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mueve moléculas derivadas de cumarinas fueron estudiadas, las cuales estéh (" 100- s °ogx 3 )
reportadas como colorantes de celdas solares sensibilizadas por colorante (DSSC) en —am ANA S 1§ § 8 — L
condiciones muy similares. La optimizacion de geometrias, los espectros de (\ _EEE% SRELI : § g = y
absorcion UV-Vis y los pardmetros de reactividad quimica fueron obtenidos T Nxczses 1 e 5w 23 g
mediante |a Teoria de Funcionales de la Densidad, cuyos resultados se compararon § """" B ?:é, 4" T T W g e 2w :_ — uw
con datos experimentales relacionados con la eficiencia de la DSSC. Una nueva %50- g’ A H T il
Qropuesta fue obtenida para predecir el potencial uso de colorantes en la DSSC. / 2 \‘ o —4-_--—-j-—-—%—-—-f-—-iﬁai-—:*'-ggiﬁ-—93:“‘—-5?53-;-gng-—-z;,;;E"B”‘°2’*
p U s I A it S R TR -~
INTRODUCCION e
ST 7 — _ - oo
/Hara et al. [1-3] sintetizaron moléculas derivadas de cumarinas y se utilizaron en\ o Lo LR MAND NN a1 """VB(J
celdas solares sensibilizadas por colorante alcanzando altas eficiencias de 200 300 400 500 600 700
conversion. Se ha reportado que el colorante es el elemento mas influyente de la Fig 3. E';;Zi'tt:;dzs_r\]t (T';n;?ricos. rig 4. Niveles de energia HOMO-LUMO.
DSSC en los resultados de eficiencia [4], por lo tanto, se ha estudiado ampliamente,
en especial a través de calculos tedricos debido a la obtencidn rapida de resultados Los colorantes con mayor eficiencia de La fuerza impulsora de inyeccion
y ademas evita desechos al medio ambiente. Sin embargo, el reto hasta ahora es conversion son aquellos que presentan electronica (inject) es la distancia
predecir la eficiencia de las DSSCs a través de los resultados tedricos obtenidos [5,6]. longitudes de onda de absorcion maxima energetica entre el LUMO del
Asi, con la intensidn de predecir el valor de la eficiencia de la celda hemos realizado (Amax) mayormente desplazadas al rojo. colorante y la banda de conduccion
célculos tedricos cuyos resultados fueron comparados con datos experimentales de Aquellos con Amax encima de 500nm del TiO,. En la Figura 4 se observa
eficiencia mediante un anilisis estadistico de correlacién de Pearson. resultan en eficiencias similares entre gue a menor inject mayor eficiencia
ellos (Figura 3). de conversion.
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. T—— S Fig 5. Densidad de :jos olrbltales mole'culares HOMOy Fig 6. Reactividad quimica y eficiencia de
_ : LUMO de algunas cumarinas. conversion.
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Fig 1. Representacidn esquematica y funcionamiento de la DSSC. La separacion de carga mejora con el

incremento del puente . En NKX-2807 se
entorpece la transferencia intramolecular
ya gue una porcion de LUMO se concentra

Existe una relacion entre la
reactividad quimica y la eficiencia
reportada (Figura 6).

Las moléculas colorantes para llevar a cabo este estudio fueron elegidas
considerando que cada una de ellas fue utilizada en una DSSC bajo condiciones de

fabricacion y medicion muy similares, con la intensidon de que la Unica variable sea el . . o -
colorante. De este modo se propuso el grupo de moléculas reportadas por Haray | | " €l grupo ciano (Figura 5). 5 o
colaboradores mostradas en la Figura 2. Tabla 1. Tabla 2. Coeficientes de correlacion de Pearson. =10 ° - 08906
Eficiencia de PARAMETROS Jsc Voc n inject > ] Te
conversion (n). Dureza quimica -0.96 -0.774 -0.977 0.955 0 , , 0 : : .
0.001 0.041 0 0.001 2.20 2.70 3.20 0.50 1.00 1.50 2.00
- n Indice de 0.912 0.7 0.937 -0.99 D imi Vv Poder electroaceptor (eV)
MOLECULA (%) electrofilicidad 0.004 0.08 0.002 0 20 - reza quimica (ev) 20 -
C343 0.9 Poder 0.897 0.689 0.921 -0.993 . .
NKX-2398 3.4 electrodonador 0.006 0.087 0.003 0 15 - 15 | .
Poder 0.911 0.691 0.938 -0.982 = < R2= 05144
NKX-2388 4.1 electroaceptor 0.004 0.086 0.002 0 S 10 A 5 10 :
NKX-2311 5.2 Fuerza del oscilador| 0.717 0.845 0.693 -0.622 = =
NKX-2586 3.5 0.07 0.017 0.084 0.136 > > e
S — 5'7 Inject -0.923 -0.738 -0.942 . | | . | | |
NKX-2807 5'3 . _ _0'003 0'958 0:002 1.2 1.7 2.2 0.5 1 15 2
NKX.2753 NKX.2503 - . Contenido de la celda: Coeficiente de correlacion de Pearson y Valor P. Inject (eV) Fuerza del oscilador
] - NKX-2593 5.8
: , , NKX-2883 6.3 La dureza quimica y el poder electroaceptor Fig 7. Graficos de dispersion.
\ Fig 2. Estructura Molecular de cumarinas del presente estudio. / . s T 2
muestran un fuerte relacidon (cercana a -1y Se observa una relacion lineal (R?)
METODOLOGl'A 1, respectivamente) con la densidad de  entre la densidad de corriente Jsc y
e ~ corriente de corto circuito y con |la las propiedades moleculares,
[ . . . .« 7 . . .
‘ 2 eficiencia. También inject tiene una fuerza INCi imi
Todos los calculos teoricos fueron . y e e J | prmugalmentg con dureza quimica
: s IaCion IMportan N . =
realizados usando la quimica \de asosiacio portante conJscyn con R*=0.92 (Figura 7). Y,

modelo M06/6-31G(d). A través
de la Teoria de Funcionales de la

CONCLUSIONES

Densidad (DFT) se obtuvo.. (La metodologia de estudio empleada muestra que NKX-2883
A | es colorante mas eficiente, lo cual concuerda con los datos
Optimizacion de la / experimentales. Por lo tanto, el espectro de absorcion UV-Vis
Geomeétrica, Niveles de | Propiedades A SR y la fuerza impulsora de inyeccién electrénica son efectivos
energia y la densidad de Moleculares > para la preseleccién de colorantes eficientes.
los orbitales HOMO y . \ -*
LUMO, Parametros de /Q/ PredeC|r \_ De acuerdo a los coeficientes de correlacion de Pearson, los parametros de
Reactividad Quimica \ EﬁCienCia = reactividad quimica son un criterio bastante util para elegir el colorante con la mayor
| | | eficiencia. Esta eleccion puede consistir en buscar la menor dureza quimica y el
Ademas € utilizo DFT mayor poder electrodonador, lo cual resultard en la mejor eficiencia de conversion
dependiente del tiempo para en una DSSC con el mismo proceso de manufactura. Las consideraciones
obtener: mencionadas permiten determinar cual serd el mejor colorante de un grupo de
Espectros de absorcidn: moléculas propuestas, por lo tanto solo sera necesaria la sintesis de una molécula
la fuerza del oscilador y Se llevé a cabo un estudio de correlacién para corroborar su eficiencia. Este estudio puede ser |la base para encontrar una
las transiciones » de Pearson para determinar el efecto de expresion matematica capaz de predecir la eficiencia de conversion.
involucradas en cada las propiedades moleculares sobre los | - /
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