3 Discusion y Resultados

5.1 Desempeiio y aplicaciones de las celdas sensibilizadas por un colorante

5.1.1 Ensamble de las DSSC

Para poder hablar del funcionamiento de las DSSC, los fotoanodos, los catodos,
sensibilizadores y demas partes importantes que conjuntan la celda solar hay que
explicar también tanto la forma en que ésta es ensamblada como la importancia
en la que repercuten ciertas caracteristicas del ensamble en la eficiencia de las
DSSC. Estas caracteristicas van desde las propiedades de los TCO y el grosor de

los vidrios, situaciones que se explicaran a continuacion.

Primeramente, la manera en la que la celda se coloca bajo el Sol para
poder obtener las mediciones es de gran importancia, aqui el vidrio conductor, el
cual es el que absorbe la radiacién electromagnética porque es en donde se
encuentra impregnado el semiconductor es el que se coloca hacia la luz, es decir
la parte posterior de la estructura sandwich correspondiente a donde se
encuentran nuestros oOxidos. Asimismo se debe procurar que el angulo de los
vidrios con respecto a la energia incidente fuera totalmente perpendicular para una

mejor captacion de la energia.

Para la realizacion de todas estas celdas
solares se han utilizado vidrios que poseen cierta
conductividad y por la tanto, cierta resistencia. La

resistencia eléctrica es una medida de su oposicion




al paso de corriente y esta depende de la corriente eléctrica. De aqui es donde los
materiales se clasifican en conductores, semiconductores y aislantes en donde
todos poseen una proporcion de resistencia con excepcion de los materiales

llamados superconductores, en donde este valor es practicamente nulo.

Partiendo de este principio, nuestros vidrios conductores dependiendo de
las concentraciones de la solucion de SnCl,/Sb,O3 que se le fuera anadido, la
resistencia eléctrica iba disminuyendo. De manera general, la resistencia promedio
de estos TCO sintetizados fueron entre 300 Q hasta 1.7 kQ. Todos estos valores,
en tanto, observamos que disminuian la intensidad de corriente de nuestras celdas

y fue un factor importante en el resultado de este trabajo.

Otra situacion que se debe de exponer en cuanto a las DSSC es el grosor
de los vidrios. La pelicula de los 6xidos debe de ser suficientemente delgada pero
que al mismo tiempo sea capaz de mantener una interfase sodlida entre las
nanoparticulas de nuestros oxidos y el sensibilizador utilizado para una mejor
transferencia electronica. En este caso utilizamos la manera tradicional en que se
construye la pelicula delgada al valerse de una varilla de vidrio como rodillo para
poder esparcir, de manera individual, la pasta tanto del TiO, y ZnO sobre el TCO.
Aparte del uso de la varilla de vidrio, también utilizamos el equipo de Spin Coating
y el uso de un aspersor para observar las diferentes capas que se formaron y
poder realizar comparaciones. En la tabla 2 se muestran los valores de voltajes y
corrientes obtenidos en las DSSC utilizando diferentes métodos para la formacion

de la pelicula del 6xido de titanio sobre los vidrios conductores.



Anodos Método Voltaje  Corriente Area  Eficiencia

(volts) (mA)  (cm?) %
TiO, Aspersor 0.135 0.0163 6.6 0.00047848
TiO, Rodillo 0.255 0.0117 10 0.0004273
TiO, Spin Coating 0.123 0.0152 6.3 0.00042549

Tabla 2 Resultados de DSSC de TiO; utilizando diferentes métodos para la formacion de peliculas

Como se puede ver en las siguientes imagenes, el espesor de la capa es
diferente dependiendo del método con el cual se esté trabajando. La técnica del
spin coating fue la que nos dio un espesor bastante pequefio sin embargo no nos
proporcionaba una uniformidad sobre el vidrio, situacion observable en la imagen
25. Lo anterior se puede deber a la densidad que tenia nuestra solucion y que
provocaba la formacién de grumos al centro de nuestros vidrios. Para realizar esta
metodologia también es importante recalcar que se utilizaron vidrios de formas

cuadrangulares para la mejor dispersion del semiconductor.

