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 چکیده

گازی، از دیدگاه شیمی کوانتومی بررسی شده های آبی و های خورشیدی بر پایه پورفیرین در محیطدر سلول در این کار، دینامیک انتقال بار     

( و آنالیز اوربیتال TD-DFT(،  نظریه تابعی چگالی وابسته به زمان )DFTهای نظریه تابعی چگالی )است. فرایندهای انتقال بار با استفاده از روش

اد که در حضور حلال، یک جابجایی قرمز و مطالعه شده اند. نتایج نشان د CPCM( توصیف شده و اثرات حلال با مدل NBOپیوندی طبیعی )

( کمتر، مقدار بیشتر راندمان تبدیل فوتون فرودی به الکتریسیته  EBEهای رنگ، انرژی پیوندی اکسایتون )های جذبی مولکولشدت بیشتر در پیک

دهد. شان مین های خورشیدی راعملکرد سلول های مورد مطالعه وجود دارند، که همه این تغییرات پیشرفتو راندمان دریافت نور بیشتر در سیستم

دهدکه مقاومت کمتر در برابر انتقال الکترون، مخصوصاً در محیط آبی، ها نشان می( رنگηو مقدار سختی شیمیایی ) IPCEرابطه معکوس بین 

ه برهمکنش کنند کبخشد. داده ها تأیید میعملکرد سلول خورشیدی را بهبود میدهد و وح انرژی افزایش میاحتمال انتقال الکترون را بین سط

ها و دینامیک انتقال بار در این سلولهای خورشیدی حساس به ها و حلال نقشی کلیدی را در خواص الکترونی رنگالکتروستاتیک بین رنگ

 کنند.بازی میرنگ 
 

 ک انتقال بار.سلول خورشیدی حساس به رنگ، شیمی کوانتومی، سختی شیمیایی، دینامی :واژه های کلیدی

 . مقدمه4

روند رو به افزایشی تقاضا در زمینه انرژی، تلاش برای  های فسیلی وبه دلیل مشکلات زیست محیطی ناشی از مصرف سوخت     

ی [. در میان همه4-5جاد کرده است ]ی مهمی را برای محققین این رشته ها ایهای تجدیدپذیر، وظیفهپیشرفت تکنولوژی انرژی



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           4585 زمستان، 27، شماره ششمسال                                                                 56

 
( JQCS ) 

بسیار  و کندیو از نور خورشید استفاده م بودههای انرژی تجدیدپذیر، سلول خورشیدی یکی از مهمترین وسایل فتوولتاییک تکنولوژی

های خورشیدی است (، نوعی از سلولDSSCs) 4های خورشیدی حساس به رنگ[. دراین میان، سلول1-5مورد توجه واقع شده است ]

محقق  طهای خورشیدی اولین بار توسهای مدرن بعنوان مولکول حساس به نور استفاده شده است. این نوع سلولکه در آن از رنگ

های خورشیدی به دلیل هزینه ساخت [. این سلول6ای، ابداع شده است ]با راندمان قابل عرضه 4884ر سال برجسته ای به نام گرتزل د

 این زمینه واقع شده است. این نوع سلولطاف پذیری سلول در پیشرو تحقیقات و خاصیت انعزیست پایین، سازگاری با محیط 

هنوز برای کاربردهای تجاری  DSSCs[. اما 0-47های خورشیدی سیلیکونی باشد ]جایگزین مناسبی برای سلولتواند خورشیدی می

قابل عرضه نیستند و نیاز است که محققین همچنان مطالعات خود را روی این نوع سلول خورشیدی ادامه دهند تا بتوان بازدهی بهتری 

 برای آنها بدست آورد. 

ها، جدایی  نحفره یا برانگیختگی الکترو-تولید جفت الکترون ،جذب نور ، که شاملمشخصه پایه نیاز دارد عملکرد این سلول به سه

این سلول شامل دو الکترود الکتروشیمیایی است که با الکترولیت مبتنی هستند.  حامل های بار و انتقال حامل های بار به مدار خارجی

)TCO(  2حساس شده به رنگ که روی اکسید رسانا شفاف 2TiOذرت  ن سلول ها از نانوبر ید ساندویچ شده است. الکترود کار در ای

کاهش -الکترولیت شامل کوپل اکسایش و (Ptپلاتین )از جنس  شمارندهیک الکترود همچنین . شودمیساخته شده است، تشکیل 

