre el sustrato. Se
puede observar que las graficas comparten un comportamiento similar, estas al
iniciar la sintesis denotan un aumento en la densidad de corriente hasta llegar a
un punto maximo donde se comienza a dar el proceso de nucleacion y asi

generar la pelicula sobre el sustrato.
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Figura 4 Cronoamperograma del sistema Fe,Zn;,S electrodepositado en ITO a un tiempo de deposicion de 600 s a
potenciales de deposicion de -1.7 V, -1.5 V, -1.2 V con concentraciones de 1:1, 2:1, 3:1 de Fe:Zn.
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4.1.2 Caracterizacion composicional:

A continuacién, en la Figura 5, se puede observar las peliculas
sintetizadas via electroquimica, las cuales poseen un area de 1 cm?
aproximadamente. Se puede apreciar que las tres peliculas tienen una
deposicion uniforme sobre el sustrato y que al incrementar la concentracion de
Fe en la celda de deposicidon el color del material sintetizado se torna mas
obscuro conforme la concentracién de Fe aumenta. En algunos casos se puede
apreciar una ligera coloracion amarilla, eso debido al exceso de hierro, lo cual

fue mucho mas evidente en la Figura 5c.

-1.7V 600s 1:1 -1.5V 400s 2:1 -1.2V 400s 3:1

Figura 5 Peliculas de Fe,Zn;..S depositadas electroquimicamente donde a) -1.7 V, 600 s a una concentracion 1:1 de
Fe:Zn b) -1.5 V, 600 s a una concentracion de 2:1 de Fe:Zn c) a -1.2 V, 600 s a una concentracion 3:1 de Fe:Zn

4.1.3 Difraccién de Rayos X:

Se llevé a cabo el analisis de XRD con el fin de analizar las propiedades
estructurales del ternario sintetizado, el analisis se llevé a cabo en un rango de
5° a 90° en 206, los patrones obtenidos fueron comparados con el FeS

hexagonal, la pirita (FeSz) y la Wurzita (ZnS).
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El patron referente a la muestra sintetizada a -1.7 V a 600 s con una
concentracion 1:1 Fe:Zn, mostrada en la Figura 7, presenta senales
caracteristicas de dos compuestos, hay senales referentes a ZnS en fase
Wurzita en 20 = 30.29° (10 1), 50.84° (1 0 3) y 63.01° (2 0 2), las sefales
restantes pertenecen al FeS en su fase hexagonal, encontrandose en 20 =
22.15° (1 1 1) y 35.02° (2 1 0); la presencia de estas sefiales nos indica, que el

compuesto sintetizado consta en su mayoria de un compuesto rico Zn.

En la muestra sintetizada a -1.5 V a 600 s con una concentracion 2:1
Fe:Zn mostrada en la Figura 8, la cual presenta sefales caracteristicas de pirita
(FeSz2) en 26 = 33.7° (2 0 0) y 37.11° (2 1 0), sulfuro de hierro (FeS) en 26 =
22.15°(111),35.02° (21 0) y 44.44° (2 2 0); y Wurzita (ZnS) en 26 = 30.29° (1
0 1), 50.84° (1 0 3) y 63.01° (20 2); encontrar estas sefiales presentes es
indicativo de que se tienen 3 compuestos metalicos en su mayoria compuestos

de hierro.

En la muestra sintetizada a -1.2 V a 600 s con una concentracion de 3:1
Fe:Zn, mostrada en la Figura 9, en la cual podemos observar sefiales
caracteristicas de pirita (FeS2) en 20 = 37.11° (2 1 0), de sulfuro de hierro (FeS)
en 20 =22.15°(111),35.02° (21 0) y 44.44° (2 2 0); y de la Wurzita (ZnS) en
20 = 30.29° (1 0 1), 50.84° (1 0 3) y 63.01° (2 0 2); el que se presenten estas

sefales nos dice que existen compuestos de hierro en su mayoria.