En cuanto al aspersor utilizado, el grosor de la capa fue intermedio entre el
obtenido por spin coating y el formado usando la varilla de vidrio (figura 26) y
ademas se obtuvo una pelicula bastante uniforme a lo largo de todo el TCO, a
diferencia del obtenido por spin coating; y como observamos en la tabla anterior, el

rendimiento fue ligeramente mayor que el obtenido por spin coating.
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En la figura 28 es una micrografia en donde se puede observar una capa de
TiO2 sobre un vidrio conductor utilizando una varilla de vidrio y podemos ver que el
espesor de dicha capa es de 27.2 um, el cual se encuentra dentro de los valores
normales que se obtienen al utilizar este método y que es capaz de proporcionar
una eficiencia buena al estar en contacto con el sensibilizador y lograr la

transferencia de electrones.




Figura 6 Micrografia del grosor de una capa de
TiO2 utilizando una varilla de vidrio para la
difusién

5.1.2 Calculos de las eficiencias de las
DSSC

Al hablar de este armado debemos de tomar en cuenta ciertos factores, desde los
vidrios conductores que se han fabricado previamente, hasta la cantidad de

energia radiante del dia, asi como el horario en el que estas mediciones se

realizaron.

En principio, todas las mediciones se realizaron entre las 12:00 de dia y las
2 de la tarde para tomar la mayor cantidad de energia radiante y se tomaron en el
mismo lugar todas las celdas, ya que como es bien sabido, la cantidad de energia
que se recibe de sitios mas elevados no es la misma que en zonas con baja

altitud.

Para poder realizar los calculos de eficiencia en la conversion solar,
ademas de utilizar un radiémetro el cual nos indicaba la cantidad de energia
incidente también en ese en el mismo punto se media el voltaje de la celda y la
intensidad de corriente con ayuda de un multimetro, ademas se midio el area de la
celda que se encontraba expuesta a la luz solar. Una vez teniendo los datos
anteriores, se procedia a utilizar la formula de eficiencia expuesta en el capitulo

referente al marco teérico:
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La tabla 3 muestra los valores obtenidos y las eficiencias calculadas tanto
para TiO, como para ZnO con las diferentes formas del depésito sobre los TCO,

diferentes sensibilizadores y catodos.

Anodos Sensibilizador Céatodos Voltaje Corriente Area Eficiencia

(volts) (mA)  (cm?) %
TiO, Moras Aspersor 0.135 0.0163 6.6 0.00047848
TiO, Moras Utilizando 0.255 0.0117 10 0.0004273
la varilla
TiO, Moras Spin 0.123 0.0152 6.3 0.00042549
Coating
TiO, Moras Aspersor 0.135 0.0163 6.6 0.00047848
TiO, Moras Pasta de 0.255 0.0603 11.7 0.00189329
oxido
TiO, Moras Precursor: 0.1 0.0225 7.5 0.00041591
Butéxido
de titanio
TiO, Moras DEP 0.07 0.0223 7.6 0.00029016
ZnO Moras Poliol 0.216 0.0215 9.9 0.00064451
ZnO Moras DEP 0.55 0.0605 6.12 0.00770435
ZnO Moras Pasta de 0.29 0.0825 12.9 0.00269483
ZnO
ZnO Moras H,PtClg 0.175 0.0386 13 0.0007247
TiO, Moras H,P1tClg 0.153 0.0187 3.75 0.00102298
ZnO Moras Pd-C + 0.232 0.0379 5.1 0.00242994
Cobertura
de Nafion
TiO, Moras Pd-C + 0.051 0.0135 4 0.00022604
Cobertura
de Nafion
ZnO Moras Pd-C + 0.385 0.06 9 0.00362196
Nafion
TiO, Moras Pd-C + 0.223 0.0172 8.58 0.00060865

Nafién




ZnO Moras Pt-C + 0.25 0.0261 15 0.0005843
Cobertura
de Nafion
TiO, Moras Pt-C + 0.199 0.243 11.6 0.02583963
Cobertura
de Nafion
ZnO Moras Pt-C + 0.211 0.057 7.35 0.00226956
Nafion
TiO, Moras Pt-C + 0.14 0.0468 13  0.00070823
Nafion

Tabla 1 Tabla General de resultados obtenidos

De manera muy general y basandose en la tabla, el ZnO es el que ha
demostrado mejores eficiencias, ademas en conjunto con el uso de platino
dopando al carbono utilizado en el catodo de la celda, esta tendencia es mucho
mayor. A lo largo de este capitulo se discutiran por separado cada una de las
técnicas, de los resultados para hacer comparaciones mas especificas respecto a

los resultados obtenidos.

