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Bu c¢alismada organik boya esash glines pili hiicrelerinde (DSSC) kullaniimak Uzere
trifenilamin (TFA) tabanli organik molekillerin kuantum kimyasal hesaplamalari
yapilmis ve yorumlanmistir. DSSC molekiilleri elektronu itme-cekme sistemi ile calistigi
icin TFA-1 bilesigini donor-akseptor (D-A), TFA-2 ve TFA-3 bilesiklerinin dizilimi dondr-nt
kopri-akseptor (D-m-A) seklinde tasarlanmistir. Daha sonra c¢alisilan molekdller donér
kisimlarina farkli ikame gruplarla zincir uzatma vyapilarak TFAla’dan TFA3c'ye
genisletilmistir. Tum molekdllerin yapilarini ve absorbsiyon spektrumlarini arastirmak
icin yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ve zamana bagiml yogunluk fonksiyonel teorisi
(TD-DFT) hesaplari kullanilmistir. Sonucta; geometriler, TFA tabanh boyalarda kuvvetli
eslesmenin oldugunu; elektronik yapilar, dondrden akseptére molekil ici yuk
transferinin gergeklestigini gdostermektedir.

Article Info

Abstract

Received
26.05.2021
Accepted
22.06.2021

Keywords
Organic dye
Triphenylamine
DSSC

Donor
Acceptor

In this study, quantum chemical calculations of triphenylamine (TPA) based organic
molecules for use in organic dye based solar cell (DSSC) have been made and
interpreted. Since DSSC molecules work with the electron push-pull system, the TPA1
compound is designed as donor-acceptor (D-A), and the sequence of TPA2 and TPA3
compounds is donor-nt bridge-acceptor (D-m-A). Later, the studied molecules were
extended from TPAla to TPA3c by chain extension with different substitution groups on
the donor side. Density functional theory (DFT) and time dependent density functional
theory (TD-DFT) calculations are used to investigate the structures and absorption
spectra of all molecules. In the event; geometries show that there is a strong match in
TPA based paints; electronic structures show that intramolecular charge transfer takes
place from donor to acceptor.

1. GIRiS

Genig bant aralikli yariiletkenler, yiizeylerinde organik boyalar adsorplanarak goriiniir

bolgeye duyarli hale getirilebilirler. Daha 6nce, genis bant aralikli yar iletkenlerin boya

kullanarak goriiniir bolgeye duyarli hale getirilmesi Fujihira (Fujihira et al., 1977) tarafindan

rapor edilmistir. Organik boya esash giines pili, diger bir ifadeyle Gritzel pili, herhangi bir

kimyasal doniisiime gerek duymaksizin foton enerjisini elektrik enerjisine donistiiren

yariiletken, boya ve elektrolit gibi ii¢ ayr1 katmam bir araya getiren bir yapidir (Grétzel, 2005).

L1gdir Universitesi Mithendislik Fakiiltesi Cevre Mithendisligi Bolimii-Igdir; e-mail: zeynepsilanturhan@hotmail.com;
ORCID: 0000-0002-3587-2576 (Sorumlu Yazar)

79


mailto:zeynepsilanturhan@hotmail.com

Turhan, Z. $. / Caucasian Journal of Science, 8(1), (2021), 79-92

Boya sensorlii giines pili, iletken cam yiizeyine kaplanmis nanokristal yapinin (genelde
TiO) organik boya ile duyarlastirilmasi ile olusturulan yariiletken film (¢alisma elektrodu),
platin kapl iletken cam (sayici elektrot) ve calisma elektrotu ile sayici elektrotu birbirine
baglayan ve TiO2 tabaksinin gozeneklerini dolduran bosluk iletken malzemeden meydana
gelmektedir. Sivi elektrolitli pillerde, bosluk iletken malzeme, organik c¢ozgen igerisinde
(genelde nitriller) iyodiir /triiyodiir (I71*) redoks ¢iftinden meydana gelmektedir. Uguculugu
yiksek ¢ozgenli elektrolitlerde iyi bir yalitim gerekmektedir. Sekil 1°de organik boya sensorlii
giines pilinin semasi verilmistir. TiO2’e alternatif olarak, ZnO (Rensmo et al., 1997) ve SnO»
yartiletkenleri de (Stergiopoulos et al., 2003) siklikla kullanilmaktadir. Hangi yariiletkenin
kullanilacagi kullanilan boya ile de dogrudan iligkilidir. Ancak, verim agisindan su ana kadar

en iyi sonucu TiO2 vermistir.

