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APRESENTACAO

As chamadas energias renovaveis, também conhecidas como energias
alternativas ou ainda energias limpas séao trés denominagdes possiveis para qualquer
forma de energia obtida por meio de fontes renovaveis, e que nao produzem grandes
impactos ambientais negativos. Atualmente, com a grande preocupacdao mundial em
compensar as emissdes de CO2, o consumo deste tipo de energia tem sido o foco de
governos e empresas em todo globo.

Neste sentido, o Brasil possui uma matriz energética bastante limpa, onde
predomina o uso de hidrelétricas, apesar do crescimento do uso de termelétricas,
as quais sé&o abastecidas por combustivel fossil. No Brasil, o setor energético é
responsavel por grande parte das emissdes de CO2, ficando atras somente do setor
agricola que reapresenta a maior contribuicdo para o efeito estufa brasileiro.

A energia proveniente do sol € a alternativa renovavel mais promissora para o
futuro e, por este motivo tem recebido maior atencéo e também mais investimentos.
A radiacao solar gratuita fornecida pelo sol pode ser captada por placas fotovoltaicas
e ser posteriormente convertida em energia elétrica. Esses painéis usualmente estao
localizados em constru¢des, como industrias e casas, 0 que proporciona impactos
ambientais minimos. Esse tipo de energia € uma das mais faceis de ser implantada em
larga escala. Além de beneficiar os consumidores com a reducédo na conta de energia
elétrica reduzem as emissdes de CO2.

Com relacéo a energia edlica, o Brasil faz parte do grupo dos dez paises mais
importantes do mundo para investimentos no setor. As emissdes de CO2 requeridas
para operar esta fonte de energia alternativa sdo extremamente baixas e € uma opcéo
atrativa para o pais ndo ser dependente apenas das hidrelétricas. Os investimentos
em parques edlicos vem se tornando uma 6tima opgao para neutralizacéo de carbono
emitidos por empresas, industrias e etc.

Neste contexto, este EBOOK apresenta uma importante contribuicdo no sentido
de atualizar os profissionais que trabalham no setor energético com informacoes
extremamente relevantes. Ele esta dividido em dois volumes contendo artigos praticos
e tedricos importantes para quem deseja informacdes sobre o estado da arte acerca
do assunto.

Paulo Jayme Pereira Abdala
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CAPITULO 4

ESTUDOS TEORICOS E EXPERIMENTAIS SOBRE
O CulnSe, E SUAAPLICACAO EM DISPOSITIVOS

Yuri Hamayano Lopes Ribeiro
Instituto Federal de Educacgao, Ciéncia e
Tecnologia da Bahia
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RESUMO: As demandas energéticas mundiais
tém levantado discussbes em torno do uso
de fontes de energia renovaveis e fomentado
pesquisas acerca da conversao fotovoltaica.
Com isso, um dos concernimentos dessa
area é a diminuicéo do custo de producéao da
energia com a busca de novas tecnologias
para o desenvolvimento de células solares.
Uma dessas tecnologias utiliza filmes finos
de CulnSe, (CIS) na confeccdo da camada
absorvedora dos dispositivos fotovoltaicos.
Tomando essa direcdo, este trabalho propds-
se a estudar as propriedades fisicas do CIS,
desenvolvendo calculos tedricos através de
DFT a partir da parametrizacdo PBE e também
do potencial de troca mBJ. Foram obtidos
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resultados para a densidade de estados e a
Opticaparao CISbulk—essesforamcomparados
com resultados experimentais de XPS para a
banda de valéncia e medidas de elipsometria
para a funcao dielétrica. Além disso, o trabalho
também apresenta o desenvolvimento de um
dispositivo fotovoltaico baseado em filmes
finos de SnO,:F (FTO), In,Se, (IS) e CIS. Estes
dois ultimos materiais foram crescidos por
eletrodeposicdo e caracterizados por EDS e
MEV. O dispositivo foi caracterizado através
de medidas elétricas a fim de observar se ele
apresentava o comportamento caracteristico de
um diodo, como também seu comportamento
resistivo frente a iluminacéo.
PALAVRAS-CHAVE: energia solar,
fotovoltaicas, eletrodeposicao

