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QUYOSH ELEMENTLARI UCHUN Sb2(SxSe1-x)3-YUPQA QATLAMLARI OLISH JARAYONLARINING
TAHLILLARI
Annotatsiya

Sba2(SxSei1x)3s yupqa qatlamlarini ishlab chiqarish jarayoni yupqa qatlamning fizik xususiyatlari va quyosh elementlari
samaradorligida muhim rol o‘ynaydi. Ishlab chiqarish jarayonini optimallashtirish va qurilma samaradorligini oshirish uchun o‘sish
sharoitlari parametrlari o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirni o‘rganish vaqt va resurslarni talab qgiladi. Ushbu ishda biz Sb2(SxSeix)3 yupqa
qatlamlarini ishlab chiqarish jarayonini optimallashtirish uchun tajribaviy ma’lumotlardan foydalanib, mashinaviy o‘qitish usullari
yordamida tahlil qilindi. Optimallashtirilgan ML modellari Voc ni prognoz qilishda o‘rtacha kvadratik xato 1% va Pearson
koeftitsienti r 0.9 ga yuqori aniqlikni namoyish etadi.

Kalit so‘zlar: Sba(Sx,Seix)3; quyosh elementi; mashinaviy o‘qitish; SHAP

AHAJIM3 TPOLECCA INOJYYEHUS TOHKHUX IIJIEHOK Sb2(SxSe1-x)s 4151 COJTHEYHBIX QJIEMEHTOB
AnHOTanNA

IIpouecc n3rotoBneHUss TOHKUX IUIEHOK Sba(SxSeix); WrpaeT BaKHYIO POJIb B ONpeNeTCHHH HX (U3HYECKUX CBOMCTB H
3¢ PEKTUBHOCTH COHEYHBIX JJIEMEHTOB. M3ydeHre B3aMMOJACHCTBHS IapaMeTpOB YCIOBHH pocTa JUIsl ONTUMH3AIUK Hpolecca
M3TOTOBJICHHS U MOBBILICHUS 3)(HEKTUBHOCTH yCTPOiCTBa TpeOyeT 3HAYUTENBHBIX 3aTpaT BpEMEHH U pecypcoB. B nanHoit pabote
MBI TPOaHATH3UPOBAIIH SKCIIEPUMEHTAIbHBIC IAaHHBIC C HCIIOIB30BAHHEM METOI0B ManHHOTo 00y4eHust (MO) 1uist onTHMH3anHN
IpoIecca U3rOTOBICHNS TOHKUX INIEHOK Sba(SxSei-x)s. OnruMusupoBanHbie Mogenn MO 1€MOHCTPHPYIOT BBICOKYIO TOYHOCTH
MPOTHO3UPOBaHMS (P PEKTHBHOCTH (POTONPE0OPa30BaHMs CO CpeIHEKBaApaTHIecKoit ommoOKoi 1% u ko3 dpunuentom [Tupcona r
=0,9.

KnioueBbie ciioBa: Sb2(SxSei-x)3; CONMHEUHBIH dMIeMeHT; MammuHHOe 00yueHne; SHAP

ANALYSIS OF THE PROCESS OF OBTAINING Sbz(SxSe1-x)s THIN FILMS FOR SOLAR CELLS
Annotation

The fabrication process of Sh2(SxSei-x)s thin films plays an important role in determining their physical properties and the efficiency
of solar cells. Studying the interaction of growth condition parameters to optimize the fabrication process and improve the device
efficiency is time-consuming and resource-intensive. In this paper, we analyzed experimental data using machine learning (ML)
methods to optimize the fabrication process of Sh2(SxSei-x)s thin films. The optimized ML models demonstrate high accuracy in
predicting the photoconversion efficiency with a root-mean-square error of 1% and a Pearson coefficient of r = 0.9.