 [.44-42] هستند DSSC( از باقی اجزای I-I/3-)تری یدید/یدید 

، پرداختن به خواص شیمیایی و فیزیکی این ترکیبات و مطالعه آنها از طریق تغییرات DSSCبه دلیل نقش کلیدی مولکول رنگ در 

نها، می تواند به آینده این سلولها کمک شایانی را در پی داشته باشد. د مهم مثل اثرات حلال روی خواص آساختاری و دیگر موار

سلولهای خورشیدی، به دلیل ایجاد یک محیط واقعی تر برای مواد درگیر در سلول، از مطالعات پر  بررسی اثرات حلال روی عملکرد

اهمیت در این زمینه به شمار می رود. از طرفی، مطالعات نشان داده اند که برهمکنش بین مولکول حساس به نور و محیط احاطه کننده 

[. حال این برهمکنشهای 45-41ک فرایندهای انتقال بار در سلول می شود ]آن، باعث ایجاد تغییرات مطلوبی در دینامیک و سینیتی

 ه، قطبیت،ثل اسیدیتگیرند؟ خواصی از حلال مناشی از کدام ویژگیهای حلال نشأت می ،پراهمیت بین مولکول حساس به نور و حلال

، پیوند اتیک بین حلال و مولکول رنگتواند در برهمکنشهای الکترواستک و خواص شیمیایی و فیزیکی آن میثابت دی الکتری

هیدروژنی بین آنها و خود تجمعی مولکولهای رنگ در حلال به شدت اثر بگذارد و بدین ترتیب خواص فتوولتاییک سلول خورشیدی 

سلول  دتواند اثرات محیط اطراف را بر عملکرسخ اینکه شیمی کوانتومی چگونه می[. اکنون پا45-49را تحت کنترل خود در بیاورد ]

 گردد. برهمکنشهای حلال و مولکولژی ترازهای مرزی مولکول رنگ برمیخورشیدی توصیف کند، به تغییرات فاحش سطح انر

ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده  ( و پایینHOMOرنگ باعث تغییر در انرژی های تراز بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده )

(LUMOمی ) شود. این تغییرات( به نوبه خود می تواند روی خواص کوانتومی مولکول رنگ مثل سختی شیمیاییηو ب ) ه تبع آن روی

                                                 
1 dye-sensitized solar cells 
2 transparent conductive oxides 
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[. از آنجا که حلالها طیف وسیعی از خواص را در سلولهای خورشیدی 48-27فرایندهای انتقال بار در سلول خورشیدی تأثیرگذار باشد ]

در این زمینه دارای اهمیت فراوان بوده و با استفاده از آن  مسیر این تکنولوژی  بیاورند، تحقیق و مطالعه می توانند تحت تأثیر خود در

 توان به پیش برد.درستی میرا به 

های پورفیرینی به دلیل سنتز پرداخته ایم. رنگ DSSCsدر این مقاله، ما به بررسی مشتقات پورفیرینی بعنوان مولکول حساس به نور در 

میایی بالا، از فرابنفش و پایداری الکتروشی-نسبتا آسان با هزینه های کمتر، ضریب جذب مولی بالا، داشتن طیف جذبی در ناحیه مرئی

 یف[. پورفیرینها دو طیف جذبی را بطور مشخص نشان می دهند که شامل ط24-21هستند ] DSSCsموارد مناسب برای بکار رفتن در 

[. 25هستند ] Qنانومتر بنام نوار  077-557نانومتر و یک طیف جذبی ملایم در ناحیه  577-557تقریبا در ناحیه  Bجذبی شدید نوار 

 می توانند بواسطه ی تغییرات ساختاری مولکول پورفیرین و همچنین اثرات محیط احاطه کننده ی آن تغییر یابند. Bو نوار  Qطیف نوار 

عات دینامیک انتقال بار در سلولهای خورشیدی بر پایه پورفیرین از طریق بررسی شاخص های واکنش پذیری کوانتومی در اینجا، مطال

 4مولکول پورفیرین توصیف می شود. برای دستیابی به این مهم، از دانش شیمی محاسباتی بهره گرفته ایم. محاسبات نظریه تابعی چگالی

(DFTبرای بررسی حالات پایه مولکو )[ و روش نظریه تابعی چگالی وابسته به زمان26ل ]2 (DFT-TD[ )20 برای بررسی حالات ]

ایم. همچنان برای [ استفاده کرده29( ]CPCMبرانگیخته رنگ بکار رفته اند. همچنین برای مطالعه اثر حلال از مدل پیوستار قطبیده )