Tras analizar los resultados de XRD se puede observar que el
comportamiento en la sintesis no es el esperado, ya que, al aumentar la
cantidad de Fe en el bafio quimico, se esperaba que se obtuviera un compuesto
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rico en Fe, lo que solo sucedié en una de las tres condiciones empleadas en el
proyecto; esto pudiera deberse al potencial de deposicion utilizado. La
condicion con mayor cantidad de Fe fue la sintetizada a -1.5 V con una

concentracion 2:1 de Fe:Zn durante un tiempo de 600 s.
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Figura 6 Patrén de difraccion de rayos X de Fe.Zni.S depositadas electroquimicamente a -1.7 V, 600 s a una
concentracion 1:1 de Fe:Zn
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Figura 7 Patron de difraccion de rayos X FexZn ;xS depositadas electroquimicamente a -1.5 V, 600 s a una

concentracion de 2:1 de Fe:Zn
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Figura 8 Patron de difraccion de rayos X FexZn ;xS depositadas electroquimicamente a -1.2 V, 600 s a una

concentracion 3:1 de Fe:Zn

4.1.4 Caracterizacion morfolégica

Las imagenes de SEM (Figura 9-12) fueron obtenidas para el estudio de
la morfologia superficial de las peliculas delgadas de FexZn1xS depositadas. La
Figura 9 muestra las imagenes obtenidas a diferentes aumentos de la muestra

depositada a -1.7 V por 600 s con una relacién 1:1 de Fe:Zn, la Figura 9a
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muestra que las peliculas son de naturaleza no porosa y presentan morfologia
irregular, ademas de que se pueden observar estructuras laminares en forma
de red entretejida, esto atribuido a la alta cantidad de Zn que se encuentra en la
muestra, lo cual también es confirmado por el espectro de XRD (Figura ##) y

puede ser atribuido a la fase del ZnS en su forma de Wurzita.

30KV X50000 WDBOmm  100nm

Figura 9 Imdgenes de SEM de las peliculas de Fe.Zn;«S depositadas electroquimicamente a -1.7 V, 600 s a una
concentracion 1:1 de Fe:Zn

Las imagenes obtenidas a diferentes aumentos de las muestras
depositadas a -1.5 V y 600 s con una relacién 2:1 de Fe:Zn se muestran en la
Figura 10, donde el ternario FexZn1xS se deposita regularmente en todo el
sustrato, a comparacion de la Figura 9, podemos observar de mejor manera las
nanoparticulas depositadas sobre el sustrato de ITO, esto debido a que la
cantidad de Zn en la muestra es menor, esto es confirmado con el analisis de
XRD mostrado en la Figura 7 donde se observa mayores sefales de
compuestos de Fe. En las Figuras 10a y 10b se pueden apreciar que la pelicula

es de naturaleza no porosa, ademas de que podemos observar que existen
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aglomerados de nanoparticulas de tamanos variados que van desde los 28 nm

hasta los 150 nm.

Y SEW . 30kv: 00,0007 WO7.9mm ! S 30KV %50,000 « WD 7.9mm |

Figura 10 Imagenes de SEM de las peliculas de Fe.Zni.S depositadas electroquimicamente a -1.5 V, 600 s a una
concentracion de 2:1 de Fe:Zn

Las imagenes obtenidas a diferentes aumentos de las muestras
depositadas a -1.2 V y 600 s con una relacion 3:1 de Fe:Zn se muestran en la
Figura 11, la cual presenta una deposicion uniforme de la pelicula sobre el
sustrato, a diferencia de las muestras anteriores podemos observar
aglomerados de nanoparticulas, pero estos no son tan apreciables debido a las
estructuras laminares en forma de red entretejida, esto atribuido a la alta
cantidad de Zn en la muestra dichos cumulos tienen un tamafo que va desde

24 nm hasta los 45 nm.
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30kV /X50000 WD 71mm  180nm

Figura 11 Imdgenes de SEM de peliculas de FeyZn;..S depositadas electroquimicamente a -1.2 V, 600 s a una
concentracion 3:1 de Fe:Zn