Keywords: Sh2(SxSei-x)s; solar cell; machine learning; SHAP

Kirish. Sbz(SxSe1-x)3 asosidagi quyosh elementlari oxirgi yillarda dunyoning yetakchi ilmiy markazlarida faol o‘rganilmoqda
[1]. Bunga sabab Sh2(SxSe1x)3 (0 < x < 1) yutuvchi gatlam yuqori yutilish koeffisiyenti (> 10° cmt), nisbatan past erish harorati (500
— 608 °C) va yer yuzida ko‘p tarqalganligi kabi o‘ziga xos xususiyatlarga ega [2], [3].

Oxirgi o‘nyillikda, Sba(SxSe1-x)s yupga gatlamlari asosidagi quyosh elementlari samaradorligi 10.75% gacha ortdi [4-6].
Ammo, nazariy jihatdan bu materiyallar asosidagi quyosh elementlarining samaradorligini 32 % gacha oshirish mumkin [7]. Oxirgi
o‘tkazilgan tadqiqotlar shuni ko‘rsatdiki tajribada olingan energiya o‘zgartirish samaradorligi (PCE) va nazariy qiymatlari orasidagi
farq mavjud. Yorug‘lik ta’sirida generatsiyalangan zaryad tashuvchilarning Sb2(SxSe1-x)s yupga gatlam hajmi va sirtida mavjud
bo‘lgan shuqur sath hosil giluvchi nugsonlar natijasida rekombinatsiyaga uchrashi yuqoridagi fargning asosiy omili ekanligi ma’lum
bo‘ldi [8].

Bundan tashqari, asosiy qatlamning kristallik darajasi yuqori bo‘lmaganligi tufayli zaryad tashuvchilar harakatchanligining
pastligi va nomuvofiq kristallanish yo‘nalishi yuqorida aytib o‘tilgan farqni oshirishga xizmat giladi [8-10]. Bu materiallar asosidagi
quyosh elementlarining unumdorligini oshirish uchun Sb2(SxSei-x)s yupga gatlamni olish jarayonini optimallashtirish talab etiladi
[9,11,12] Ofsish sharoitlarini optimallashtirish asosan taglik yoki qizdirish harorati, keyingi ishlov berish usullari, o‘stirish tezligi,
Sh2(SxSe1-x)s gatlamlarining qalinligi va tarkibi kabi turli parametrlarni optimallashtirishni o°z ichiga oladi. Shuning uchun, elektr
parametrlar bilan o‘sish sharoitlari o‘rtasidagi miqdoriy bog‘liglikni tahlil gilish muhim ahamiyatga ega.

Quyosh elementlari samaradorligining ishlab chiqarish jarayoniga bog‘ligligini o‘rganishning an’anaviy usuli — bu tajribaviy
sinov bo‘lib, odatda alohida parametrlarni tizimli ravishda o°zgartirish va boshga parametrlarni o‘zgarmas holda saglashga asoslanadi.
Tajribaviy natijalar turli ilmiy jurnallarda chop etilganligi sababli, ularni taqqoslab o‘rganish juda ko‘p vaqt va resurs talab giladi.
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Bundan tashqari, Voc, Isc, FF va PCE ga ta’sir giluvchi parametrlar o‘rtasidagi murakkab o‘zaro bog‘liglik yetarlicha baholanmaydi.
Bu esa qurilma samaradorligida katta og‘ishlarga olib keladi.

Hozirgi kunda mashinaviy o‘qitish (ML) algoritmlari materialshunoslikda, shuningdek, Cu(In,Ga)Se:, organik va perovskit
quyosh elementlarini loyihalashda samarali qo‘llanilmogda [13],[14], [15]. ML - bu ma'lumotlar to‘plamlari bilan birlashadigan,
ma’lumotlarga asoslangan yondashuvdir. Shu sababli, hatto kichik ma'lumotlar to‘plamidan ham o‘zaro bog‘ligliklarni ajratib olish
qobiliyati bilan ML murakkab tizimlarni tushunish va optimallashtirish uchun kuchli vosita sifatida paydo bo‘ldi [16], [17]. ML
algoritmlaridan foydalanish orqali tadgiqotchilar o‘sish sharoitlari, kimyoviy tarkib, qurilma tuzilmasi va quyosh elementlarining
samaradorligi o‘rtasidagi miqdoriy bog‘liglikni aniqlashlari mumkin [14,18,19].

