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Introducción 

• Las celdas solares de perovskitas se basan en la 
fórmula MAPbX3 donde MA corresponde al 
metilamonio (CH3NH3) y X puede ser I, Cl o Br 

 

• Alta eficiencia de fotoconversión 

 

•  Bajo costo de fabricación 



Metodología 

• Se utilizó como herramienta de trabajo el 
software de computadora Materials Studio 
4.4, con el módulo CASTEP se simularon los 
materiales semiconductores para esta 
investigación 



Estructura cristalina de 
CH3NH3PbI3 

Arreglo atómico de la celda unitaria de 
la forma CH3NH3PbX3, donde X es I, Br o 
Cl. Es una estructura cúbica, en el centro 
se encuentra la parte orgánica CH3NH3, 
en las aristas del cubo esta la parte 
inorgánica Pb y sobre de ella se 
encuentran los halogenuros (I, Br o Cl). 



Estructura de bandas 

Da información de la 
conductibilidad en los materiales; 
mediante las bandas de 
conducción (electrones que 
participan en las uniones 
atómicas) y la banda de valencia 
(electrones libres para la 
conducción), cuando se cruzan o 
se acercan, hay la posibilidad de 
que los electrones en la banda de 
valencia pasen a la de conducción 



Densidad de estados 

Según la densidad de estados, se 
obtiene donde hay la mayoría de 
portadores que pueden ser 
utilizados para generar la corriente 
eléctrica, pasando de la banda de 
valencia a la de conducción. 
 



Resultados 

Estructura Brecha energética 

CH3NH3PbI3 1.58 eV 

CH3NH3PbBr3 1.804 eV 

CH3NH3PbCl3 2.2 eV 

Tabla 1. Brecha energética de estructuras 

CH3NH3PbX3. 



Resultados 

Estructura Cúbica Tetragonal Ortorómbica 

CsPbI3 1.83 1.84 1.99 

CsPbBr3 2.39 2.54 2.38 

CsPbCl3 3.51 2.80 2.52 

Tabla 2. Comparación de la brecha energética entre estructura 

cúbica, tetragonal y ortorómbica de la estructura CsPbX3 en eV. 



Resultados 

Estructura Brecha energética  

en la literatura 

CsPbI3 1.73 eV 

CsPbBr3 2.36 eV 

CsPbCl3 2.98 eV 

Tabla 3. Brecha energética de las estructuras cristalinas 

de CsPbX3 encontradas en la literatura. 

Plomo 
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X 



Conclusiones 

• Con el cambio en el halogenuro se obtienen 
diferentes propiedades ópticas.  

• Para CH3NH3PbX3, donde X es Cl, Br o I se obtuvieron 
brechas energéticas de 1.58, 1.804 y 2.2 eV 
respectivamente. 

• La estructura CH3NH3PbI3 presenta mejores 
propiedades de absorción y es el mejor candidato 
para aplicaciones en celdas solares. 



Conclusiones 

• La estructura CsPbI3 es la que presenta mejores 
condiciones de absorción para ser aplicada en celdas 
solares. 

 

• Mientras que  las otras estructuras CsPbBr3 y CsPbCl3 
presentan absorción y emisión en la parte visible 
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