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Крупнейшим прорывом последних лет в области современной солнечной энергетики
стало появление перовскитных солнечных элементов, использующих в качестве материала
светопоглощающего слоя гибридный галогенидный перовскит с общей формулой ABX3 (A
= CH3NH3

+, (NH2)2CH+, CH6N3
+, Cs+, Rb+; B = Pb2+, Sn2+; X=Cl-, Br-, I-). Наибольший

интерес представляют перовскиты смешанного катионного состава и анионного состава,
поскольку рекордные значения КПД были получены именно для солнечных элементов
на основе перовскитов, представляющих собой твёрдые растворы. Кроме того, данные
соединения демонстрируют повышенную стабильность по сравнению с перовскитами, в
структуре которых присутствуют однозарядные катиона и анионы только одного вида.

Расчеты [1] с использованием гибридных методов теории функционала плотности по-
казали, что немаловажным фактором в изменении электронной структуры MAPbI3 яв-
ляется способ распределения примесных ионов Br- по кристаллографическим позициям
в сверхъячейке. В настоящей работе приведены результаты теоретического исследования
влияния упорядочения ионов Br- и I- в твердом растворе MAPbI3-MAPbBr3 на локальную
структуру и свойства. Расчеты осуществлялись в рамках полуэмпирического подхода c
применением разработанного согласованного набора межатомных потенциалов. C исполь-
зованием программы Binar [2] были сконструированы 4×4×4 сверхъячейки со структурой
ромбического и тетрагонального MAPbI3-MAPbBr3 с различной степенью упорядочения
ионов Br- и I- во всем диапазоне составов. Показано, что степень упорядочения анионов в
твердом растворе влияет на его локальную структуру и геометрические характеристики.
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