[ نیز استفاده شده است و با بررسی رابطه بین 28( ]NBOآنالیز ) تر و رسیدن به مقادیر انرژی ترازها در مولکول ازتوصیف کامل

 [ و خواص فتوولتاییک سلول خورشیدی، تاثیر آنها برعملکرد سلول خورشیدی تحلیل شده است.57های کوانتومی ]شاخص

 

 کارهای نظری و جزئیات محاسباتی. 0

و محاسبات مربوط به  DFT (B3LYP/6-31G(d,p))نظری  در این پژوهش، محاسبات حالت پایه مولکول پورفیرین در سطح     

انجام شده اند. اثرات حلال آب نیز با استفاده   TD-DFT (CAM-B3LYP/6-311++G(d,p))حالات برانگیخته رنگ در سطح نظری

از طریق بررسی شده است. با آگاهی از ترازهای مولکولی رنگ در سلول خورشیدی،  5به صورت اثر حلال ضمنی CPCMاز مدل 

( نیمه هادی CB) 1، و مقایسه آنها با سطوح انرژی ترازهای دیگر مواد درگیر در سلول خورشیدی مثل تراز هدایتNBOآنالیز 

-( و انرژی پتانسیل کاهشی الکترولیت -4 eV) 2TiOنانومتخلخل 
3/I-I (4.85 eV-[ )52- 54 دینامیک انتقال بار در سلول خورشیدی ،]

( انجام شده است Gaussian 09) 78کوانتومی رنگ توصیف شده اند. همه محاسبات با نرم افزار گوسین  و خواص واکنش پذیری

[55.] 

 

                                                 
1 density functional theory 
2 time-dependent density functional theory 
3 implicit 
4 conduction band 
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 . نتایج و بحث5

 . بررسی ساختار مولکولی و طیف جذبی 5-5

-27،47-کربوکسیلیک اسید-1-بای فنیل-5ترکیبات مطالعه شده در این کار، مولکول رنگ پورفیرین بر پایه فلز روی، به نام      

-بای فنیل-5و ترکیب دیگر به نام  CN-ZnPor( و علامت اختصاری II)فنیل نیتریل پروفیرینات روی -45-تری اتیل فنیل(-6،1،2دی)

در  .است ZnPor( و نام اختصاری آن IIتری اتیل فنیل( فنیل نیتریل پروفیرینات روی )-6،1،2دی)-27،45،47-کربوکسیلیک اسید-1

 اند. شده در محیط گازی نشان داده شده ساختار مولکولهای بهینه 4شکل 

 
 CN-ZnPorالف( مولکول 

 
 ZnPorب( مولکول                                                                                                       

 

 .( در فاز گازیCN, ZnPorبهینه شده ی پورفیرین ) های. ساختار مولکول5شکل 
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دهند که مولکولها پایداری مناسبی جهت کاربرد در یم( آورده شده است. داده ها نشان 4های پایداری مولکولها در جدول)انرژی

DSSC  را دارند. همچنین مقدار انرژی پایداری مولکول در حلال آب نسبت به فاز گازی عددی منفی تر است و این به معنای پایداری

 بیشتر مولکول پورفیرین در آب است.

 

ات در محاسب  و آب حاصل شده ازنی در فاز گازی انرژیهای پایداری مولکولهای پورفیری.5جدول 

 DFT (B3LYP/6-31G(d,p))  (-au) سطح نظری

Phase ZnPor CN-ZnPor 

Gas 4465.352 4518.274 

Water 4465.375 4518.301 

 

و سطح انرژی  TiO2ها و تراز هدایت در نیمه رسانای در رنگ LUMOو  HOMOشماتیکی از ترتیب سطوح انرژی ترازهای 

 نشان داده شده است. 2اکسیداسیون الکترولیت یدید/تری یدید در شکل 

نیمه هادی و  CBها بالاتر از تراز رنگ LUMOها گویای این مطلب است که تراز بررسی نقشه توالی اوربیتال های مولکولی در رنگ

ولیت یدید/تری یدید است. این بدین معناست که کاهش الکتر-آنها پایین تر از سطح پتانسیل اکسایش HOMOهمچنین تراز 

رحله پذیرد و نیروی رانش کافی برای این انتقال بار در این مفرایندهای انتقال الکترون از رنگ به نیمه هادی به شکل مطلوبی انجام می

-طالعه، رنگدید که ترکیبات مورد م توانگیرد. بنابراین میوجود دارد، همچنین بازتولید رنگ از طریق الکترولیت به خوبی انجام می