células

ABSTRACT: The world energetic demand has
called discussions about the resort of renewable
energies, and, thus, fomented researches about
the photovoltaic conversion. This research field
is concerned with making the energy production
costs a little cheaper, and, for this, looks for new
technologies for the production of solar cells.
One of these technologies has used CulnSe,
(CIS) thin films as the absorber of photovoltaic
cells. Looking towards this field, this work has
proposed to study the physical properties of
CIS. First, it was done theoretically with DFT
calculations, using PBE parameterization, and
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the mBJ exchange potential. The calculated density of states and optics for the bulk CIS
were compared with XPS experimental measurements for the valence band, and with
ellipsometry measurements for the dielectric function. Besides that, this work presents
the development of a thin film photovoltaic cell presenting the following structure: SnO,,:F
(FTO), In,Se, (IS), CIS. These two last materials were grown by electrodeposition,
and characterized with EDS and SEM. The device was characterized by electrical
measurements — the aim was to observe if it presented the diode character, as well as
observe it behavior when illuminated.

KEYWORDS: solar energy, photovoltaic cells, electrodeposition

11 INTRODUCAO

Atualmente, o mercado é dominado pelas células solares fabricadas a partir do
silicio cristalino (Si), que possui a mais alta eficiéncia de converséo de energia, 24,5%
(em laboratério), embora algumas pesquisas apontem que as células que utilizam
uma multijuncdo de filmes finos de GaAs cheguem a atingir eficiéncia de 41,1% (em
laboratorio) (Kodigala, 2010). O Si conseguiu atingir projecao na manufatura das
células devido ao dominio das técnicas de crescimento desse material, que possibilita
o desenvolvimento de amostras sem defeitos. Mesmo com essa projecao, o silicio
nNao possui as caracteristicas desejadas para o seu uso como material absorvedor em
uma célula, pois apresenta gap de energia de 1,1 eV, além de coeficiente de absorcéo
razoavelmente baixo. Além disso, a energia fotovoltaica gerada com o Si possui alto
custo de producgao, com valor médio 110 délares/MWh (NREL OpenEl, 2015) — dados
dos Estados Unidos da América. Por outro lado, algumas caracteristicas estédo a seu
favor, pois apresenta estabilidade e confiabilidade na sua performance em ambientes
externos.

Dentre os materiais proeminentes na fabricacéo das células com a tecnologia de
filmes finos, podemos apontar o CIS, que € um semicondutor tipo p, policristalino, de
gap-direto, com energia variando entre 0,96 e 1,2 eV (Kodigala, 2010) (Shah, 1999)
(Kang, 2006), e possui coeficiente de absorcao alto. Em laboratério, pesquisas apontam
gue as células solares fabricadas a partir do CIS tém apresentado eficiéncia de 18,8%
(Shah, 1999) (Kang, 2006). Quanto a sua estabilidade, n&do apresenta problemas
de degradacédo induzida pela luz, muito menos instabilidade quando operando em
ambientes quentes e humidos. Além desses aspectos, € esperado que as células
fabricadas com essa tecnologia apresentem custo de fabricacdo bem menor que
aquelas fabricadas a partir do Si, pois envolvem uma quantidade bem pequena de
material em sua manufatura (indica-se que a espessura do filme esteja entre 1 e 1,5
pMm), apesar do indio ser um elemento que apresenta alto custo.