5.2 Analisis de las nanoparticulas de TiO2 y ZnO y sus agentes dopantes

5.2.1 Anadlisis del depdsito de o6xidos sobre TCO a partir de diversos precursores
Una situacion importante a analizar al utilizar diferentes métodos de sintesis
de nanoparticulas, es el tiempo que las muestras son colocadas para su
sinterizacién, se ha visto que entre mayor tiempo se encuentren bajo altas
temperaturas, mayor es su actividad fotocatalitica debido a que se asocia a que
poseen una mayor estructura cristalina y aumenta la cantidad de puntos
especificos en donde el semiconductor se puede acoplar con el sensibilizador. En

nuestro caso las muestras se dejaban alrededor de 30-40 minutos a una



temperatura aproximada de 450°C. En seguida se presentan los resultados
obtenidos al elaborar DSSC utilizando diversas sintesis tanto para el ZnO como

para el TiO,.

5.2.1.1Zn0

Para la sintesis del ZnO por el método del poliol explicado previamente, se
obtuvo una capa (figura 29) con muy buena adherencia, mucha estabilidad y
ademas una mejoria ligera en la eficiencia como se observara en la tabla 4. Para
los calculos de eficiencias de todas estas celdas, se utilizdé un catodo de grafito y
como sensibilizador unico el extracto de moras para poder realizar una mejor

comparacion.

Oftra sintesis utilizada fue por medio del depdsito electroforético, en donde
primero se llevaron particulas de zinc coloidal a una solucién y ahi se aplico un
voltaje de 15 volts. La capa formada a través de esta técnica tuvo un grosor similar
a cuando se utiliza el método de rodillo pero a diferencia de esta ultima, el voltaje

obtenido fue mucho mayor, como se vera en la tabla de resultados.

el



Anodos Método Voltaje  Corriente Area Eficiencia

(volts) (mA) (cm?) %
Zn0O Poliol 0.216 0.0215 9.9 0.00064451
Zn0O DEP 0.550 0.0605 6.12 0.00770435
Pasta de
ZnO Zn0O 0.290 0.0825 12.9 0.00269483

Tabla 2 Resultados de DSSC de ZnO utilizando diferentes métodos para la formacién de peliculas

Finalmente, se puede concluir en esta seccidn que la mejor sintesis para
realizar DSSC con semiconductores de ZnO es hacer un depdsito electroforético
sobre nuestro TCO, ya que el voltaje de 0.550 volts obtenido ha sido uno de los
mas altos, ademas la DEP es facil y viable para largas escalas ademas de que la
capa resultd tener una excelente adherencia hacia el vidrio, ya que al momento de
ser sumergida en el extracto de zarzamoras, no se perdié material y los resultados

observados fueron muy buenos.

5.2.1.2 TiO2

En el caso de las sintesis con TiO, se realizé un DEP utilizando TiO, coloidal
ademas de las pastas de 6xidos antes mencionadas se utilizd como disolvente
etilenglicol para tratar de mejorar la adherencia hacia los vidrios. Igualmente, se

utilizaron como precursores para las nanoparticulas el butdéxido de titanio, técnica



que ya ha sido explicada con anterioridad en el capitulo correspondiente a
metodologia. En la tabla 5, que se muestra a continuacion aparecen los resultados

correspondientes:

Anodos Método Voltaje  Corriente Area Eficiencia
(volts) (mA) (cm?) %

Pasta de dxido 0.00189329

TiO, 0.255 0.0603 11.7
Precursor: 0.00041591

TiO, Butdxido de titanio 0.100 0.0225 7.5
DEP 0.00029016

TiO, 0.07 0.0223 7.6

Tabla 3 Resultados de DSSC de TiO; utilizando diferentes precursores

Podemos observar que los valores mas bajos obtenidos fueron los de la
DSSC conseguido por la técnica de DEP. ElI motivo de esta situacion se presume
puede ser porque la cantidad de TiO, depositado sobre la capa no fue el suficiente
para lograr una adecuada transferencia electronica, pues la pelicula formada no
era del todo visible y a pesar de tener muy buena adherencia el voltaje obtenido

no fue lo que se esperaba.