های لازم برای هر مرحله، را از نظر انرژی DSSCآیند، زیرا فرایندهای انتقال بار در به شمار می DSSCsهای مناسبی برای کاربرد در 

 توانند دنبال کنند.به خوبی می

 

 

 
 DSSCsشمایی از توالی سطوح انرژی مواد درگیر در  .0شکل 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           4585 زمستان، 27، شماره ششمسال                                                                 72

 
( JQCS ) 

های ( و طول موج0E-0(، انرژی برانگیختگی عمودی )fها شامل قدرت نوسان کنندگی )خواص طیفی مولکول DFT-TDاز محاسبات 

ها در محیط گازی لارائه شده است. همچنین طیف جذبی مولکو 2ها قابل حصول هستند که این پارامترها در جدول  جذبی مولکول

و  Qهای ضعیف های مورد مطالعه هر دو پیکشود که مولکولمشاهده میاند. طبق این شکل، نشان داده شده 5آبی نیز در شکل  و

های پایه ای پورفیرینها انتظار می رفت، بر آنچه از ویژگی TD-DFTرا دارا هستند و طیف حاصل از محاسبات  Bهای قویتر پیک

 انطباق خوبی دارد.

( و eVدر واحد  0E-0برانگیختگی عمودی ) (، انرژیf. مقادیر قدرت نوسان کنندگی )0 جدول

  .(nmطول موج)در واحد 

 f E0-0 λ  

CN-ZnPor (Water) 0.0134 2.2187 558.83 

 0.0016 2.2267 556.81 

 2.1209 3.1678 391.39 

 1.7340 3.1992 387.54 

 0.0074 3.8254 324.11 

 0.0053 3.8466 322.32 

CN-ZnPor (Gas) 0.0093 2.2328 555.30 

 0.0008 2.2394 553.66 

 1.8688 3.3180 373.67 

 1.4522 3.3518 369.90 

 0.0076 3.938 314.84 

 0.0054 3.9568 313.35 

ZnPor (Water) 0.0112 2.2194 558.64 

 0.0037 2.2248 557.28 

 2.0711 3.1705 391.05 

 1.7293 3.1980 387.69 

 0.0052 3.8388 322.97 

 0.0069 3.8393 322.94 

ZnPor (Gas) 0.0073 2.2333 555.16 

 0.0018 2.2377 554.08 

 1.8265 3.3203 373.41 

 1.4484 3.3498 370.13 

 0.0051 3.9405 314.64 

 0.0091 3.9517 313.75 

 

تر ها در محیط آب بیشترنگها مشاهده کرد. ضریب جذب مولی همچنین می توان تأثیرات محیط آبی را بر روی طیف جذبی رنگ

ز ها در محیط آبی ناشی اتر بودن پیکشود. قویاز محیط گازی است. همچنین یک جابجایی قرمز در طیف جذبی نیز مشاهده می

ی ی بالاتر انرژتر به ترازهاها است که باعث می شود احتمال انتقال الکترون از تراز پایینبالاتر بودن قدرت نوسان کنندگی مولکول

بیشتر شود. که این اثر خود به دلیل برهمکنش رنگ با حلال آب ایجاد می شود. برهمکنش بین حلال و رنگ باعث شده است که 

گیرد و رنگ تر به تراز بالاتر راحتتر صورت مینوار شکاف در مولکولهای رنگ کمتر شود بنابراین انتقالات الکترونی از تراز پایین



     

 

 

 75  4585 زمستان، 27سال ششم، شماره                            ایزدیارو  ارکان

 
( JQCS ) 

رانگیختگی درآید و در پی آن انتظار می رود که انتقالات الکترون از رنگ برانگیخته به نیمه رسانا نیز به صورت تواند به حالت ببهتر می

 تری انجام بگیرد.محسوس

 

 
 .. طیف جذبی مولکولهای رنگ در محیط آب و گاز5شکل 

 

 

 دینامیک انتقال الکترون .5-0

 خروجی مفید انرژی )توان تولید شده( در یکنسبت با و برابر  است خورشیدی سلول نشان دهنده بازدهی (ηبازده تبدیل توان )     

 .[51]محاسبه می شود 4ت، که از معادله در سطح سلول خورشیدی اس (Pinفرودی )تابش سلول خورشیدی به توان 

η =  
 JscVOCFF

Pin
                                                                                      (4)  

ضریب انباشت هستند. در این میان پارامتر جریان  FFولتاژ مدار باز و  VOCاتصال کوتاه است،  چگالی جریان JSCدر این معادله، 