As caracteristicas apresentadas para o CIS na manufatura de células solares
tém encorajado o aumento das pesquisas de suas propriedades e, nos ultimos anos,
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diversos trabalhos tém sido publicados, utilizando diversas técnicas de crescimento
para o CIS e, dentre elas, a eletrodeposicao (Silva, 2010) (Kang, 2006) (Taunier, 2005)
(Liu, 2011). Essa técnica é interessante por apresentar baixo custo de aplicacéo, néo
necessitar de técnicas de vacuo, ser de facil, rapida e segura aplicacéo a grandes areas,
nao produzir gases toxicos, além de gerar pouco descarte e se mostrar apropriada
para aplicacdes industriais (Kang, 2006) (Samantilleke, 2011) (Li, 2012). Sendo assim,
optamos por estudar o CIS como camada absorvedora de uma célula solar, utilizando
o método de eletrodeposicéo para o seu crescimento.

2| ESTUDO TEORICO DO CIS

Afim de obter melhor compreenséao acerca das propriedades fisicas do CIS, optou-
se pela realizacéo de calculos de tedrica baseados em primeiros principios, utilizando
o Teorema do Funcional da Densidade (DFT). Tais calculos foram implementados
através do Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) (Kresse; Hafner, 1993) (Kresse;
Hafner, 1994) (Kresse; Furthmuller, 1996a) (Kresse; Furthmuller, 1996a).

2.1 Detalhes Computacionais

O termo de troca e correlacdo é tratado dentro da Aproximacao do Gradiente
Generalizado (GGA), com a parametrizacao Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE). Quanto
aos detalhes dos célculos, foi utilizada a energia de corte de 410 eV para a expanséo
das fungbes de onda. As integracbes na zona de Brillouin foram realizadas a partir
de uma malha de 7x7x5 pontos k, gerados pelo esquema de Monkhorst-Pack. Os
pseudopotenciais utilizados apresentavam as seguintes configuracdes eletronicas de
valéncia: Cu: 3p° 3d'°, 4p'; In: 4d'°, 55% 5p'; Se: 452, 4p°.

Infelizmente, o método PBE apresenta falhas na predicdao do gap de energia
de materiais semicondutores. Como essa caracteristica influencia diretamente em
as propriedades Opticas do material e, consequentemente, possui implicagcdes sobre
seu comportamento absorvedor, decidiu-se pela realizacédo de célculos adicionais
gue pudessem encontrar um valor mais preciso para o gap. Para tal, foi empregado
o potencial de troca Tran-Blaha modified Becke-Johnson (mBJ). Os parametros a=-
0,012 e b=1,023 bohr'2 foram ajustados sistematicamente de modo a obter o melhor
valor possivel para o gap de energia, em relacéo ao valor medido experimentalmente.
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2.2 Estrutura Cristalina

Referéncia a(A) c(A) c/a u B,(GPa) B’

*(Madelung, 2004) | 5,781 11,552 1,998 0,250 - -
(Belhaldj, 2004) | 5,733 11,39 1,988 0,250 53,22 -
(Ghosh, 2015) 5,807 11,62 2,001 0,239 56,62 -
*(Neuman apud - - - - 53,6 -

Belhaldj, 2004)

Este trabalho 5896 11,78 1,998 0,250 52,71 5,0
Desvio D,, 2% 2% 2% 1,7%

Tabela 1 — Parametros de rede e constantes calculadas (*resultado experimental).

O CIS se apresenta na estrutura cristalina da calcopirita, com uma rede
tetragonal descrita pelo grupo espacial 7424 (nimero 122) cujos parametros de rede
determinados experimentalmente sao a=5,781 A: c=11,552 A (Madelung, 2004).
Tomando estes valores como ponto de partida, foi realizado o calculo de otimizagao
dos parémetros a e c/a, a fim de minimizar a energia do sistema. Os dados gerados
ao longo deste procedimento foram ajustados com a equacdo de estado de Birch-
Murnaghan, permitindo a determinacdo de alguns parametros a presséo zero:
coeficiente de compressibilidade (B,) e de sua primeira derivada (B’), parametros
de redes e da energia total (E). Essas informagbes estdo postas na tabela 1, na
qual se pode observar que os valores determinados aqui para os parametros de rede,
como também o modulo de compressibilidade, apresentaram desvio relativo menor
que 5%, em relacdao aos valores experimentais. Ainda, a razao c/a e a constante
do deslocamento do anion (u) apresentaram valores proéximos aos experimentais,
mostrando pequeno desvio em relacdo aos valores esperados para a estrutura da
blenda de zinco: c/a=2 e u=1/4.