Para estas tres condiciones de sintesis, se llevaron a cabo
mediciones de espesor con ayuda del SEM; las imagenes las podemos ver en
la Figura 12. En la Figura 12a se observa el espesor de la muestra sintetizada a
-1.7 V por 600 s con una relacion de 1:1 de Fe:Zn donde el espesor varid de
450 nm a 550 nm; en la Figura 12b se observa el espesor de la muestra
sintetizada a -1.5 V por 600 s con una relacion 2:1 de Fe:Zn donde el espesor
vario entre 450 nm a 600 nm; en la Figura 12c se observa el espesor de la
muestra sintetizada a -1.2 V a 600 s con una relacion 3:1 de Fe:Zn donde el
espesor varié de 290 nm a 330 nm. Con lo anterior se observa que la pelicula
sintetizada a -1.2 V por 600 s con una relaciéon 3:1 de Fe:Zn tuvo un espesor
mucho menor en comparacion con los otros experimentos, aunque revisando
los resultados de XRD se observa la presencia de las mismas fases
cristalograficas. Podemos atribuir la variacion en el espesor al voltaje utilizado
para la sintesis del material, ya que al usar un menor voltaje hay menos energia

para activar la reaccién de los materiales.
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Figura 12 Imdgenes de SEM del espesor de peliculas de FexZn;.xS depositadas electroquimicamente donde a) -1.7 V,
600 s a una concentracién 1:1 de Fe:Zn/b) -1.5 V, 600 s a una concentracion de 2:1 de Fe:Zn/c) a -1.2 V, 600 s a una
concentracion 3:1 de Fe:Zn

En la literatura encontrada, el grupo de investigacion de Akhtar y
colaboradores sintetizaron peliculas delgadas de FeZnS por deposicion de bafo
quimico durante 3 horas, obteniendo peliculas con un espesor promedio de
200 nm; también se observaron aglomeraciones casi esféricas de un diametro
promedio de 150 nm (Akhtar, S et al., 2015). El grupo de investigacién de
Kashyout y colaboradores, sintetizaron peliculas delgadas de ZnFeS via
electroquimica, demostraron que la morfologia de la pelicula cambia de
granular porosa a una estructura mas compacta a medida que el contenido de
Zn aumenta (Kashyout et al., 1995). Tras haber mencionado lo anterior,
podemos concluir que el material sintetizado via electroquimica es un material
no poroso que fue depositado de manera uniforme sobre el sustrato en el cual
se pueden observar cumulos semi esféricos de nanoparticulas con diametros
que van desde 24 nm a 150 nm, lo cual coincide con lo mencionado por los
autores anteriormente citados. Adicionalmente se observa que el espesor de las
peliculas puede ser modificado al variar el método de sintesis y las condiciones

de este, observando que en el caso de la sintesis electroquimica se puede
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variar la granulometria de la pelicula y su espesor, el cual esta directamente

relacionado a la diferencia de potencial que pasa por el sistema.

4.1.5 Espectroscopia por dispersion de energia (EDS)

Con el fin de analizar la composicion del material sintetizado, se realiz6
un analisis complementario mediante espectroscopia de rayos X (EDS), esto se
puede observar en la Tabla 3, donde se presentan porcentajes en peso y

porcentajes atbmicos de las muestras analizadas.

El analisis composicional de la pelicula delgada de FexZn1xS depositada
a -1.7 V a 600 s con una concentracion 1:1 de Fe:Zn muestra la presencia de
Zn, Fe y S con un porcentaje en peso de 91.69, 7.46 y 0.85 respectivamente, al
ver los datos tabulados en la Tabla 3 se puede observar que el Zn esta
presente en un porcentaje muy alto a comparacion a la del Fe el cual no llega al
10 por ciento, esto concuerda con lo obtenido en XRD en la Figura 6 donde se
observa las senales caracteristicas de la wurzita, y del FeS el cual se encuentra

en baja proporcion.

El analisis composicional de la pelicula de FexZn1xS depositada a -1.5 V
a 600 s con una concentracion 2:1 de Fe:Zn de manera similar se encuentra la
presencia de los elementos de Fe, S y Zn, a diferencia de la muestra anterior
los elementos cuentan con un porcentaje en peso de 57.95, 10.12 y 31.33
respectivamente, al ver los datos tabulados (Tabla 3) se puede observar que la
presencia del Fe es mucho mayor a la del Zn, lo cual concuerda con lo

observado en XRD en la Figura 7 donde ademas de la Wurzita, se puede
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observar el aumento de sefales en compuestos de hierro, encontrandose los

compuestos de FeS y FeSa.