Cabe mencionar, que al igual que el punto anterior, como buscamos
analizar el efecto de los fotoanodos en las celdas, tanto el sensibilizador utilizado

fue una capa de grafito y el sensibilizador fue extracto de moras.



5.2.2 Dopaje con plata

Se sintetizaron tanto ZnO como de TiO; los cuales fueron dopados con Ag a
diferentes concentraciones, de 0.5, 1.0, 1.5, 2 y 2.5% respecto a la relacion molar
para observar la importancia que tiene el factor de la concentracién asi como el
efecto dopante de la plata sobre los 6xidos. En la tabla 5 podemos observar los
resultados de dichas celdas solares, utilizando nuestros 6xidos dopados de plata a

diferentes concentraciones.

Anodos Sensibilizador Catodos Voltaje  Corriente Area Eficiencia
(volts) (mA) (cm?) %

TiO, Moras Grafito 0.255 0.0603 11.7 0.00183225
Ag-TiO, 0.5% Moras Grafito 0.135 0.0163 6.6 0.00044597
Ag-TiO; 1% Moras Grafito 0.295 0.0523 6.6 0.00322265
Ag-TiO,; 1.5% Moras Grafito 0.492 0.0534 8.74 0.00415006
Ag-TiO; 2% Moras Grafito 0.058 0.0156 13 9.3072E-05
Ag-TiO, 2.5% Moras Grafito 0.023 0.0103 12 2.6356E-05

Tabla 4 Resultados de las DSSC utilizando Ag-TiO, a diferentes concentraciones

Aqui podemos ver que el que tuvo mayor eficiencia fue el Ag-TiO, con una
relacion molar de 1.5% produciendo uno de los voltajes mas altos de 0.492 voltios.
En la grafica siguiente podemos observar como con una pequefia cantidad de
plata como agente dopante aumenté la cantidad de energia producida, sin
embargo cuando ya hay mas de 1.5% de plata en relacibn molar al TiO,, la
eficiencia disminuye extremadamente. Esto puede ocurrir debido a que al colocar
gran cantidad de metal puede hacer que éste mismo bloquee la accion del

semiconductor de realizar la transferencia de electrones al evitar contacto con el



sensibilizador. Lo anterior gracias a que después de pasar la relacion del 1.5%, el
recubrimiento que se formaba sobre el TCO tenia aspecto metalico, brillo y
reflexion de la luz, por lo que aunque pudiéramos pensar que significaria una

mayor eficiencia para la celda al atrapar mas electrones.

Con respecto al ZnO la tabla 7 muestra los resultados de las eficiencias

obtenidas para las diferentes cantidades de Ag como dopante.

Anodos Sensibilizador Catodos Voltaje  Corriente Area Eficiencia
(volts) (mA) (cm?) %

Zn0 Moras Grafito 0.29 0.0825 12.9 0.00272562
Ag-Zn0 0.5% Moras Grafito 0.121 0.010 9.2 0.00018211
Ag-Zn0 1% Moras Grafito 0.142 0.012 9.4 0.00025083
Ag-Zn0O 1.5% Moras Grafito 0.150 0.018 9 0.00042095
Ag-Zn0 2% Moras Grafito 0.135 0.0288 9 0.00059641
Ag-Zn0 2.5% Moras Grafito 0.070 0.0215 9 0.0002354

Tabla 5 Resultados de las DSSC utilizando Ag-ZnO a diferentes concentraciones



En la figura 30 se puede observar el espectro UV-Vis de los 6xidos dopados

obtenidos: Ag-TiO, y Ag-ZnO. Para poder obtener dichas bandas de absorcion, se

hace una solucion utilizando una pequefa cantidad del material utilizado en el

extracto del sensibilizador y se hace una dilucidon. En este espectro podemos ver

que a pesar de ser curvas muy similares, aqui se puede observar un ligero
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aumento en la absorbancia cerca de los 500 nm, de mejor absorbancia de la plata

con el TiO; en lugar del obtenido por el ZnO.