SnO,F (FTO)
i B

E

=)
—— A B LLAANALALS.

Sekil 1. Organik boya esash giines pilinin sematik gosterimi.

Sekil 2, organik boya esasli giines pili igerisinde meydana gelen elektron transfer
stirecini gostermektedir. Organik boya esasli giines pilini meydana getiren malzemelerin
indirgenme (LUMO) ve yiikseltgenme (HOMO) enerji seviyeleri, elektron gogiiniin istenilen

yonde ve istemli olarak gerceklesmesine uygun olacak sekilde se¢ilmektedir.
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Sekil 2. DSSC’nin ¢calisma prensibi

Organik boya esash giines pilinin ¢alismaya baslamasi, 1s181in nanokristal titanyum
dioksit lizerine adsorblanmis olan boya molekiilleri tarafindan sogurulmasi ile olmaktadir. Is181
soguran boya uyarilmis hale gegmektedir. Uyarilan boya molekiilii bir elektronunu titanyum
dioksidin iletkenlik bandina (CB) enjekte etmektedir. Enjekte edilen elektronlar, TiO>
filmindeki nanokristal yapili ag boyunca ilerleyerek saydam elektroda ulasmakta, buradan da
dis devreye gecmektedirler. Bir elektronunu TiO2’in iletkenlik bandina aktarmasiyla olusan
boya katyonlar1 redoks ¢ifti igeren elektrolit tarafindan noétral hale indirgenmektedir (Zafer,
2006).Yiikseltgenen elektrolit ise dis devre lizerinden platin ile kaplanmis elektroda gelen
elektron tarafindan indirgenmektedir. Bu sekilde organik boya esasli giines pilinin ¢aligsmasi
sirasinda net yiik her zaman sifirdir ve kimyasal olarak bir degisme meydana gelmemektedir
(Zafer, 2006). Bu elektron aktarim siirecleri sonunda foto-akim meydana gelmektedir. Organik
boya esaslt giines pilinde siirekli akim elde etmek icin bu redoks reaksiyonlarinin devaml
tekrarlanmasi1 gerekmektedir. Gritzel ve grubunun (2005) yapmis oldugu calismalarda
(Nazeeruddin et al., 1993), Ru (DCBPY)2 (NCS)2 esasli TiO2 giines pili performansinda
belirgin bir diisme meydana gelmeden en az 107 adet devir yaptig1 ol¢ctilmiistiir.

Organik boya esasl glines pillerinin yapiminda kullanilmak amaciyla ¢ok degisik boya
sentezleri yapilmaktadir. Bu boyalarin organik giines pillerinde verimli olabilmesi i¢in bazi
temel 6zelliklere sahip olmasi gerekir (Kim et al., 2006). Boyanin, goriiniir bolgede (400-700

nm) sogurma yapmasi gerekmektedir. Enerji kayiplarini azaltmak ve foto-voltaji miimkiin olan