Tabla 3 Porcentajes atémicos y de peso para las muestras sintetizadas de FeyxZn;S

EDS de las muestras sintetizadas via electroquimica

-1.7Va600s1:1deFe:Zn

-1.5Va600s2:1deFe:Zn

-1.2Va600s3:1deFe:Zn

Elemento | % Peso | % atoémico | Elemento | % Peso | % atomico | Elemento | % Peso | % atomico
S 0.85 1.7 S 5.75 10.12 S 3.675 7.33
Fe 7.46 8.54 Fe 57.95 58.55 Fe 12.99 14.32
Zn 91.69 89.75 Zn 36.23 31.33 Zn 83.17 78.33

El analisis composicional de la pelicula depositada a -1.2 V a 600 s con

una concentracion de 3:1 de Fe:Zn en la cual podemos encontrar los elementos

de S, Fe, Zn estos elementos se encuentran con un porcentaje en peso de 3.67,

12.99 y 83.17 respectivamente, en algunas muestras se detectaron elementos

como el O y In esto debido a que el espesor de la pelicula era tan delgado que

se traspaso y se observaron sefales del sustrato (vidrio recubierto con ITO).

Esto se confirma con lo observado en XRD en la Figura 8, donde se aprecian
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las senales caracteristicas de la Wurzita, donde ademas se encuentran sefales

de compuestos de hierro tales como FeS y FeSa2.

Tras los analisis realizados, se puede concluir que el material sintetizado
a -1.5 V a 600 s con una concentracion 2:1 de Fe:Zn es el que cumple con lo
esperado, ya que a diferencia de los otros este cuenta con mayor cantidad de
Fe; esto apoyado con lo descrito en la Tabla 3, también confirmado por el
espectro de XRD (Figura 6-8) donde la muestra con una concentracion 2:1 de

Fe:Zn presenta sefales correspondientes a compuestos de Fe en su mayoria.

4.1.6 Resultados de UV-Vis:
En la Figura 13 se muestra el espectro de UV-Vis para el FexZnixS
electrodepositado a -1.7 V, -1.5V y -1.2 V a 600 s a temperatura ambiente, en

un rango 200 nm a 1100 nm.

Los resultados obtenidos para las peliculas de FexZn1xS muestran una
banda de absorcién en el ultravioleta (350-400 nm) atribuida al ZnS, en
concordancia con trabajos previos donde se reporta que el ZnS puro presenta
un borde de absorcion agudo alrededor de 340-370 nm, correspondiente con
una banda prohibida directa de aproximadamente 3.6 eV (Nadeem et al., 2000)
(Kassim et al. 2010). Sin embargo, la aparicion de una segunda region de
absorcion significativa hacia los 600 nm sugiere una modificacion de la
estructura electrénica debido a la incorporacién del hierro. Este comportamiento
ha sido reportado por Elango y Roopan, quienes observaron que el dopado con
metales el transicion como Fe en matrices de ZnS induce a la formacion de
niveles energéticos intermedios dentro de la banda prohibida, permitiendo una
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mayor absorcion en el visible (Elango et al., 2015). Asi mismo, en el estudio de
dopaje de Fe en pirita (FeSz2), Hazarika et al., mostraron que la introduccion de
elementos sustituyentes altera la densidad de estados y puede desplazar el

borde de absorcion hacia mayores longitudes de onda (Hazarika et al., 2015).
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Figura 13 Espectro de absorbancia de Fe.Zn;.S depositadas electroquimicamente donde a) -1.7 V, 600 s a una
concentracion 1:1 de Fe:Zn/b) -1.5 V, 600 s a una concentracion de 2:1 de Fe:Zn/ ¢) a -1.2 V, 600 s a una

concentracion 3:1 de Fe:Zn

Con ayuda de los datos arrojados por la caracterizacion de UV-Vis, se
construy6 un grafico con el cual se obtuvo el Eg del material en cada sintesis,

para dicho grafico se utilizaron las siguientes ecuaciones:

a = 2.302 * (é) (4)
L 1240 :
V=TT )
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donde:

a es el coeficiente de absorcion.

t es el espesor de la pelicula.
A es la longitud de onda.
hv es energia de foton.

A es la absorbancia.

Tras haber realizado los calculos correspondientes, se cred un grafico el

cual se puede observar en la Figura 14; cabe recalcar que un grafico como este

se realiz6 para cada una de las muestras analizadas.