Ushbu ishda biz quyosh elementlari ishlab chigarish jarayonini tahlil gilish uchun Sbz(SxSe1-x)s yupga qatlamlarining o‘sish
sharoitlari parametrlariga asoslanib, quyosh elementlari samaradorligiga miqdoriy bog‘ligligini o‘rganishga yo‘naltirilgan ML
yondashuvidan foydalandik. ML uchun 8 ta xususiyatdan iborat ma’lumotlar to‘plami tajribada olingan natijalarni chop etilgan
magqollarni yig‘ish hisobotlarni yig‘ish, xususiyatlarni tanlab olish va ularni gayta ishlash orqali yaratildi. ML modellarining
tushuntirish SHAP usuli orgali amalga oshiriladi. SHAP giymatlari turli ML modellarini tushuntirish uchun qo‘llaniladi va bu esa ML
modellarini yanada tushunarli va to‘liq izohlanadigan qiladi [20].

Material va metodlar. ML usuli uchun Sh2(SxSe1-x)s asosidagi MT ni quyida tavsiflangan uch bosgichda amalga oshirildi:

1) xususiyatlarni tanlash: umumiy hisobda 4 ta kattaliklar kirish xususiyatlari sifatida tanlab olindi. Bular Sh2(SxSe1-x)s yupga
gatlam galinligi (d), taglik (qizdirish, selenizatsiya, sulfurizatsiya) harorati, bazaviy gatlam o‘sish tezligi d/t, t — kristallizatsiya
(o*stirish, qizdirish, selenizatsiya) vaqti. Yupga gatlam kimyoviy tarkibi x=S/(S+Se) ni esa tagiglangan soha kengligi giymati bilan
ifodalandi. Quyosh elementlarining Isc, Voc, FF, PCE parametrlari MTda chigish kattaliklari sifatida olinib, Sb2(SxSe1x)3 yupga
qatlamari fizik xususiyatlarim va sifatini baholovchi ko‘rsatkichlar sifatida belgilandi.

2) ma’lumotlarni tozalash: MTdan bir xil kirish xuxusiyatlari bilan turli xil chigish (Isc, Voc, FF, PCE) xususiyatlariga ega
ma’lumotlar va chop etilmagan kattaliklarni anqlash imkoni bo‘lmagan malumotlarni olib tashlash;

3) qo‘shimcha ma’lumotlar bilan to‘ldirish: tajriba ma’lumotlarida qayd etil-magan o‘zgaruvchilar boshqa manbalar orgali
to’1dirildi. Bu holda adabiyot-larda qayd etilmagan ma’lumotlar boshqa adabiyotlarda eng ko‘p gom etilgan qiymatlari bilan qayd etildi.
Misol uchun, Sh2Ses va Sh2Ss kristallari uchun tagiglangan soha kengliklarining eng ko‘p chop etilgan qiymatlari mos ravishda ~1.2
va~1.7 eV dan iborat. Boshqa gayd etilmagan kattaliklar uchun ham huddi shunday yondoshuv qo‘llanildi. Bundan tashqari, MTdagi
har bir namuna o°zida muhim bo‘lgan informatsi-yani saqlagani uchun, boshqa adabiyotlar orqali anqlash imkoni bo‘lmagan kirish
parametrlarining qiymatlari MTdagi ushbu parametrlarning qolgan qiymatlari o‘rta arifmetigi bilan to‘ldirildi. Umuman olganda, MTni
yaratish uchun Shz(SxSei-x)s quyosh elementlari asosidagi chop etilgan 200 dan ortiq ilmiy ma’qolalardan jami turli usullar bilan
olingan 139 ta quyosh elementi ma’lumot na’munasidan iborat MT yaratildi.