5.2.3 Dopaje con nitrégeno

Para el depdsito del TiO, dopado con nitrégeno, se obtuvo una celda con

resultados que se muestran a continuacion:

Anodo Sensibilizador Catodo Voltaje Corriente Area Eficiencia
(volts) (mA)  (cm?) %
TiO2-N Jamaica Grafito 0.5 0.047 12 0.00261111




Ag-TiO; 1.5% Moras Grafito 0.492 0.0534 8.74 0.00415006

Tabla 6 Resultados del TiO,dopado con nitrégeno

Como se puede observar en la tabla 8, aunque el voltaje fue mayor en
comparacion con algunas otras celdas, la plata es un mejor agente dopante que el
nitrogeno, ademas de que la pelicula de este semiconductor no poseia buena
adherencia y al estar en contacto con los extractos de sensibilizadores, gran parte

del material se perdia.
5.3 Analisis microscopicos de los materiales catddicos

5.3.2 Electrodos de Pd-Cy Pt-C

En primer lugar, el rendimiento de nuestra sintesis para la obtencion de Pd-C al
5% fue bastante bueno, sin embargo, el problema principal con los recubrimientos
tanto de Pd-C como de Pt-C fue que su adherencia no era tan buena, asi que por
ende se utilizaron diversos recubrimientos, principalmente de Nafion para tener un
vidrio mejor recubierto y que resistiera el ensamblado sin despegarse del TCO. A

continuacion se muestran los resultados:

Anodo Sensibilizador Catodo Voltaje  Corriente Area Eficiencia
(volts) (mA)  (cm?) %
ZnO Moras H,PtClg 0.175 0.0386 13 0.0007247
TiO, Moras H,PtClg 0.153 0.0187 3.75 0.00102298
Zn0 Moras Pd-C + Cobertura 0.232 0.0379 5.1 0.00242994
de Nafidn
TiO, Moras Pd-C + Cobertura 0.051 0.0135 4 0.00022604

de Nafion




Zn0 Moras Pd-C + Nafién 0.385 0.060 9 0.00362196
TiO, Moras Pd-C + Nafién 0.223 0.0172 8.58 0.00060865
Zn0 Moras Pt-C + Cobertura 0.250 0.0261 15 0.0005843
de Nafion
TiO, Moras Pt-C + Cobertura 0.199 0.243 11.6 0.02583963
de Nafién
Zn0 Moras Pt-C + Nafion 0.211 0.057 7.35 0.00226956
TiO, Moras Pt-C + Nafion 0.140 0.0468 13 0.00070823
Tabla 7 Resultados obtenidos de los diferentes electrodos dopados
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completamente homogénea, comprobando que el nafion es un buen disolvente, no

obstante, se logré tanto una mejor adherencia como la produccién de un mayor

voltaje cuando el carbono dopado se disolvié en la soluciéon de nafién/isopropanol

gue unicamente colocando el recubrimiento

Una de las razones por las cuales la incorporacion del nafion mejoré la

eficiencia y la adherencia de las celdas es gracias a que éste es un polimero que

tiene propiedades conductoras porque en su estructura (figura 31), tiene poros que

mejoran la transferencia de las cargas ademas de que es muy estable contra

efectos quimicos y térmicos.



Finalmente, entre ambos metales como su efecto dopante sobre el carbono
y por consiguiente la eficiencia en las DSSC, se obtuvieron imagenes de SEM

para observar el tamafo de particula y la forma en que se encuentra la estructura.