2.3 Densidade de Estados (DOS)

Os resultados dos calculos para a densidade de estados total no CIS estao
apresentados na Figura 1. Nesses graficos é possivel observar a variacdo da DOS
em funcao do método de calculo (PBE ou mBJ), os quais foram comparados com uma
medida da banda de valéncia do CIS utilizando a espectroscopia de fotoelétrons-X
(XPS). Com isso foi notado que o calculo com mBJ fez com que os estados do
In:d passassem a estar mais localizados, com intensidade maior e posicionados
mais préximos dos picos experimentais (16,3 e 17,3 eV). Ha, também, com o mBJ,
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modificagcdes nos estados que formam o topo da banda de valéncia, dominados por
orbitais Cu:d. Esses estados ficam mais concentrados entre 0 e -3 eV, em conformidade
com os resultados experimentais, € com uma hibridizacédo com os orbitais Se:p. Os
estados que passam a ficar entre -4 e -5 eV sao formados por uma hibridizagao entre
os orbitais In:s e Se:p.

160 —— : . . ; 1600 .
mB —— mBJ ——
PBE - T
140 | . 1400 | XPS oeeee .
120 | . 1
% 100 | % won| %
é - é oo - §
§ 6 § 600 - §
%
af i L - 400 3
ar g AT go: 200 | ol ey,
M LY fadiie 9 i w4 oy
a 2t s Y Lf JﬂMJ i a L e et i
2 6 -12

4 [ -20 -1 1 -8 - 0

-5 - -2 0
E-Ep (aV) E-E¢ (sV)

Figura 1 — Densidade de estados: (esquerda) comparacéo entre os métodos de calculos;
(direita) banda de valéncia comparada com medidas experimentais.

Quanto aos estados da banda de conducéo, os resultados com PBE mostram
gue os estados superpostos em uma s6 banda de energia, indo de 0 até 5 eV, passam,
com o mBJ, para duas bandas de energia distintas: a primeira até 2 eV, formada por
uma hibridiza¢ao de orbitais In:s e Se:p; a segunda iniciando em 4,5 eV, formada por
uma hibridizacéo de orbitais In:p e Se:p. Como esperado, o gap de energia, que foi
calculado como 46 meV através do PBE, passa ao valor de 520 meV para os calculos
com mBJ. Esses valores e outros da literatura estdo presentes a tabela 2.

Referéncia LDA° PBE mBJ mBJ+U Experimental
(Madelung, 2004) - - - - 1,02
(Alonso, 2001) - - - - 1,04
(Belhaldj, 2004) | 0,26 - - - -
(Ghosh, 2015) - 0,748 1,234 - -
(Zhang, 2013) - 029 046 097 -
Este trabalho - 0,046 0,520 - -

Tabela 2 — Valores de gap de energia (expressa em eV).

2.4 Optica

Os resultados para os célculos da funcédo dielétrica estdo apresentados
nos graficos da figura 2, comparados com resultados experimentais obtidos por
elipsometria, realizada por Alonso (2001). Uma vez que o gap calculado por ambos os
métodos ficou abaixo do valor experimental, foi utilizado o método da tesoura, no qual
se adicionou 0,994 eV para o os resultados do método PBE e 0,52 eV para o mBJ. O
intuito dessa operacéo é transladar as componentes da funcao dielétrica a fim de obter

Energia Solar e Edlica 2 Capitulo 4



uma comparagao direta com os resultados experimentais.