Yugqorida gayd etilgan quyosh elementining to‘rt elektr parametrlariga asosiy yorug’lik yutuvchi Sb2(SxSe1-x)s gatlamning
olish termodinamik parametrlari ta’sirini miqdoriy tahlil qilish uchun beshta ML algoritmlaridan foydalanildi. Bular GB, MLP
(ANN sifatida), SVR, RF va XGB algoritmlaridir. Optimal giperparametrlarni topish ‘’GridsearchCV’’ va “’10-fold”> kros-
validatsiya usuli bilan amalga oshirildi. ML modellari unumdorligi quyidagi (1) va (2) ifodalarda keltirilgan o‘lchov kattliklari
bilan amalga oshirildi.

n
1
RMSE = ZZ(X" Y (1)
i=1

=X - - )

R @
=1\ i=1

Bu yerda, RMSE — o‘rtacha kvadratik hatolik, r- Pearson korrelyatsiya koeffisienti, Xi — prognoz gilingan giymat, Yi —
tajribada olingan giymat, X, ¥ lar mos ravishda X va Y ning o’rtacha giymatlari. n — ma’lumotlar soni

Olingan natijalar va ularning tahlili. Beshta ML modeli MT da keltirilgan jami ma'lumotlarning tasodifiy tanlangan 90%
qismida o‘qitildi, qolgan 10% esa modelni sinash uchun test to‘plami sifatida ishlatildi. Turli modellar tomonidan Isc, Voc, FF va
PCE ni prognoz gilishda RMSE va r giymatlari bilan prognoz qilish samaradorligi umumlashtirilgan. Modelning o‘qitish to‘plami
bo‘yicha RMSE qiymati modelning o°‘rganish samaradorligini ko‘rsatadi. RMSE ning kichikroq qiymati modelning shuncha yaxshi
o‘rganish qobilyatini ko‘rsatadi. Boshqa tomondan, o‘qitish va sinov MT bo‘yicha RMSE qiymatlari orsidagi katta farq bu haddan
tashqgari moslashtirish belgisi bo’lishi mumkin. Modellarning sinov ma’lumoti bo‘yicha prognoz qobilyati RMSE va r giymatlar
orgali hisoblandi.

XGB model boshqa to‘rt modelga qaraganda sinov MT da Voc va PCE ni prognoz gilishda RMSEning, mos ravishda, 33
mV va 1% giymatlari bilan eng yaxshi natijani qayd etdi. Bunda r ning qiymati mos ravishda 0.97 va 0.9 ga teng bo’ldi. RF modeli
esa Isc va FF ni prognoz qilishda eng yaxshi natijani ko‘rsatdi. Qo‘shimcha ravishda, RF va GB algoritmlari ham o‘xshash o‘rganish
va prognoz gilish samaradorligini namoyish etdi. Quyosh elementlarining ishlab chigarish jarayonidagi termodinamik par-
ametrlarining ta’sirini tahlil gilishdan oldin, biz mazkur parametrlarining PCE ga ta’sirini ahamiyatliligi bo‘yicha tartibladik. 1-
rasmda ko‘rsatilganidek, PCE ga ta'sir qiluvchi to‘rtta kiritish xususiyatlarining ahamiyati baholangan. Xususiyatlar absolyut
SHAP giymatilarining o’rtacha qiymati bo‘yicha kama-yish tartibida tasvirlangan..