(ahv)2 (eVem™)

0.00010 -

Fe 2:1 Zn|

0.00008 -

0.00006 -

0.00004 -

0.00002 -

0.00000 -

10 1.5

hv (eV)

Figura 14 Tauc-plot para el cdlculo del Eg para la muestra con concetraciones de Fe:Zn de 2 a 1 en la sintesis de

FexZnixS
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Con ayuda de este grafico y del programa utilizado para su elaboracion,
se obtuvieron los datos necesarios para calcular la Eg de cada una de las
muestras, el cual arrojo valores de 1.215, 2.490 y 2.290 eV para las muestras
sintetizadas del material ternario con relaciones de Fe:Zn de 1:1, 2:1 y 3:1

respectivamente.

4.1.7 Resultados de Fotoluminiscencia:

En la Figura 15 podemos observar los espectros de PL para el FexZnx-1S
electrodepositado a 600 s con diferentes concentraciones de la celda
electroquimica. Para las muestras con potenciales de -1.7 Vy -1.2V a 600 s se
utilizé una longitud de onda de excitacidn de 255 nm para ambas muestras; se
puede observar una sefal traslapada a una longitud de 500 nm lo que es
cercano al valor tipico del ZnS la cual se presenta entre 530-610 nm (Raghuram
et al., 2016), esta emision caracteristica del ZnS es atribuida a transiciones
electronicas desde trampas superficiales y vacancias del azufre, que se
mantienen activas debido a la alta proporcion de Zn en estas muestras; esto
también se puede observar el espectro de XRD donde dichas muestras

presentan en su mayoria senales correspondientes a la ZnS en su fase Wurzita.

Para la muestra electrodepositada a -1.5 V a 600 s se utilizé una longitud
de onda de excitacién de 335 nm, donde podemos ver que se presenta una
sefal a 670 nm, el desplazamiento batocrémico puede deberse a que existe la
presencia del Fe en la red del material, que induce la formacion de niveles
intermedios dentro de la banda prohibida, permitiendo transiciones de menor

energia (Horoz et al., 2017) ; como se observa en el espectro de XRD donde
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dicha muestra presenta sefiales en su mayoria de compuestos de Fe, a su vez

confirmado por el analisis de EDS.

En conjunto, estos resultados respaldan la idea de que la incorporacion
progresiva de Fe en la red de ZnS altera significativamente la estructura
electronica del material, modificando su emision O6ptica y desplazando la

fotoluminiscencia hacia el rojo (Horoz et al., 2017).

-1.7V 1a1 600s 255nm
-1.5V 2a1 600s 335nm
-1.2V 3a1 600s 255nm

1.0 4

Intensidad normalizada

T T T 1
400 500 600 700 800
Longitud de onda (nm)

Figura 15 Espectro de fotoluminiscencia de Fe,Zn;«S depositadas electroquimicamente donde a) -1.7 V, 600 s a una
concentracion 1:1 de Fe:Zn/b) -1.5 V, 600 s a una concentracion de 2:1 de Fe:Zn/ ¢) a -1.2 V, 600 s a una
concentracion 3:1 de Fe:Zn

4.2 Caracterizacion del Poli(3-hexiltiofeno) (P3HT)

A continuacién, se muestran las caracterizaciones correspondientes al
polimero Poli(3-hexiltiofeno), dicho polimero fue sintetizado via oxidacion
quimica del mondmero 3-hexiltiofeno y en presencia del FeCls, dicha reaccion

se llevé a cabo bajo una atmosfera de nitrégeno por un periodo de 24 h.
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El P3HT obtenido se presentd como un polvo sélido de color negro, el
cual se aprecia como un polvo fino que tiende a aglomerarse en cumulos mas

grandes tal como se muestra en la Figura 16.

Figura 16 P3HT sintetizado.