Nos resultados obtidos a partir da parametrizacdo PBE é possivel observar
que e, possui uma tendéncia geral bem proxima ao resultado experimental, assim
como os resultados com mBJ. Um aspecto negativo dos resultados com PBE é que
eles preveem valores muito altos para e, na regido de baixas energias, o que nao
€ observado experimentalmente. Por outro lado, o resultado com o mBJ apresenta
valores mais proximos da realidade, embora apresente um diferenca acentuada do
comportamento de e, a partir de 4 eV.

Quanto a parte imaginaria da funcao dielétrica, os resultados com o PBE
também apresenta uma tendéncia bem préxima ao resultado experimental, salvo pelo
fato de que a transicdo presente em 1,5 eV esteja sendo prevista com intensidade
maior que os resultados experimentais. Além disso, a transi¢cao entre o topo da banda
de valéncia e o fundo da banda de conduc¢éo também é prevista com intensidade mais
alta que a experimental. Novamente, os resultados com o mBJ estdo mais préximos
dos experimentais, salvo pela diferenga acentuada no comportamento de e, a partir de
4 eV.

epsilon_1

——PBE

epsilon_2

T T T
3 4 5 6

Energia (eV)

o
[N

Figura 2 — Funcéo dielétrica do CIS, calculados através do método PBE e mBJ, em
comparacao com o resultado experimental de Alonso (2001).

31 FABRICACAO DO DISPOSITIVO

Kodigala (2010) comenta sobre as caracteristicas que devem guiar a escolha
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dos quatro elementos descritos acima, apontando que a camada absorvedora deve
possuir energia de gap em torno de 1,55 eV, que é o gap para o qual se possui a melhor
relacao de eficiéncia de conversado. Além disso, o material absorvedor deve possuir
gap direto e alto coeficiente de absorcdo. Quanto a escolha da segunda camada,
nao deve haver muita diferenca entre suas caracteristicas de rede em relagdo a
camada absorvedora — 0 mesmo deve acontecer para suas caracteristicas térmicas.
Tal cuidado leva a uma reducéo na criagcdo de uma densidade de estados na interface
entre as duas camadas, o que poderia gerar perdas por recombinacdo dos pares
elétron-buraco. Outras observagdes a serem feitas € que tais materiais devem possuir
eletro-afinidades compativeis, bem como devem formar baixa resisténcia elétrica no
contato. Com isso, evita-se uma diferengca muito grande para o potencial na jungao.
A terceira camada, com tratamento ante-reflexivo, deve funcionar como uma janela
Otica e ser um semicondutor tipo n com energia de gap alta e resistividade baixa. Com
essas caracteristicas, esse material deve apresentar alta transmiténcia na regiao do
visivel, como também deve atuar como um bom eletrodo.

Portanto, propbs-se a montagem de um dispositivo fotovoltaico, que contem a
seguinte estrutura: CulnSe,/In,Se /SnO,:F. Neste dispositivo, o CIS desempenha o
papel da camada absorvedora, conforme fatores ja explanados anteriormente; na
segunda camada tem-se o In,Se, (semicondutor tipo n), também conhecida como
camada “buffer” — pois tem o papel de aumentar a eficiéncia de conversao da célula
solar; o FTO (semicondutor tipo n) sera o eletrodo/janela Optica, atendendo as
necessidades especificadas acima.

Os filmes finos de CIS e In,Se, (IS) foram crescidos por eletrodeposicéo
potenciostatica. Essa € uma técnica interessante por apresentar baixo custo, nao
necessitar de técnicas de vacuo, ser de facil, rapida e segura aplicagdo a grandes
areas, nao produzir gases toxicos, além de gerar pouco descarte. Quanto ao SnO,:F
(FTO), foi utilizada a técnica de pirOlise de spray.