Qalinlik  Tagiqlangan Taglik harorati O'sish tezligi
soha kengligi

1-rasm. PCE prognozida to‘rtta kiruvchi kattaliklarning SHAP qiymati asosida muhimlik darajasi bo‘yicha tartibi.
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1-rasmdan aniq ko‘rish mumkinki, XGB modeli Sb2(SxSei-x)3 yupga gatlam qgalinligi va tagiglangan soha kengligini PCE ga
ta'sir qiluvchi eng muhim ikkita faktor sifatida aniqlagan. Taglik harorati va o‘sish tezligi mos ravishda uchinchi va oxirgi o‘rinlarni

egallagan bo‘lib, ular o‘rtasida sezilarli farq yo‘q.
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2-rasm. a, b) Mos ravishda, PCEni prognoz qilishda qalinlik va taglik haroratining SHAP qiymatiga bog‘liqligi grafigi
2-rasmda Sh2(SxSe1x)s yupga gatlamining qalinligini hisoblangan PCE qiymatlari yordamida SHAP gqiymatlari
tasvirlangan. Umuman olganda, quyosh elementlari uchun yorug’lik yutuvchi gatlamning optimal qalinligi ikki asosiy omil:
yorug'likni yutish va zaryad tashuvchilarining o'rtacha erkin yugirish yo'li asosida aniglanadi. Biroq, optimal galinlik materiallar,
qurilma arxitekturasi va boshga omillarga garab farq gilishi mumkin.

2a-rasmda taglik haroratining prognoz qilingan PCE qiymatlari yordamida SHAP qiymatlarining o’zgarishi tasvirlangan.
Taglik harorati 250°C dan 350°C gacha o'zgarganda, SHAP qiymatlari o'suvchi tendensiyani ko'rsatib, 300°C atrofida musbat
giymatlarga o'tadi. Bu taglik haroratining ushbu diapazonda PCE ni oshishiga olib keladi, maksimal ijobiy ta'sir taxminan 350°C
da yuzaga keladi. Taglik harorati yanada oshganda, SHAP giymatlari kamayishni boshlaydi, dastlab musbat holatda goladi, ammo
400°C atrofida manfiy qiymatlarga erisha boshlaydi. Bu 2b-rasmda Sh2(SxSe1-x)3 quyosh elementlari samaradorligi hamda yupga
gatlamning o'sish tezligi o'rtasidagi bog'liglik tasvirlangan. O'sish tezligining dastlabki bosgichida (0 dan ~600 nm/min gacha)
SHAP qiymatlari manfiy sohadan keskin musbat sohagacha o'sib, maksimal qiymatga erishadi. SHAP bog’liqlik grafigidan
ko’rinadiki Sb2(S.Se1-x)s gatlamining o'sish tezligini ma'lum bir darajada (taxminan 600 nm/min gacha) ushlab turish PCE ni
maksimal darajada oshirish uchun muhim ekanligini ko'rsatadi.

Xulosa. 5 ta ML model orasida XGB PCE ni bashorat gilishda test to'plamida eng RMSE= 1% va r= 0.9 koeffisiyentlar
bilan XGB modeli ang yuqori natijani gayt etdi. SHAP thuntirish usuli orgali optimal galinlik va asosiy gatlam o'sish yo'nalishi
o'rtasida musbat korrelyatsiya borligi aniglandi. Bundan tashqari, asosiy gatlam galinligi, taglik harorati va tagiglangan soha
kengligi kabi to'rtta o'sish shartlari parametrlari PCE rivojlanishida muhim rol o'ynaydi. Mazkur yondoshuv Sh2(SxSe1-x)s yupga
quyosh elementlarining optimal ishlab chigarish jarayoni parametrlarini topish va o'sish shartlari va quyosh elementi ishlashi
o'rtasidagi miqdoriy bog'liglikni o'rganish uchun yangi yondashuvni taqdim etadi.

Ushbu tadqiqot O‘zbekiston Respublikasi Oliy ta’lim, fan va innovatsiyalar vazirligining FL-8323102108 “Uglerod
asosidagi funksional nanomateriallarni sintezi va modifikatsiyasi, ularning atom zarralari bilan o°zaro ta’sirini tadqiq etish” loyihasi
tomonidan qo‘llab-quvvatlandi.
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