Projecte per beques d’estiu 2016

Dades del projecte:

Titol: Modelitzacié de materials per a cel-les fotovoltaiques
Supervisor: Dr. Lluis Blancafort

E-mail supervisor: lluis.blancafort@udg.edu

Grup de recerca: QTMEM

Destinat a estudiants: 3r any

Lloc de treball: Fac. Ciéncies

Places ofertes: 1 (3r any)

Data d’inici: a concretar amb 1’estudiant

Data d’acabament: a concretar amb 1’estudiant

Seguiment: Diari

Coneixements especifics que ha de tenir 1'estudiant:
Assignatures rellevants: Quimica quantica i espectroscopica, Electroquimica 1 quimica
macromolecular

Estudis en curs requerits:
Grau en quimica

Formacio6 que adquirira l'estudiant en realitzar aquesta activitat:
Disseny de materials rellevants per a la produccié d'energia mitjangant tecniques de dinamica
molecular 1 quimica quantica.

Descripci6 de l'activitat que ha de fer I’estudiant:

Un dels materials organics més prometedors per a la produccié d'energia amb cel-les fotovoltaiques
¢s la barreja entre ful-larens 1 politiofens. En aquests dispositius, la molécula dadora (politiofé) reb
un fotd, 1 com resposta a 'excitacio transmet un electr6 a la molécula acceptora (ful-laré), la qual
cosa dona lloc a la conduccio d'electricitat. Les cel-les basades en aquests materials han assolit
eficiéncies de conversio properes al 10 %. L'objectiu del treball és modelar aquest material amb
tecniques de dinamica molecular, i posteriorment extreure informacio6 sobre els parametres clau de
la funcid fotovoltaica, com son els espectres d'absorcio electronica i els acoblaments que permeten
la transfereéncia de carrega entre el dador 1 'acceptor. Aixo permetra obtenir els parametres que
determinen l'eficiéncia de la cel-la i proposar nous dissenys més eficients.
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