SEM HV: 20,00 kv WD 21.7320 mm
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Date(midh): 111210 Digital Microscopy Imaging n
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5.3.3 Electrodo de Paladio
Anteriormente se explico a detalle la técnica para la obtencion de una capa de
paladio utilizando el método electroquimico. En esta reaccion se utilizd6 una

solucion de PdCl; para el depdsito sobre el TCO que se muestra a continuacion.

La capa que se depositd después de los 30 minutos fue una capa resistente
y delgada de color plateado que fue utilizada en el ensamblado de la DSSC con
los resultados que se muestran en la tabla 10. Adjunto de estos resultados

observados por los diferentes Oxidos, también se encuentran los voltajes



obtenidos por celdas que se prepararon utilizando diferentes metales para poder
realizar la comparacion del paladio, ademas del catodo mas comun utilizado que

es el grafito y ver su efectividad frente a algunos otros metales.

Anodos Sensibilizador Catodos  Voltaje Corriente Area Eficiencia

(volts) (mA)  (em?) %
ZnO Moras Pd 0.260 0.072 13 0.00204736
Zn0O Moras Grafito 0.290 0.0825 129 0.0026928
TiO, Moras Pd 0.168 0.0216 7.92 0.00061435
TiO, Moras Grafito 0.255 0.0603 11.7 0.00183225
Zn0O Moras Zinc 0.680 0.470 13 0.42613333
Zn0 Moras Cobre 0.322 0.16 13 0.00762717

Tabla 8 Eficiencias de los 6xidos utilizando metales como catodos

Una de las situaciones importantes que podemos concluir en la tabla
anterior es la importancia que tiene que el contraelectrodo sea un buen conductor
eléctrico para poder realizar de una manera efectiva la transferencia de electrones,
asi podemos ver que los contraelectrodos que unicamente eran laminas del metal
correspondiente tenian tanto una mayor intensidad de corriente como producian
un mayo voltaje. Por otro lado, el uso de la capa de paladio depositada
electroquimicamente no tuvo los beneficios que se esperaban en las DSSC. A
pesar de existir una relativa facilidad para la
sintesis del catodo a diferencia de otros métodos,
ademas de tener una resistencia, adherencia y

durabilidad de la capa durante todo el proceso, las




eficiencias siguen siendo mayores utilizando un catodo de grafito.

5.4 Analisis espectrofotométricos de los componentes de los extractos
utilizados como colorantes

A lo largo de este trabajo se ha explicado la vital importancia que tienen los
sensibilizadores dentro de las DSSC, y también se ha dicho los diferentes tipos de
sensibilizadores que se utilizaron en el proyecto que son: clorofila, antocianinas

extraidas de Jamaica y zarzamoras y la ftalocianina.

5.4.1 Comparaciones generales

Dentro de los resultados, se puede observar en la siguiente tabla:

Anodos  Sensibilizador Catodos Voltaje Corriente Area Eficiencia

(volts) (mA) (em?) %
Zn0 Jamaica Grafito 0.213 0.1035 12.81 0.00267105
Zno Clorofila Grafito  0.238 0.0353 11.81 0.00099768
Zno Ftalocianina  Grafito  0.265 0.0615 16.1  0.00146125
ZnO Moras Grafito  0.29 0.0825 12.9  0.00272562

Tabla 9 Resultados de DSSC de ZnO utilizando diversos sensibilizadores

En cuanto a estos resultados, se puede observar que los niveles mas altos
de voltaje que nuestras celdas arrojaron fueron las moras y la ftalocianina para las
DSSC utilizadas con ZnO mientras que utilizando los mismos sensibilizadores

pero ahora con TiO; los efectos fueron los siguientes:



Anodos Sensibilizador Catodos Voltaje Corriente Area Eficiencia

(volts) (mA) (em?) %
TiO, Jamaica Grafito 0.160 0.015 13 0.00024682
TiO, Clorofila Grafito 0.267 0.0337 14.52 0.00083767
TiO, Ftalocianina  Grafito 0.159 0.0100 7.35  0.00028878
TiO, Moras Grafito 0.255 0.0603 11.7 0.00183225

Tabla 10 Resultados de DSSC de TiO; utilizando diversos sensibilizadores

Haciendo una comparacién entre cada una de las tablas, podemos observar
algunas diferencias y similitudes entre los sensibilizadores, estos detalles se

explicaran a continuacion de manera breve por cada colorante utilizado:

