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Los sensibilizadores orgánicos libres de metal para celdas solares sensibilizadas 

por colorante (DSSC) han alcanzado eficiencias superiores a los derivados de Ru, 

de hasta 12.8% utilizando colorantes tipo donador-puente-aceptor (D--A) 

basados en trifenilamina [1] y hasta 14% en co-sensibilización [2], utilizando en 

ambos casos grupos derivados de tiofeno en el puente . Por otro lado, se ha 

reportado la inclusión de grupos aceptores CN entre el donador y el puente  

teniendo colorantes del tipo D-A--A [3], obteniendo resultados interesantes, en un 

caso decayendo la eficiencia y en otro incrementándola. Con motivación en lo 

anterior, se ha llevado a cabo el estudio del efecto en el puente  sobre las 

propiedaes ópticas y electrónicas. En este sentido, surge la propuesta de seis 

nuevas moléculas basadas en trifenilamina como donador y ácido acrílico como 

aceptor, y el puente  conformado por la conjugación de grupos tiofeno y fenilo 

incluyendo el grupo aceptor izometina ubicado en diversas posiciones. Estos 

colorantes fueron etiquetados como TAZOM e identificados del 1 al 6. Haciendo uso 

de la Teoría de Funcionales de la Densidad (DFT) y el software Gaussian 09, se 

realizó la optimización de la geometría, los niveles de energía y la densidad del 

orbital molecular más alto ocupado (HOMO) y el orbital molecular más bajo 

desocupado (LUMO), con los funcionales, M06, PBE0 y el conjunto base 6-31G(d) 

y la longitud de onda de máxima absorción con los funcionales M06-2X, CAM-

B3LYP y el conjunto base 6-31G(d). Además algunos parámetros de reactividad 

química vía la DFT conceptual fueron evaluados. Todos estos cálculos fueron 

analizados tomando en cuenta la potencial aplicación de los sistemas propuestos 

como fotosensibilizadores en DSSC, los cuales sugieren moléculas colorantes de 

alta eficiencia. 
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