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Актуальность исследования

Сравнение современных солнечных элементов1,2

Тип панели КПД (%) Срок службы
(лет)

Стоимость Гибкость Особенности

Монокристаллические
кремневые

18-25 20-25 Высокая Нет Прямой солнечный 
свет

Поликристаллические
кремневые

12-20 20-25 Средняя Нет Рассеянный свет

Тонкоплёночные 
полупроводниковые

5-12 3-15 Низкая Да Легкие, гибкие

Теллурид-кадмиевые до 15 12-20 Средняя Да Промышленность,
Токсичность

Органические 5-10 5-10 Средняя Да Гибкость

Перовскитные 23-26↑ 5-10↑ Низкая Да Рассеянный свет
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Актуальность исследования

Проблемы, которые решают перовскитные солнечные панели (ПСП)2,3

Проблема Решение перовскитов

Высокая стоимость кремниевых солнечных
панелей

ПСП можно производить при низких температурах (~100 °C) с использованием дешёвых методов,
таких как печатные технологии и спин-коатинг, что значительно снижает стоимость конечного
продукта.

Низкая эффективность дешёвых солнечных
элементов

ПСП уже продемонстрировали КПД 27% (данные NREL на 2025 год), приближаясь к кремниевым
панелям, но при гораздо меньших затратах.

Ограниченная адаптивность к различным
поверхностям и применениям

ПСП могут быть изготовлены в виде гибких, полупрозрачных и лёгких панелей, подходящих для
встраивания в окна, одежду и дроны.

Энергоёмкость и углеродный след
производства

ПСП производятся при значительно меньших энергозатратах, что способствует снижению углеродного
следа солнечной энергетики.

Недостаточная производительность при
рассеянном свете

ПСП демонстрируют высокую чувствительность к широкому спектру солнечного излучения, включая
рассеянный свет, что делает их эффективными даже в северных регионах и при облачной погоде.
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Актуальность исследования

Проблемы, которые решают перовскитные солнечные панели (ПСП) в космической области 4

Проблема Решение перовскитов

Масса и компактность ПСП в десятки раз легче традиционных солнечных элементов, так как их толщина может быть менее 1
микрона, и они наносятся на лёгкие гибкие подложки (например, полиимид). Это делает их
идеальными для космических аппаратов, спутников и марсоходов.

Простота развёртывания Гибкие ПСП можно сворачивать и разворачивать, как платки. Это особенно важно для кубсатов и
развертываемых солнечных “парусов”.

Устойчивость к радиации Некоторые исследования (например, ESA, NASA, 2022–2023) показывают, что неорганические
перовскиты (включая CsPbBr₃) обладают неожиданной устойчивостью к радиации, даже после доз,
превышающих уровень на орбите Земли. Материалы можно регенерировать или "самоисцелять" при
нагревании.

Эффективность при низкой освещённости Благодаря высокой светопоглощательной способности перовскиты эффективны даже при слабом
солнечном излучении, что особенно полезно для миссий к Юпитеру и дальше.
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Диаграмма эффективности ячейки солнечной панели (NREL)5

Актуальность исследования
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Выбор перовскита

Московский институт электроники
и математики им. А.Н. Тихонова

Исследование влияния структуры
межзёренных границ на свойства перовскита
CsPbBr3 для солнечных элементов

Актуальность исследования

Тип перовскита Плюсы Минусы

Гибридные органо-
неорганические 
перовскиты 
(CH₃NH₃PbI₃)

- Высокая эффективность (до 23-25%). 
- Хорошие фотогальванические свойства.

- Проблемы с стабильностью (влага, тепло, кислород).
- Сложности с масштабированием производства.

Цезиевые 
перовскиты (CsPbI₃ и 
CsPbBr₃)

- Высокая стабильность (устойчивость к влаге и теплу).
Хорошая эффективность (около 20-22%).

- Потенциал для тандемных панелей.

- Эффективность ниже, чем у гибридных перовскитов.
- Требуют оптимизации для повышения качества и эффективности.

Калиевые 
перовскиты (KPbI₃)

- Экологическая безопасность (нетоксичность). - Низкая эффективность (около 10-15%).

Двух- и 
многокомпонентные 
перовскитные смеси

- Гибкость в настройке свойств.
- Улучшенная стабильность.
- Высокая эффективность в некоторых случаях.

- Сложности с производственным процессом.

Перовскиты на 
основе кальция 
(CaTiO₃)

- Экологическая безопасность.
- Высокая термостабильность.