 .[55]شود تعریف می 2با معادله  ،نظری اتصال کوتاه در مطالعات

JSC = ∫ q. IPCE(λ). ϕ(λ) dλ
λ2

λ1
                                                                               )2(     

 5یته است و از رابطهراندمان تبدیل نور فرودی به الکتریس IPCEفوتون فرودی در طول موج مورد نظر و  شار ϕ(λ)واحد بار،  qکه 

  .[56-50]بدست می آید

                                                        (5)         collect. ηinjectIPCE= LHE(λ).Φ                                                                               

راندمان تزریق الکترون است، همچنین در سیستمهای مورد بررسی که فقط در مولکولهای حساس به نور  Φinject، 5در معادله 

محاسبه  1ت که طبق معادله نیز راندمان دریافت نور در رنگ اس LHEرا می توان ثابت درنظر گرفت. پارامتر  ηcollectمتفاوتند، مقدار 

 .[59]می شود

                                                                             (1)                     f-10 -LHE = 1    
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شود. بصورت مستقیم حاصل می TD-DFTقدرت نوسان کنندگی است و از داده های خروجی  fهمان طور که پیشتر اشاره شده است، 

[، که برابر با تفاوت 58( ]EBEانرژی پیوندی اکسایتونها است )پارامتر مهم دیگری که در مطالعات نظری قابل حصول است، مقدار 

در بیشینه طول  IPCEو  EBE ،LHE( مقادیر پارامترهای 5های رنگ است. در جدول )های اپتیکی و الکتریکی در مولکولبین انرژی

 موج و همچنین مقادیر شکاف نوار نیز آورده شده اند.

 .(eVو شکاف نوار )بر حسب  LHE ،IPCE ،EBEمقادیر  .5 جدول

 LHE IPCE EBE  Band Gap 

CN-ZnPor (Water) 0.030 0.008 2.358 4.577 

CN-ZnPor (Gas) 0.021 0.007 2.384 4.617 

ZnPor (Water) 0.025 0.005 2.361 4.581 

ZnPor (Gas) 0.017 0.002 2.397 4.630 

 

توان می ط آب بیشتر از محیط گازی است،های رنگ، در محیتوانایی دریافت نور در مولکولدهند که با توجه به اینکه نتایج نشان می

ن افزایش دهد و ایهای رنگ را افزایش میاینگونه استدلال کرد که حلال، احتمال انتقالات الکترونی بین ترازهای انرژی در مولکول

یعنی افزایش قدرت نوسان کنندگی الکترونها در رنگ در محیط آبی و افزایش قدرت انتقال الکترون در بین سطوح انرژی در رنگ. 

رابطه بین  1این اثرات مطلوب ناشی از حضور حلال، روی ارتقاء توانایی تبدیل نور به الکتریسیته در سیستم نیز مؤثر است. در شکل 

بیشتر LHE کمتر باشد، مقدار  LUMO-HOMOنیز نشان می دهد که هر چه شکاف نوار  LHEنوار مولکولهای رنگ و مقادیر شکاف 

 است که این همبستگی خطی تحلیل بالا را تأیید می کند.

 
 .LHEرابطه بین شکاف نوار مولکولهای رنگ و  .7شکل 

 

در  EBEنشان داده شده است. مقادیر کمتر  5نیز در شکل  EBEو  LHEکاهشی معکوس در مقادیر -علاوه بر این، روند افزایشی 

نسبت به محیط گازی نیز گویای این مطلب است که اثرات حلال باعث کاهش انرژی پیوندی اکسایتونها می شود و بدین محیط آب 
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ترون در سلول دهای انتقال الکحفره در سیستم راحتتر و مؤثرتر صورت می پذیرد و به دنبال آن، فراین-ترتیب تفکیک الکترون

 خورشیدی بهتر صورت پذیرد.

