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На сегодняшний день гибридные галогениды свинца с перовскитоподобной структурой
являются одними из наиболее интенсивно изучаемых полупроводниковых материалов. Их
общая формула - APbX3, где A+ - метиламмоний, формамидиний, Cs+; X- - I-, Br-, Cl-.
Эти материалы используют в качестве светопоглощающих слоев при создании солнечных
элементов. Однако, несмотря на сравнительно простой (растворный) метод их получения,
при кристаллизации таких фаз в различных диапазонах температуры нередко образуются
побочные фазы, так называемые дельта-политипы, значительно снижающие технические
характеристики устройств солнечных элементов. По литературным данным, присутствие
в перовскитном слое прекурсоров MACl или FACl (которые добавляют при синтезе тон-
ких пленок гибридных перовскитов) в примесных количествах ингибирует образование
нежелательных дельта-политипов [1,2]. Настоящая работа посвящена исследованию кри-
сталлохимической роли хлоридов MACl или FACl при взаимодействии с перовскитным
слоем. Проведены теоретические расчеты энергий смешиваемости ряда твердых раство-
ров APbI3-APbCl3, а также моделирование твердых растворов, с упорядоченными и разу-
порядоченными анионными позициями. Проделанная работа будет полезна при изучении
кристаллизации нежелательных фаз в пленках гибридных перовскитов, влияющих на ста-
бильность и ширину запрещенной зоны светопоглощающего перовскитного слоя, и, как
следствие, КПД конечного продукта - солнечного элемента.
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