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Modelowanie wlasciwosci barwnikow i proceséw elektronowych w
kompleksach fotouczulacz-polprzewodnik na przykladzie wybranych
antocyjanidyn i pochodnych tetrahydrochinoliny pod katem ich
wykorzystania w ogniwach typu DSSC

Pozyskiwanie energii z odnawialnych Zrédet jest waznym zagadnieniem, z jakimi wspoétczesnie
zmagajq sie Srodowiska naukowe i techniczne. Jednym z proponowanych rozwiazan niniejszego
problemu jest konwersja energii stonecznej na prad elektryczny za pomoca ogniw fotowoltaicznych
uczulanych barwnikiem (ang. dye-sensitized solar cells, DSSC) stanowigcych alternatywe dla
technologii opartych na krzemie. Celem wykonanej pracy jest ocena przydatnosci zwigzkéw
pochodzenia naturalnego, pelargonidyny, cyjanidyny, delfinidyny oraz tricetynidyny, jako
komponentéow ogniw DSSC. Modelowanie metodami teoretycznymi dotyczyto wiasciwosci
strukturalnych, termodynamicznych, spektroskopowych, a w szczeg6lnosci procesu przeniesienia
elektronu z barwnika do pétprzewodnika, zachodzacego na skutek absorpcji §wiatta oraz okreslenie
czynnikow wplywajacych na jego przebieg. Korzystajac z otrzymanych rezultatow podjeto prébe
symulacji charakterystyki prgdowo-napieciowej proponowanych ogniw. Obliczenia kwantowo-chemiczne
wykonano w ramach formalizméw teorii funkcjonalow gestosci oraz zaleznej od czasu teorii
funkcjonatu gestosci. Jako reprezentantdw rozwazanych barwnikéw wybrano ich kationy
flawyliowe. Modelowanie procesow absorpcji i fluorescencji wykazato, iz najlepsza antocyjanidyna
dla zastosowan w ogniwach DSSC jest cyjanidyna. Parametry potencjalnego ogniwa uzyskane za
pomoca symulacji charakterystyki pradowo-napieciowej byly zauwazalnie wigksze niz wartosci
prezentowane w literaturze. Badania przeniesienia !adunku miedzy fotouczulaczem
a potprzewodnikiem wykonano, reprezentujac ukfad za pomoca komplekséw kationéw z klastrami
(TiO,)15:26H,0 oraz (TiO»)2'28H,0. Analiza uzyskanych widm absorpcyjnych oraz reprezentacji
graficznych orbitali molekularnych poszczegdlnych ukladéw wykazata niezdatmos$¢ zwigzkow
flawyliowych jako fotouczulaczy w ogniwach DSSC, co jest niezgodne z obserwacjami
eksperymentalnymi. Zatem, w celu sprawdzenia wiarygodnosci przyjetego modelu teoretycznego
wykonano modelowanie dla szeregu barwnikéw tetrahydrochinolinowych, stanowigcych grupe
znanych fotouczulaczy. Na podstawie uzyskanych rezultatéw stwierdzono iz model teoretyczny
odtwarza poprawng tendencje zmian wiasciwosci spektroskopowych barwnikéw wraz ze
zwiekszaniem sie dlugosci ich mostkow separacyjnych. Jednakze zauwazono, iz niezaleznie od
reprezentacji krysztatu TiO, oraz rodzaju fotouczulacza, na skutek formowania sie ich kompleksu,
energie orbitalne orbitali frontalnych barwnika zawsze plasuja sie¢ w przerwie energetycznej klastra.
Swiadczy to, iz model sformulowany w oparciu o wzgledne polozenie orbitali HOMO i LUMO
komplekséw jest nieadekwatny dla badanego procesu. Nalezy zatem zachowywad szczegdlng
ostroznosc przy analizie wartosci energii orbitalnych.



