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Los  colorantes  naturales  han  sido  utilizados  como  sensibilizadores  en  celdas
solares  sensibilizadas  por  colorante  (DSSC).  Estos  pueden  ser  fácilmente
extraídos  de  plantas  y  frutos  para  ser  usados  en  la  celda  como  una  opción
economica.  Colorantes  betalaínas,  antocianinas  y  flavonoides  han  alcanzado
eficiencias  de  conversión  hasta  por  encima  del  2%  [1].  La  mayor  eficiencia
alcanzada  con  colorantes  naturales  es  de  2.7%  usando  extracto  de  betabel
(principal contenido de betalaínas) [2], y empleando antocianinas y flavonoides ha
sido de 1.17%, estas últimas contenidas en extracto de pericarpio de mangostán
(cy-3-glc, cy-3-suforosida y rutina) [3]. El estudio resultó de suma importancia para
mejorar  los  resultados  de  eficiencia  en  las  celdas  solares  donde  se  emplean.
Debido a lo anterior, se propuesó el análisis de un grupo de moléculas fenólicas
flavonoides  y  otras  involucradas  en  la  biosíntesis  de  las  mismas,  todas  ellas
contenidas  en  la  uva.  El  grupo  está  compuesto  por  el  flavonoide  rutina  y
epicatequina,  y  los  compuestos  fenólicos:  vanillina,  floridzina,  resveratorl  y  los
ácidos  salicilico,  cafeico  y  ferúlico.  Se  obtuvieron  las  geometrías  optimizadas,
niveles de energía del orbital molecular más alto ocupado (HOMO) y del orbital
molecular más bajo desocupado (LUMO), y espectros de absorción ultravioleta-
visible (UV-Vis) usando la Teoría de Funcionales de la Densidad (DFT) mediante la
química  modelo  B3LYP/6-311G(d)  con  el  código  computacional  Gaussian  09.
Además se evaluaron los parámetros de reactividad química derivados de DFT
conceptual.  A pesar  del  tamaño pequeño de las moleculas,  se observa que la
mayoría  presenta  propiedades  adecuadas  para  ser  empleadas  como
sensibilizador.
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