81



Turhan, Z. $. / Caucasian Journal of Science, 8(1), (2021), 79-92

en yiiksek seviyede tutmak i¢in boyanin uyarilmis hal enerjisi (LUMO), TiO2’in iletkenlik
bandinin ¢ok az iizerinde (daha negatif) ve enerji farki da elektron transferine izin verecek
yeterlilikte olmalidir (Bignozzi et al., 2000). Ayni sekilde boyanin rejenere edilebilmesi igin
temel hal enerji diizeyi (HOMO) de elektrolitin redoks potansiyelinden daha pozitif olmalidir
(Qin et al., 2007). Boyanin uyarilmis halinden TiO2’in iletkenlik bandina yapilan elektron
transferi, floresans, fosforesans veya karanlik siireg gibi soniimleme reaksiyonlarina imkan
vermemek i¢in ¢ok hizli olmalidir. TiO2 ylizeyine adsorplanmis olan boya, ¢alisma kosullarinda
(variiletken-elektrolit ara yiizeyinde) 20 yil siireyle kararli olmalidir. Yariiletken yiizeyine
kuvvetli adsorpsiyon yapabilmelidir. Boya yiiksek ¢oziiniirliige sahip olmalidir ve yariiletken
ylizeyine tutunabilecek baglayici grup icermelidir.

Boya duyarlastiricili giines hiicreleri i¢cin boya tasariminda goz 6niine alinmasi gereken
bircok parametre vardir: Boya genis bir absorpsiyon spekturmu igermeli ve miimkiinse IR
bolgesinde absorpsiyon yapmalidir. Tasarlanan boya yiiksek soniimleme katsayisina sahip
olmalidir (bu 6zellige sahip boya, ince yari iletken film kullaniminda dahi yiiksek foton
absorpsiyonu saglar. Tasarlanan boya, metal oksit yari iletkenin yiizeyine kuvvetlice
baglanabilmelidir. Dolayisiyla, tasarlanan boyada COOH, H>PO3, _SOsH gibi baglayici
gruplarin bulunmas: gereklidir. Boyanin enerji seviyeleri, anorganik yari iletkenin iletkenlik
band1 ve bosluk iletim malzemesi gorevi de goren redoks cifti ile uyumlu olmalidir. Olasi biiyiik
Olcek tretimi icin, kolay ve anlasilabilir sentez prosediiriine sahip olmalidir. Geri doniigiim
kolayligina ve diisiik toksisiteye sahip olmalidir. Tasarlanan boya yariiletken yiizeyinde ¢okme
yapmamalidir. Boya, elekrokimyasal kararlilikta olmalidir. Kullaniminin uzun émiirlii olmasi
acisindan, 1518a ve 1stya karsi dayanikli olmasi gerekir.

Uchida’nin internet sayfasinda boyalar genel olarak metal igeren organik boyalar
(organometalik kompleksler) ve metal icermeyen organik boyalar olmak iizere iki grupta
toplanmistir. Organometalik kompleksler grubuna dahil olan rutenyum boyalar1 simdiye kadar
organik giines pillerinde en yiiksek verimliligin saglandig1 boyalardir. Bilindigi gibi konjiige
sistemin artmasiyla birlikte absorbsiyon bandi genisler (Chatterjee et al., 2010). Rutenyum
polipiridil boyalar1 bugiine kadar en yiiksek verim gosteren boyalar olmalarina ragmen ideal
boyalar degildirler. Bu boyalar1 sinirlayan faktorler arasinda sentezlerinin zor olmasi, ¢ikis
maddelerinin pahali olmasi, molar sogurma katsayilarinin diigiik olmasi ve giines spektrumunun
cok dar bir araliginda sogurma yapmalar sayilabilir.

Metal kompleksleriyle ilgili bahsedilen sinirlayici sebeplerden dolayi1 son yillarda metal
icermeyen organik kromoforlara olan ilgi artmistir. 2000 y1linda Sayama ve grubu “Mb(18)-N”

olarak adlandirilan %4.2 lik verim gosteren bir merosiyanin tiirevi yayinlamistir (Sayama et al.,
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2000). Bilindigi gibi bu calismadan once sentezlenen organik boyalarin verimi %1,3 U
gecememistir (Tsubomura et al., 1976; Rao et al., 1997; Nasr et al., 1996; Ferrere et al., 1997,
Sayama et al., 1998). Bu boyalar; Ftalosiyanin boyalari, kumarin boyalari, indolin boyalari,
triarilamin boyalari, karbazol boyalari, perilen boyalaridir. Organik boyalarin Rutenyum tabanl
kromoforlara gore bazi iistiinliikleri vardir. Oncelikle daha yiiksek molar sogurma katsayisina

sahiptirler ve kisa sentez yontemlerinden dolay1 daha kolay modifiye edilebilirler.
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Sekil 3. Metal icermeyen organik boya ornekleri.