4.2.1 Resultados de FTIR

En la Figura 17 se puede encontrar el espectro correspondiente al FTIR del
P3HT, en el cual podemos observar sefiales caracteristicas de este material,
podemos observar una sefial a 2925.2 cm™! el cual se debe a la vibracién C-H
en la cadena alifatica de los grupos hexilo. El tiofeno se puede identificar por
sus sefiales caracteristicas ubicadas en 1460.6 cm™! correspondientes al enlace
C=C, en 2443cm™ correspondiente al enlace C-H2 y en 2923cm
correspondiente al enlace C-Hs. La presencia de C-H de los anillos aromaticos
es confirmada por la sefial caracteristica ubicada en 1079.0 cm™'. Se puede
observar una vibracion a 668cm™' que indica la presencia del atomo de S del
anillo del politiofeno; la presencia de estas sefiales en el espectro indica que se

obtuvo el P3HT.
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Figura 17 Espectro infrarrojo del P3HT sintetizado

4.2.2 Resultados de UV-Vis

En la Figura 18 se puede observar el espectro de absorbancia del P3HT
diluido en cloroformo, donde se muestra la longitud de onda de maxima
absorcion a 434 nm. El valor estandar reportado para dicha absorcion es de
420 nm segun la literatura, sin embargo, se han reportado trabajos en los que
estas sefales llegan hasta los 454 nm, dicho desplazamiento se ha asociado a
una disminucion de la longitud de conjugacién de la cadena principal (Tremel et

al., 2014).
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Figura 18 Espectro de absorcion del P3HT

4.2.3 Resultados de Fotoluminiscencia

En la Figura 19 se puede observar el espectro de fotoluminiscencia, en el
cual podemos observar que se presenta una sefal a una longitud de 577 nm
aproximadamente, la literatura reporta que cuando se obtienen sefales a este
valor de longitud de onda se puede asociar a una alta regioregularidad de las
cadenas que conforman el material, loa anterior es una caracteristica deseable
para la celda solar ya que esto permitira tener una mejor distribucién de las

cargas fotoinducidas (Tremel et al 2014).
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Figura 19 Espectro de fotoluminiscencia del P3HT

4.3 Celdas solares hibridas

Una vez obtenidos los materiales de interés se procedié a realizar su
deposicion para generar una celda con disposicion capa por capa, se utilizo
como base el vidrio conductor de ITO donde se realizé la deposicion directa del
material ternario a las diferentes relaciones Fe:Zn. Una vez obtenidas las
peliculas del material inorganico se llevd a un equipo de spin-coating para
agregar una capa del P3HT sintetizado, asi como una capa de PEDOT:PSS el
cual actuara como capa transportadora de huecos. Finalmente se agreg6 una
ultima capa de Au por la técnica de sputtering el cual funcionara como electrodo
metalico para cerrar el circuito. En la Figura 20 se pueden conservar las celdas

terminadas.
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-1.7V 600s 1:1

-1.5V 600s 2:1

-1.2V 600s 3:1

Figura 20 Celdas solares con configuracion a) ITO/Feo.5Zno.sS/P3HT/NPAu b) ITO/Feo.6sZno.33S/P3HT/PEDOT:PSS/NPAu
C)/TO/FE’U,752”0,25$/P3HT/PEDOT.'PSS/NPALl

4.3.1 Caracterizacion de las celdas solares hibridas:

Para caracterizar las celdas generadas se realizaron curvas corriente-

voltaje (I-V), para dichas curvas se realiz6 un barrido de 0 V a 2 V, tras obtener

la curva |-V se procedi6 a realizar la curva de potencia-voltaje (P-V) para dicha

curva se realiza la multiplicacién de la corriente por el voltaje. En las Figuras

21-23 se pueden observar las curvas correspondientes a la caracterizacion

realizada a las celdas terminadas. Dichas curvas nos ayudaron a encontrar la

eficiencia con ayuda de la ecuacion (1) los resultados se pueden observar en la

Tabla 4.

Tabla 4 Parametros de celda y eficiencias calculadas para las diferentes celdas

Celda Im Vm Isc Voc FF Eficiencia | Composicion
1 0.008798 | 1.70016 0.00511 1.7138 1.70702 1.4958 FeosZno.sS
2 [0.007499| 1.5039 0.004828 | 1.5405 | 1.516329 1.1277 Feo.s6ZN0.33S
3 0.06659 | 1.3574 | 0.004809 | 1.3793 | 1.36271 0.903893 Feo.75ZN0.25S
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Figura 21 Curva I-V de la celda ITO/FeosZno.sS/P3HT/NPAu
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Figura 22 Curva I-V de la celda ITO/Feo66Zno.33S/P3HT/PEDOT:PSS/NPAu
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Figura 23 Curva I-V de la celda ITO/Feq.752n0.25S/P3HT/PEDOT:PSS/NPAu

