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polaridade do solvente, alterando a constante dielétrica. Efeitos semelhantes
podem ser observados quando os grupos doador e receptor sao alterados.
Comparando as mudancas de grupo doador, desvios para o vermelho podem
ser observados conforme o grupo torna-se mais rigido. A adicao de atomos de
OXigénio no grupo receptor provoca desvios para o vermelho no comprimento
de onda de absorcao e para o azul na emissao. Estes comportamentos podem
ser explicados pois estas mudancas alteram a localizacao do HOMO e do LUMO
(figura 3), que influenciam diretamente sobre o momento de dipolo da

molécula.

Tabela 1. Comprimentos de onda de emissao e absorcao obtidos para os dois funcionais e dados experimentais.
Dados Experimentais PBE1PBE CAM-B3LYP

A abs (nm) A abs (nm)A em (nm)

A busca por células solares eficientes, de baixo custo e isentas de metais de
transicao tem despertado interesse dos pesquisadores em células solares
sensibilizadas por corantes organicos. Uma vez que é no corante que a
absorcao da luz, geracao e transporte de carga é feita, os estudos tém se
concentrado em novos corantes organicos conjugados'. Neste trabalho, a
classe de corante organico C9131 (Figura 1), com variacdoes nos grupos
doadores e receptores, foi estudada computacionalmente com o objetivo de
estudar a influéncia do efeito dos solventes e dos diferentes grupos doadores
e receptores nas propriedades de interesse.
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efeito chamado push-pull, que estabiliza a molécula e faz com que estes DIO 371 430 402,93 451,92 362,32 428,24
A . . . A . 1 DCM 372 449 406,21 468,06 364,70 458,29
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mais bem estabelecidos sao os complexos de Ruténio. No entanto,

corantes sao caros e de natureza agressiva ao meio ambie

estes
nte, o que faz com

qgue o foco de pesquisas esteja voltado para tecnologias como as DSSC.

s*Software: Gaussian 09

‘*Método: TD-DFT

(Teoria do Funcional da Densidade - Dependente do Tempo)

**Otimizacao da geometria usando bases 6-3
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Figura 3. Alteracao de grupos receptores deslocando HOMO e LUMO das estruturas Al, A2 e A3.
A adicao de grupos mais polares auxilia a separacao espacial dos orbitais.

“*Analise vibracional dos estados S, e S, com conjunto de base : cc-pVDZ
‘*TransicOes verticais no nivel: jun-cc-pVTZ

*Efeito do Solvente: PCM (diclorometano, 1,4 dioxano, etanol e acetonitrila) A variagcao do momento de dipolo demonstra a possibilidade de transferéncia de

carga e a posicao dos orbitais € necessaria para que a molécula obtenha um
eficiente efeito push-pull, colocando o corante C9131 e seus derivados como

Os comprimentos de onda de absorgao e emissao obtidos na pesquisa com 0s T . . ,
possiveis candidatos como sensibilizadores para células solares.

funcionais PBE1PBE e CAM-B3LYP sao apresentados na Tabela 1. Ambos
funcionais obtiveram resultados préximos aos dados experimentais, no
entanto, o funcional hibrido PBE1PBE, apresentou maiores erros relativos nas
determinacdes de comprimento de onda tanto de absorcao quanto emissao. A
melhor descricao do funcional CAM-B3LYP pode ser explicada por este ser um
funcional com correcoes de longo alcance?®. Ao comparar a diferenca entre os
comprimentos de onda da mesma molécula, é possivel verificar o efeito do
solvente. Desvios para o azul na absorcao e desvios para o vermelho na
emissao sao observados em todas as moléculas, conforme € aumentada a
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