3.1 Eletrodeposicao

O crescimento do fiime de CIS (e IS) foi realizado através do método de
eletrodeposicado, para a qual contamos com um potenciostato Autolab. Foi utilizada
uma célula eletroquimica de trés eletrodos: um eletrodo de trabalho, que sera o filme
condutor de FTO; um eletrodo de referéncia (Ag/AgCl); um eletrodo auxiliar de platina.
O banho eletrolitico conta com uma solugdo de suporte aquosa de NaBF, a 0,1 mol/L.
A solugéo de deposito € composta por: SeO, (a 6,89 mmol/l), In,(SO,), (a 3,6 mmol/l) e
CuSO, (a 3,5 mmol/l) — para a deposi¢éo do IS, apenas foi retirada a solugéo o sulfato
de cobre.

Resultados de estudos de voltametria catodica sobre a solucdo de depoésito
mostram a existéncia de um potencial de redugéo da mistura CuSO,+In,(SO,),+SeO,
localizado em -0,27 V. A presenca do eletrodo de FTO inseriu uma ligeira modificacéo
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no perfil do voltamograma da solug¢do, deslocando o potencial de redugéo para -0,33
V. Com isso, o potencial de trabalho continuo para a deposicédo do CIS foi ajustado
para -0,55 V (Ag/AgCl) — foi utilizado o potencial de trabalho de -1,0 V (Ag/AgCl) para
a deposigéao do In,Se,.

3.2 Analise Estequiométrica

Para a analise das caracteristicas das amostras que compdem o dispositivo foram
realizadas medidas de espectroscopia por dispersao de energia (EDS). A tabela 3
apresenta as concentracdes atomicas para os filmes de CIS e IS ap6s estes passarem
pelo processo de tratamento térmico, que visa a melhoria de sua cristalinidade, como
também o aumento da homogeneidade da sua superficie. Os resultados mostram
concentracbes bem préximas aos valores almejados, embora haja, ainda, pequenos
desvios estequiométricos que podem contribuir para a formacéo de cristalitos
defeituosos. As espessuras dos filmes componentes do dispositivo foram medidas
como 1,9 ym para o CIS; 0,5 ym para o IS; 0,34 um para o FTO.

Amostra Concentracoes Atomicas (%)
Cu Se In
CIS (7-1-A) 24,6 46,2 29,2
IS (8-4-B) - 56,6 43,4

Tabela 3 — Percentuais atémicos (At%) para o CIS e IS.

3.3 Medidas Elétricas na Juncao CIS-IS-FTO

Para avaliar o comportamento elétrico da juncéo, foram realizadas medidas de
tensdo e corrente VxI/, que foram realizadas através do uso de um osciloscopio e um
gerador de sinais. A figura 4 apresenta um desses resultados, no qual é claro que o
dispositivo se comporta como um diodo, embora ainda sejam encontrados problemas
de homogeneidade ao longo de sua superficie. Tais problemas de homogeneidade
refletem na resposta Vx/ de alguns da superficie do dispositivo, que apresentam uma
caracteristica ndo-linear, mas com certo desvio em relagao a resposta de um diodo.

Ainda, foram realizadas medidas da resisténcia elétrica através do dispositivo.
Com essas € possivel observar as mudancas da resisténcia em funcéo da iluminacéo
da amostra, ou seja, mudancas na populacao de pares elétron-buraco no interior do
dispositivo. As medidas foram realizadas por um multimetro com pontas de prova
conectadas as extremidades do dispositivo: FTO e o filme de CIS. A iluminacgéo foi
efetuada por uma lampada haldégena tipo H4, 12 V, com 60 W de poténcia. O resultado
dessas medidas esta resumido na tabela 4, que apresenta o comportamento resistivo
de amostras distintas.
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Figura 3 — Imagem de microscopia eletrénica de varredura (MEV) para o dispositivo.
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Figura 4 — Medida de tensao e corrente sobre pontos distintos de um mesmo dispositivo.