Los resultados de las curvas |-V y P-V obtenidas para las celdas solares
basadas en peliculas delgadas de FexZn1xS muestran eficiencias menores al
2%, lo cual, aunque modesto, es consistente con reportes previos para
dispositivos experimentales fabricados con sulfuros ternarios o materiales
dopados. La celda con composicidon FeosZnosS alcanzo la mayor eficiencia
(1.49%), mientras que el aumento en la proporcion del Fe provocd una
disminucion progresiva del rendimiento fotovoltaico. Este comportamiento
puede atribuirse a la alteracion de la estructura de banda y a un incremento de
defectos o centros recombinantes introducidos por el Fe, lo cual limita el
transporte eficiente de cargas, como se ha observado también por Liu et al., al
dopar ZnS con metales de transicion en celdas solares de tipo heterounién (Liu,

et al., 2016).
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Asi mismo, comparando con trabajos como el de Naderi et al., donde
celdas basadas en peliculas de ZnS dopadas con Ni y Cu lograron eficiencias
apenas superiores al 2%, es evidente que, aunque estos sulfuros pueden
funcionar como semiconductores activos, requieren una optimizacion rigurosa
de la morfologia, el espesor de la pelicula, la calidad cristalina y la interfas con
otras capas para lograr mejores rendimientos (Naderi et al. 2020). Sin embargo,
en el trabajo de Jabeen et al., en 2017 se reporta una celda hibrida que tiene
como capa activa ZnS con P3HT la cual alcanzo una eficiencia de 0.48%
(Jabeen et al. 2017) con lo que se demuestra que la incorporacion del Fe para
generar nuestro material ternario tuvo un efecto positivo en la eficiencia de la

celda final.

En ese sentido, los resultados presentados aqui se alinean con la etapa
temprana de desarrollo de materiales alternativos, destacando el potencial del
ternario FexZn1xS como capa fotoactiva para una celda solar, pero tambien
denota la necesidad de mejorar su estructura electronica y su acoplamiento con
capas colectoras y transportadoras. Por lo cual se podria sugerir la adicion de
una capa transportadora de electrones y evaluar los niveles energeticos
asociados al material en sus transiciones electronicas a fin de seleccionar un
polimero que sea mucho mas a fin y que permita aumentar la eficiencia de la
celda. Sin embargo, es importante destacar que este material presenta un

comportamiento favorable para la aplicacion en celdas solares.
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CAPITULO 5

5.1 Conclusiones y Recomendaciones

En este proyecto se lograron sintetizar via electroquimica y caracterizar
las peliculas delgadas de FexZnixS, obteniendo un material ternario con
diferentes concentraciones de Fe. La caracterizaciéon por XRD muestra que se
generd un material base de ZnS en su fase Wurzita que contenia fases de FeS
y FeS2 debido a las reflexiones observadas en los difractogramas. Los
resultados de los espectros de absorcion confirman que la estructura base el
ZnS encontrada por el XRD dirige la respuesta fotoquimica del material, aunque
se encontraron sefales pertenecientes al Fe que sugieren una modificacion
electrénica del ZnS debido a la incorporacion del Fe en su estructura, por lo que
podemos presumir la formacién de un material ternario. Las imagenes de SEM
mostraron peliculas uniformes, no porosas, con cumulos semiesféricos, con
tamanos de 20 a 150 nm y espesores de 200 a 600 nm. El analisis por EDS
apoya los resultados de XRD demostrando la incorporacion de los iones Zn 'y
Fe en la estructura base del sulfuro sintetizado y las peliculas obtenidas
presentaron valores de Eg de 1.215, 2.490 y 2.290 eV para las muestras con

relacion Fe:Zn 1:1, 2:1, 3:1, respectivamente.
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Se sintetizo el Poli(3-hexiltiofeno) via oxidacidon quimica en presencia de
FeCls, se presentdé como un polvo sélido de color negro, el cual se aprecia
como un polvo fino que tiende a aglomerarse en cumulos mas grandes. El
espectro de FTIR permite observar las sefiales caracteristicas del material,
resaltando los enlaces C=C a 1460 cm', la presencia del atomo de S a
668 cm', y la presencia del enlace C-H a 2952 cm-! confirmando su estructura
quimica. El analisis por ultravioleta visible sefalan la presencia de un polimero
con disminucidon de longitud de conjugacion de la cadena principal, mientras
que los resultados de fotoluminiscencia demuestran la presencia de un polimero
con alta regioregularidad, por lo anterior el polimero puede ser utilizado para la
aplicacion deseada, aunque podrian mejorarse sus caracteristicas para tener

resultados mas favorables.