5.4.2 Moras

La figura 35 nos muestra el espectro de absorcidn de UV-Vis que tiene la
zarzamora, que es uno de nuestros colorantes utilizados asi como las diferentes
longitudes de onda a las que absorben nuestra misma zarzamora pero ahora
cuando se encuentra en conjunto con nuestros 6xidos. De acuerdo con este
espectro, el que mejora demasiado al absorber la radiacién electromagnética
desde los 250 hasta los 650 nm aproximadamente es el ZnO, teniendo las mismas
absorbancias que tiene la zarzamora sola y también en zonas donde por si sola no

tiene ninguna absorcion.
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Para una ilustraciéon visible de estos datos, se
hace una comparacion de los tubos de dichas

soluciones en la figura 36. En el tubo izquierdo

echa zno tenemos al TiO;, con el extracto de zarzamoras, al estar

Lizquierda
en contacto estas dos sustancias, el 6xido no modifico
de manera importante el color del extracto de zarzamora (el color inicial del
extracto de zarzamora es rojo), situacion que se puede comprobar en el espectro
UV-Vis anterior pues el TiO, no presenta muchas diferencias en la absorcion de la
zarzamora. En cambio, el tubo derecho de la fotografia se encuentra nuestro ZnO
utilizado en las DSSC con el mismo extracto de zarzamora, en donde existe un
cambio de color de rojo a morado y dichas tonalidades son observables en el
mismo espectro cuando la mayor parte de la absorbancia de la sustancia se

encuentra entre los 400 y 500 nm, pues corresponden a colores entre azules y

morados.



Finalmente, se puede acordar que el ZnO se acopla mejor con el extracto
de zarzamoras, situacién que se ve reflejado en las eficiencias, en donde son
mucho mayores las que tienen ZnO que las de TiO,. En seguida se explicara un

poco mejor cada uno de los sensibilizadores utilizados.

5.4.3 Ftalocianina

La ftalocianina es conocida por su poder de absorcion de la radiacion
electromagnética y aunque no es muy utilizado como sensibilizador en las DSSC
debido a su costo y que su sintesis es ligeramente mas costosa, en este trabajo se
decidié incluirla para tener un colorante inorganico para efectos de comparacion
de las eficiencias. De igual manera se realizd un espectro UV-Vis (figura 37)
donde se encuentran de la misma manera que el ejemplo anterior, la ftalocianina y

ésta misma acoplada con el TiO, y ZnO.
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En este espectro se puede ver que tanto las absorbancias entre la
ftalocianina acoplada al ZnO como acoplada al TiO, son muy semejantes en un
intervalo de los 800 nm hasta casi los 250 nm, quizas ligeramente abarcando un
poco mayor longitud de onda el TiO, Estos resultados coadyuvan con las
eficiencias demostradas con cada uno de estos sensibilizadores, mostrando mayor

voltaje el que contiene TiO,.

5.4.4 Clorofila
Una de las observaciones que hizo nacer a las DSSC fue hacia las plantas que
utilizaban la energia del Sol para su propia produccién de energia, por ende se ha

extraido la clorofila de hojas de plantas para identificar su posible uso en este tipo

de celdas.

En la figura 39 tenemos el
espectro de UV-Vis de la clorofila que
a pesar que a simple vista no se
puede ver gran diferencia entre la
longitud de onda a la que absorben,

comparando resultados con la celda

gnado que tuvo una mayor eficiencia que fue
la del TiO, se puede decir que en el
espectro el TiO, acoplado con la clorofila tiene su absorbancia mayor de entre los

400 a los 800 nm que viene siendo el espectro visible mientras que el ZnO tiene



su mayor absorbancia en el area de UV. Lo anterior nos quiere decir que existe
mayor energia radiante proveniente del Sol de los 400 a los 800 nm que de la
parte del espectro perteneciente al UV, por consiguiente quien tiene una mejor

captacién y mas posibilidades de producir energia es el TiOs.
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5.4.5 Jamaica