Do mesmo modo que aconteceu com aconteceu com as medidas Vx/, as medidas
de resisténcia através do dispositivo também variaram em funcédo dos diferentes
pontos da superficie, corroborando com a hipétese de problemas de homogeneidade
no dispositivo. Mesmo assim, as medidas presentes a tabela 4 mostram uma queda na
resistividade, em funcdo da iluminacéo, que vao de 0,6 a 3,5 KW. A fim de mensurar
a magnitude nessa variagao na resisténcia, também foram realizadas medidas sobre
uma amostra composta apenas de um filme de CIS sobre o FTO — essa mostrou uma
variagao de apenas 0,046 KW com a iluminac&o.
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Amostra | Composicao Illuminacdao R (KQ)
10-2-BA | FTO+IS+CIS Sho 5p
18-1-BA | FTO+IS+CIS Eﬁﬁ 45113
18-3-BA | FTO+IS+CIS gﬁﬁ %

7-1-A FTO+CIS Qﬁﬁ 8:3%‘

Tabela 4 — Medidas de resisténcia através do dispositivo com/sem iluminagao.

4 |1 DISCUSSAO E CONCLUSAO

Os resultados experimentais ainda ndo apresentam uma medida da eficiéncia
quantica do dispositivo, ou mesmo da tensdo gerada por ele. Isso é justificado
simplesmente pelo fato de que os estudos ainda estdao na fase de aprimoramento
do dispositivo fotovoltaico, que tenta resolver os problemas de homogeneidade no
seu comportamento elétrico. Tais problemas podem estar associados a existéncia de
pequenos curtos circuitos entre os filmes de CIS e FTO, com possiveis causas no
processo de crescimento dos filmes, ou mesmo por possiveis falhas no filme de IS.
Os resultados das medidas elétricas indicam, também, que o uso do IS como “buffer”
influencia positivamente no comportamento do dispositivo, uma vez que apenas a
juncdo dos filmes de FTO (semicondutor tipo n) e CIS (semicondutor tipo p) nao
mostrou variagdes significativas em sua resisténcia quando iluminados (tabela 4),
apesar de medidas Vx/ demonstrarem um comportamento néo linear.

Os resultados teéricos para a densidade de estados mostram a evolucéo da
localizacdo dos orbitais eletrdnicos de valéncia, a partir dos quais se pode concluir
gue o uso do potencial mBJ realmente melhora a previsdo do gap de energia, que é
consequéncia de um melhor posicionamento dos orbitais, como foi observado na figura
1. Outra consequéncia do posicionamento mais acertado dos orbitais eletronicos é o
resultado obtido para a funcéo dielétrica. Nesse caso, os calculos com mBJ melhoram
a previséo da constante e, como também trazem valores para e, e e, mais proximos
dos resultados experimentais apresentados por Alonso (2001).

Como perspectiva para os resultados tedricos, € previsto o uso de outros
funcionais e potenciais a fim de melhorar a previsdo da localizagdo dos orbitais
eletrbnicos, que, como consequéncia, deve melhorar a previsdo do gap e da dptica.
Com isso, se tera maior clareza quanto as transicbes opticas que ocorrem na faixa
de energias de interesse para a absorcao e funcionamento do dispositivo fotovoltaico
(espectro de radiacdo eletromagnética entre o visivel e o infravermelho proximo),
permitindo melhor descricdo do funcionamento do dispositivo. Outra perspectiva &
passar a realizar calculos teéricos com o IS.

Por fim, os resultados apresentados aqui mostram que houve sucesso no
desenvolvimento de uma célula fotovoltaica baseada em filmes finos de IS e CIS, que
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apresentou comportamento elétrico similar ao de um diodo, como também apresentou
resistividade sensivel a iluminagcéo. As perspectivas para os resultados experimentais
sao de aprimorar o dispositivo e medir a sua eficiéncia quantica.
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