El Poli (3-hexiltiofeno) sintetizado fue depositado mediante la técnica de
Spin-Coating sobre sobre la pelicula previamente depositada sobre ITO de
FexZn1xS por via electroquimica, para generar la capa fotoactiva de nuestra
celda solar hibrida. Adicionalmente por Spin-Coating se deposit6 PEDOT:PSS
el cual actua como una capa transportadora de huecos. Finalmente, para cerrar
el circuito de la celda solar, se hizo una deposicion por la técnica de sputtering
de nanoparticulas de Au. Por lo que nuestra celda solar tendra la estructura
ITO/FexZn1xS/P3HT,PEDOT:PSS/Au, se realizaron tres celdas cambiando los

materiales inorganicos bajo las relaciones 1:1, 2:1, 3:1 de Fe:Zn.

A las celdas generadas se les realizaron las curvas |-V para su

caracterizacion, donde se obtuvieron parametros de voltaje de circuito abierto y
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corriente de corto circuito. Los cuales permitieron realizar el calculo de la
potencia maxima de la celda y por ende su eficiencia. Para las celdas
estudiadas en el proyecto de obtuvieron eficiencias de 1.4958, 1.1277 y
0.9038% para las relaciones 1:1, 2:1 y 3:1 de Fe:Zn respectivamente. Aunque
todos los resultados obtenidos fueron menores al 2% por lo que no se cumple la
hipotesis del proyecto, se recomienda optimizar los parametros de sintesis del
compuesto ternario, la sintesis del P3HT y el espesor de las peliculas de los
polimeros conductores, y especialmente la ingenieria de celda apropiada. Sin
embargo, los resultados obtenidos sobrepasan ampliamente los valores
reportados para celdas equivalentes compuestas por ZnS y P3HT como capa
fotoactiva reportados en 0.48%, lo que demuestra que la incorporacion de Fe
tiene un efecto positivo en la respuesta fotovoltaica del material. EI mejor
resultado se obtuvo para la celda con relacion 1:1 de Fe:Zn lo que indica que el
material Feo.sZno.sS fue el que presento una mayor eficiencia de conversion de
energia, mientras que al aumentar la cantidad de Fe en el sistema esta

propiedad disminuye.

Este proyecto, ofrece una alternativa para la elaboracion de celdas
solares hibridas, ya que abarca los materiales ternarios simples, con baja
toxicidad y con una ruta de sintesis rapida y permite control de las
caracteristicas finales del material. Ademas del uso de un polimero conductor
con una sintesis facilmente escalable para proporcionarle propiedades de
flexibilidad a la celda final. Sin embargo, para que dicha aplicacion pueda

llevarse a cabo es necesario seguir investigando en la sintesis de los
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materiales, su compatibilidad energética y la ingenieria de celda durante la
fabricacion de los dispositivos fotovoltaicos ademas de explorar la adicion de
otras fases de polimero que cuentan con mayor compatibilidad con el material

ternario.

Considerando las técnicas de sintesis, la simplicidad de los materiales y
la baja toxicidad de los sistemas generados la propuesta que se presenta en
este proyecto puede ser técnicamente ajustada para su desarrollo a grande
escala y pensar en una posible aplicacién industrial. Cabe resaltar que los
valores de celda, aunque no son altos pueden recolectar energia solar que
podria ser acumulada debido al area de la celda expuesta la cual se ampliaria
al ser este un sistema flexible (por la presencia del polimero conductor) que

pudiera colocarse sobre superficies de uso arquitectonico y en dispositivos.

A futuro, dicho proyecto puede tener un impacto social importante, ya
que se promueve el uso de energias limpias, ademas de brindar una alternativa
en materiales de construccion de celdas solares, esto para ayudar a personas

las cuales no cuenten con un suministro fiable de energia eléctrica.
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