De acuerdo a las eficiencias mostradas, el extracto de jamaica no fue el mejor
sensibilizador utilizado. A pesar de que la energia generada es ligeramente
cercana a las observadas por el extracto de zarzamora, en la figura 40
correspondiente al espectro UV-Vis podemos observar que aunque tiene un
pequefio pico de absorbancia cercano a los 500 nm, su mayor absorbancia se
observa en el area de UV entre los 200 y 300 nm. La figura también se puede ver,
como ha sido en gran parte de las celdas, que el sensibilizador tiene un mejor
acoplamiento con las nanoparticulas de ZnO que las de TiO, situacion que se
compagina con los resultados obtenidos de las celdas, siendo la de mayor energia

obtenida los de ZnO.
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5.5 Analisis tedrico de los componentes principales de cada extracto

5.5.1 Determinacion de las estructuras optimizadas para cada componente principal del

extracto
Considerando las estructuras de las antocianinas mas comunes de los extractos
utilizados, se han optimizado dichas estructuras utilizando el programa Gaussian

03, con un método HF y un conjunto de base 6-31G.

5.5.1.1 Cianidin-3-galactésido

La figura 41 muestra dichas estructuras optimizadas. Algunos parametros

geometricos se muestran en la tabla 12.
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Atomos Distancia (A)
C5-C6 1.38460
C11-C12 1.38047
C20-C21 1.38061
C12-015 1.37398
C31-038 1.40497
C1-010 1.36424

Tabla 11 Distancias interatémicas del cianidin-3-galactésido

Como se puede observar, las primeras tres distancias corresponden a
carbonos que se encuentran formando parte de anillos aromaticos, una vez que la
estructura se ha optimizado, conjugando las interacciones atémicas, efecto de
apantallamiento asi como tomando en cuenta al resto de los elementos se pueden

obtener distancias entre los atomos muy similares; ademas, en el caso del C31 —



038 su distancia es muy similar al resto ya que a pesar de que el enlace es entre

un carbono y un oxigeno, éstos aun se encuentran dentro de un anillo aromatico.

5.5.1.2 Cianidin-3-sambubio6sido

sido

A continuacion, en la tabla 14 se muestran algunas distancias interatomicas
obtenidas en el programa Gaussian al optimizar la estructura del cianidin-3-

sambubidsido:

Atomos Distancia (A)
C1-C2 1.39690
C13-C14 1.39231
C17 - 07 1.41322
C9-03 1.41322

Tabla 12 Distancias interatdmicas de algunos elementos del cianidin-3-sambubidsido



Todas las distancias mostradas corresponden a carbonos dentro de anillos
aromaticos y las distancias obtenidas son muy similares entre ellas, demostrando

la optimizacion realizada.

5.5.1.3 Cianidin-3-glucésido
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A continuacién se observa una tabla con distancias interatdmicas de la estructura
optimizada del cianidin-3-glucésido de la manera en que se han mostrado estas

distancias pero de las otras estructuras.

Atomos Distancia (A)
C4-C5 1.39483
C10-C1M1 1.39516
C7-C8 1.40024
C5-01 1.43000

Tabla 13 Distancias interatdmicas de algunos elementos del cianidin-3-glucésido



En la tabla anterior podemos observar la tendencia en la mayoria de las
distancias mostradas pertenecientes a diferentes anillos aromaticos de la
molécula. Las diferencias entre estas distancias se debe a los efectos existentes

entre los atomos que rodean a dichos atomos.

5.5.2 Descripcion de los orbitales moleculares para cada componente principal del
extracto

Con ayuda del programa Gaussian, ademas de obtener las estructuras
optimizadas, también es posible localizar los orbitales moleculares HOMO y LUMO
asi como la energia que éstos poseen. De esta manera, es posible calcular la
energia tedrica necesaria para poder hacer la transicion electronica entre estos
dos orbitales. A continuacion se mostraran figuras de estos orbitales ademas de
dichas transiciones para algunas de las antocianinas mas importantes de los

sensibilizadores utilizados en las DSSC.

5.5.2.1 Cianidin-3-galactdsido
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5.5.2.2 Cianidin-3-sambubidsido
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