- Низкая эффективность (около 10-15%).
- Проблемы с синтезом и свойствами материала.
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Проблема с увеличением эффективности

Предположение: Миграция ионов Br с генерацией
вакантных мест, приводит к уменьшению эффективности
преобразования солнечной энергии.

Московский институт электроники
и математики им. А.Н. Тихонова
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межзёренных границ на свойства перовскита
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Предпосылки

Влияние плотности межзеренных границ на
эффективность преобразования солнечной энергии6
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Объект исследования: Пленка перовскита CsPbBr3.

Предмет исследования: Влияние структуры межзеренных границ на электронные, атомные и оптические свойства 
перовскита CsPbBr3.

Цель: Изучение влияния структуры межзеренных границ на оптические, атомные и электронные свойства перовскита CsPbBr₃ 
с целью повышения эффективности солнечных панелей.

Задачи:

1. Провести моделирование межзеренных границ в перовските CsPbBr3, методом расчета молекулярной динамики с 
использованием силового поля машинного обучения.

2. Провести расчет электрический свойств перовскита CsPbBr3. Исследовать влияние продольных деформация на 
электрические свойства.

3. Провести расчет атомных свойств перовскита CsPbBr3. Изучить миграцию атомов в структуре. Исследовать влияние 
температуры на миграцию атомов.

4. Предложить метод по уменьшению влияния межзеренных границ на эффективность преобразования солнечной энергии.

Московский институт электроники
и математики им. А.Н. Тихонова
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Постановка задачи
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Методы исследования
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Методы исследования

LAMMPS

1. Инициализация системы
2. Вычисления сил, 

основываясь на расчете 
DeepMD

3. Решение уравнений 
движения

4. Обновление состояния 
системы

5. Повторение шагов

DeepMD

1. Генерация данных для обучения:
• DFT расчет (энергии, силы, 

давление)
2. Обучение нейронной сети:

• Обучение нейронной сети для 
предсказания энергии и силы для 
новых конфигураций.

• Модели DeepMD могут 
использовать архитектуру 
нейронных сетей, такие как 
графовые нейронные сети.

3. Экспорт обученной модели в формат 
LAMMPS.

Python

1. Обработка результатов вычисления 
LAMMPS: Расчёт смещения атомов с 
учетом периодичности системы.

2. Расчет среднеквадратичного 
смещения атомов (все возможные 
комбинации)

3. Расчет параметров отличия 
высокоподвижных от малоподвижных 
атомов структуры.

4. Расчет радиальной функции 
распределения и координационных 
чисел.

5. Расчет температурных зависимостей.
6. Расчет коэффициента диффузии и 

энергии активации.
7. Аппроксимация и финальная 

обработка результатов
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Потенциальная энергия
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Электрические свойства

Рисунок a – Вид спереди и сверху структуры
CsPbBr3 в межзеренной границей. Синими
стрелками указаны направления скольжения,
красными – внешнее сжатие.
Рисунок b – Относительная потенциальная энергия
системы в зависимости от степени сжатия.
Рисунок c – Относительная флуктуация
потенциальной энергии различных моделей за
последние 5 пс симуляции.
Рисунок d – Среднеквадратичное и стандартное
отклонение результатов относительной
потенциальной энергии.
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Уровни энергий
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Рисунок a – Графики плотности состояний
(DOS) моделей межзеренных границ.
Красные и синие стрелки указывают на
состояния края зоны.
Рисунок b – Схема изменений электронной
структуры границы зерен при тепловых
флуктуациях.
Рисунок c – Эволюция уровня энергии
модели сжатия за последние 2 пс .
Рисунок d – Структуры ненасыщенных
атомов Pb и Br в области границы зерен.
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Энергетическая щель
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Рисунок a – Эволюция энергетической
щели моделей границ зерен.
Рисунок b – Среднеквадратичное
значение (RMS) энергетической щели.
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Координационные числа
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Рисунок a – Эволюции
координационного числа Pb–Br (CNPb–Br )
и расстояния Pb–Pb (dPb–Pb) в области
границ зерен в различных моделях.
Рисунок b – Зависимость
среднеквадратичного значения (RMS)
энергетических щелей от
среднеквадратичного значения
координационного числа Pb–Br (CNPb–Br )
и расстояния Pb–Pb (dPb–Pb) в различных
моделях границ зерен.
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Структура CsPbBr3
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Миграция атомов

Рисунок a – Рассматриваемая структура
перовскита CsPbBr3 (приближена граница зерен),
содержащая 6400 атомов. Состоит из двух зерен,
расположенных под углом 36,8º. Размеры
структуры: 47.46 X 53.06 X 105.07 Å.