  

 
 .در مولکولهای رنگ EBEو  LHEروند رشد معکوس در مقادیر  .3شکل 

 

 توصیفگرهای کوانتومی .5-5

های درک فرایندهای انتقال بار در سلولهای های واکنش پذیری کوانتومی، یکی از بهترین راهبدست آوردن مقادیر شاخص     

های خورشیدی مورد نظر را از خورشیدی است. در این کار، ما یکی از توصیفگرهای کوانتومی را محاسبه کرده و کارایی سلول

رابطه بین سختی شیمیایی و  6( است. در شکل ηدیدگاه شیمی کوانتومی توصیف کرده ایم. پارامتر مورد نظر، سختی شیمیایی )

 داده شده است. سلولهای خورشیدی نشان  IPCEراندمان 

 

 
 .لولهای خورشیدی بر پایه پورفیرینس IPCEرابطه بین سختی شیمیایی و  .6شکل 
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های رنگ در محیط حلال، باعث افزایش کارایی سلولهای شود که کاهش سختی شیمیایی مولکولمشاهده می 6مطابق شکل 

ست و بنابراین با تر اآنها در برابر انتقالات الکترونی افزونخورشیدی شده است. هر چه سختی مولکولهای رنگ بیشتر باشد، مقاومت 

تواند کاهش دهد. سختی و نرمی شیمیایی مواد ناشی از اختلاف بین ترازهای تر، بازدهی سلول را میایجاد دینامیک انتقال بار نامطلوب

ط اطراف و برهمکنش محیط با خود ماده آنها است و سطوح انرژی و شکاف نوار نیز قویا تحت تأثیر محی LUMOو  HOMOانرژی 

ر الکترون در کنند و انتقالات بهتی که با محیط اطراف خود ایجاد میاست. موادی با سختی شیمیایی کمتر، به دلیل برهمکنش بهتر

 دهند.ا افزایش میر ارایی سیستمکنند و کرا در سلولهای خورشیدی دنبال می تریبین ترازهای انرژی خود، فرایندهای انتقال بار مطلوب

 

 نتیجه گیری. 7

نشان داد که دینامیک انتقال  TD-DFTو  DFTمطالعه سلولهای خورشیدی بر پایه پورفیرینها با استفاده از روشهای شیمی محاسباتی      

ت گویای آن اس های رنگ است. در اینجا، مطالعات مابار در سلولهای خورشیدی مورد نظر، قویا تحت تأثیر محیط اطراف مولکول

 اثر مطلوبی روی فرایندهای انتقال الکترون در سلولهای خورشیدی بر پایه پورفیرینها دارد. ،که حلال

های رنگ نیز نشان داد که این مولکولها، مواد مولکول LUMOو  HOMOو ترازهای انرژی  NBOهمچنین نتایج حاصل از محاسبات 

های خورشیدی بر پایه رنگ هستند. توالی و نظم اوربیتالهای مولکولی رنگها در تطابق با حساس به نور مناسبی جهت استفاده در سلول

ترازهای انرژی دیگر مواد درگیر در سلولهای خورشیدی مثل نیمه هادی و الکترولیت، به این انتظار که این مواد انتقال بار مطلوبی را 

ند. او همچنین، بازتولید رنگ نیز به خوبی انجام پذیرد، پاسخ مثبتی دادهاز رنگ برانگیخته به نوار هدایت نیمه هادی انجام دهند 

رنگ  هایهای رنگ که تحت تأثیر محیط اطراف رنگ است، طیف جذبی مولکولهمچنین یکی از مهمترین ویژگیهای مولکول

رات شده است که این تغییهای جذبی است. محیط حلال باعث ایجاد یک جابجایی قرمز در طیف جذبی و نیز افزایش شدت پیک

تابع برهمکنش رنگ با محیط اطراف خود است. حلال روی ترازهای انرژی مولکولهای رنگ و در نتیجه روی انتقالات الکترونی بین 

ترازهای انرژی اثر می گذارد و بدین ترتیب طیف جذبی مولکولها و فرایندهای انتقال بار در سلولهای خورشیدی را تحت تأثیر خود 

 ار می دهد. نتایج نشان داده اند که این اثرات حلال، در کارایی سلولهای خورشیدی موردنظر، مطلوب هستند.قر

گرهای شیمی کوانتومی نیز در این پژوهش انجام شد. داده های سختی برای درک بهتر عملکرد سلولهای خورشیدی تحلیل توصیف

دهد و کاهش مقدار سختی را کاهش می ηنش بین رنگ و حلال، مقدار اند که حضور حلال و برهمکشیمیایی رنگها نشان داده

 شیمیایی رنگها، انتقال بار بهتر و بازدهی بیشتری را در سلولهای خورشیدی ایجاد کرده است.

ه نتایج و بها ارائه داد و با توجه توان درک بهتری از عملکرد این سیستمهای خورشیدی از طریق شیمی کوانتومی، میبا مطالعه سلول

های خورشیدی کارامدتری طراحی نمود که این موضوع اهمیت شیمی کوانتومی را در علوم مهندسی بیش تحلیل داده های آن سلول

 از پیش نمایان می سازد.
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