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Introducao

As células solares de Gratzel sdo formadas por
um filme nanoporoso de didoxido de titanio (TiO,),
contendo moléculas de corante adsorvidas na
superficie, uma solugdo contendo solvente
(usualmente acetonitrila, ACN) e um eletrdlito,
geralmente o par redox I/ly, que é responsavel por
regenerar o corante oxidado.

Foram realizadas simulagées de dinadmica
molecular de diversos sistemas com o objetivo de
estudar efeitos de interface em células solares
sensibilizadas por corantes (CSSC) contendo o
complexo Alg3.

Resultados e Discussao

Para a analise da interface, foram estudados o
efeito do solvente e um importante aditivo utilizado
nas CSSC, piridina. As propriedades calculadas
para a molécula de solvente, ACN, como a
densidade (760.21 kg/m®), AH,, (7.93 kcal/mol)
assim como fungbes de distribuicdo radial (FDR)
tiveram resultados similares aos obtidos na
literatura’.

No estudo da interface semicondutor/solvente,
funcbes de distribuicdo linear (FDL) demonstraram
que ha uma primeira camada de solvente
organizada e com orientacdo paralela entre as
moléculas, seguida de uma camada bem menos
organizada. Na presenca de defeitos (auséncia do
oxigénio bicoordenado (O) e tricoordenado (Og)
na superficie) ha diferentes efeitos: no sistema Oy
observa-se um pico por volta de 1 A, ndo observado
na superficie normal, e no caso Oz tem uma FDL
bastante semelhante ao sistema normal. A
presenca de defeitos na superficie de TiO;
(vacancias de Oj) constituem um centro de
transferéncia especifica de carga entre a superficie
e o eletrolito.

A molécula de piridina é utilizada na solugéo
eletrolitica para evitar corrente de fuga nas células
solares sensibilizadas por corantes, impedindo a
aproximacdo do ion I da superficie de diéxido de
titinio. Sistemas envolvendo piridina demonstram
que ha dois minimos que correspondem a
orientacdo obligua e alinhada da molécula na
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superficie do semicondutor, para uma solugcao de
0.5 M (Figura 1).
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Figura 1. Piridina adsorvida na superficie de TiO..

A presenca da molécula de piridina pode ter
efeitos sobre a configuragdo do complexo
derivatizado de Alg3 (Alg2L) adsorvido na superficie
de TiO,,2 interferindo em suas propriedades Opticas
e no processo de transferéncia eletrénica interfacial.

Realizamos estudos envolvendo também o ion
Is, para investigar como o elétron fotoinjetado no
semicondutor reduz o ion dissolvido na solugao,
produzindo a corrente de fuga na célula.

Conclusoes

As propriedades calculadas referente as
interfaces semicondutor/solvente concordam bem
com a literatura. A presenca do aditivo piridina na
superficie do semicondutor pode ter conseqientes
efeitos no processo de injecéo de carga.
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