Рисунок b – Среднеквадратичное смещение,
рассчитанное для всех атомов структуры, по
каждой оси и в объеме.
Рисунок c – Среднеквадратичное смещение
атомов Cs, Pb и Br, с обозначенной границей
стабилизации структуры.
Рисунок d – Схема структурной эволюции
межзеренной границы.
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Сепарация атомов Br
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Миграция атомов

Рисунок a – Максимальное смещение атомов Br в
зависимости от их конечного положения по оси Z.
Рисунок b – Среднеквадратичное смещение
«высокоподвижных» атомов в зависимости от
значений среза.
Рисунок c – Зависимость наклона линейной
аппроксимации среднеквадратичного смещения
«высокоподвижных» атомов от значений среза
максимального смещения.
Рисунок d – Зависимость количества
«высокоподвижных атомов» от значений среза.
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Миграция атомов Br
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Миграция атомов
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Сепарация атомов Br
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Миграция атомов

Рисунок a – Максимальное смещение атомов Br в
зависимости от их конечного положения по оси Z.
Рисунок b – Среднеквадратичное смещение
«высокоподвижных» атомов в зависимости от
значений среза.
Рисунок c – Зависимость наклона линейной
аппроксимации среднеквадратичного смещения
«высокоподвижных» атомов от значений среза
максимального смещения.
Рисунок d – Зависимость количества
«высокоподвижных атомов» от значений среза.
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Высокоподвижные атомы (атомы границы)
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Рисунок a, b – Распределение мигрирующих
атомов Br во время равновесной диффузии на (a)
фронтальном (левая панель), верхнем (правая
панель) и (b) боковом видах. Положения
мигрирующих атомов Br на каждом временном
шаге показаны как частично прозрачные
сплошные красные круги.
Рисунок c – Среднеквадратичное смещение
высокоподвижных атомов Br, рассчитанное для
каждой оси.
Рисунок d – Радиальная функция распределения
для мигрирующих и немигрирующих атомов Br.
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Температурная зависимость
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Миграция атомов

Рисунок a – Количество высокоподвижных атомов
Br в структуре пир разных температурах (300 К –
202 атома, 350 К – 340 атомов, 400 К – 613 атомов).
Рисунок b – Температурная зависимость
коэффициентов диффузии мигрирующих атомов
вдоль различных направлений.
Рисунок c – Энергии активации и
предэкспоненциальные множители диффузии Br
вдоль различных направлений.
Рисунок d – Зависимость первого
координационного числа от температуры для
различных типов атомов Br.
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1. Проведено моделирование межзеренных границ в перовските CsPbBr3, методом расчета молекулярной динамики с
использованием силового поля машинного обучения.

2. Проведен расчет электрический свойств перовскита CsPbBr3.

• Было продемонстрировано, что введение продольной сжимающей деформации эффективно подавляет структурные
флуктуации в перовските CsPbBr3 и устраняет состояния ловушек.

3. Проведен расчет атомных свойств перовскита CsPbBr3.

• Доказано раннее предположение о миграции атомов Br.

• Приведен метод выделения мигрирующих атомов и описано поведение их движения.

• Рассмотрено влияние температуры на миграцию атомов Br.

4. Предложен метод введения продольного сжатия для уменьшения влияния межзеренных границ на эффективность
преобразования солнечной энергии.
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Положение 1

Впервые теоретически показано, что атомы брома (Br) в перовските CsPbBr₃ склонны к миграции вдоль межзеренных границ.
Для структуры перовскита CsPbBr3 состоящей из 6400 атомов количество мигрирующих атомов составляет 202, с
максимальным удалением иона Br относительно своего начального положения равным 13,43 Å за время симуляции 10 нс.

Положение 2

Приведенный метод отличия высокоподвижных и малоподвижных атомов позволяет проводить точный расчёт их
характеристик, а также исследовать влияние температуры на миграцию атомов. Граничное значение среза для сепарации
атомов составило 3,47 Å для перовскита CsPbBr3, находящегося при комнатной температур. Рост температуры с 300К до 400К
приводит к увеличению количества мигрирующих атомов с 202 до 613. При этом наблюдается значительное преобладание
энергии активации вдоль оси X по отношению к остальным осям (в 4.4 раза больше чем вдоль оси Y и в 3 раза больше чем
вдоль оси Z).

Положение 3

Механическое сжатие на 2% стабилизирует структуру межзеренных границ в перовските CsPbBr₃, снижая энергию системы на
0.3эВ для системы из 200 атомов, и плотность ловушек заряда за счёт уменьшения структурных дефектов, что подтверждено
первопринципным моделированием с использованием силового поля машинного обучения.
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