Organik boyalar {i¢ temel yapidan olusurlar: donor (elektron verici) grubu, baglayici
(koprii) grup, akseptor (elektron g¢ekici) grubu. Isik ile uyarilma sonucu dondr ve akseptor
gruplar1 arasinda molekiil i¢i ylik dagilimi meydana gelir, bu itme-¢cekme (push-pull effect)
etkisi olarak da ifade edilebilir. Baglayici grup absorpsiyon spektrumundaki daha uzun dalga
boyuna kayma etkisini; yani batokromik etkiyi arttirmali ve kararli olmalidir. Tahmin edilecegi
gibi farkli donor, akseptor ve baglayicilardan olusan ¢ok degisik molekiiller sentezlemek
mimkiindiir ancak deneme yanilma yontemi zaman ve para kaybina yol acacaktir. Dondr-
Akseptor giines pillerinin tasarimu i¢in, ylik transferi ve eksiton ayrismasina izin verecek uygun

malzeme bilesimi gerekmektedir. Eger kullanilacak malzemelerin kimyasal yapilart goz
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oniinde bulundurularak sistem tasarimi yapilirsa daha fazla zaman ve malzeme tasarrufu yapilir.
Organik fotovoltaik malzemelerin D/A 6zelliklerinin yanisira diger ilgili 6zellikleri hakkinda
da fikir yliriitmenin yollar vardir.

Yapilan c¢aligmada, trifenilaminlere dayali dondr-koprii-akseptdr — yapisindaki
molekiillerin kuantum mekaniksel metotlar kullanilarak hesaplamalar1 yapilmistir. Trifenilamin
gruplar1 dondr grup ve siyanoakrilik asit akseptor ug olarak belirlenmis ve bu gruplar birbirine
vinil kopriisii ile baglanmistir. En basit yapidaki TFA-1 molekiilii diger tiirevlerle karsilastirma
yapmak amaciyla ¢alisilmistir. Trifenilaminler elektron verici (dondr) 6zelliklerinden dolayz,
organik alan etkili transistorlerde (OFET), 151k yayan diyotlarda (OLED), kat1 hal giines
pillerinde (Tang, 1986; Saricifci et al., 1992; Bach et al., 1998; Peumans et al., 2001; Thelakkat
et al., 2002), fotorefraktif sistemlerde, elektrofotografide vb. uygulamalarda bosluk iletken
maddesi (hole transport material) olarak yaygin bir sekilde kullanilirlar (JustinThomas et al.,
2001; Spraul et al., 2004; Cho et al., 2005; Li et al., 2008; Facchetti et al., 2005). Triarilaminlere
dayali baz1 maddelerin uzun siireli yiik transferi ve ¢oklu foton absorplama o6zellikleri daha
onceden aciklanmistir (Bonho’te et al, 1999; Belfield et al., 2000). Son yillarda
trifenilaminlere dayali boyalar iceren fotovoltaik pillere olan ilgi artmistir (Kitamura et al.,

2004; Velusamy et al., 2005; Jung et al., 2007; Liang et al., 2007).
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Sekil 4. Donor olarak trifenilamin gruba sahip organik boya ornekleri

Karboksilik asit simdiye kadar yariiletken ylizeyine en iyi baglanma 6zelligi gosteren
gruptur. Baglanma durumlar Galoppini ve grubu tarafindan incelenmistir (Rochford et al.,
2007). Akseptor gorevi goren farkli molekiiller dikkate alindiginda siyanoakrilik asit kuvvetli

elektron ¢ekme 6zelliginden dolay1 simdiye kadar en yaygin olarak kullanilan gruptur. Simdiye

84



Turhan, Z. $. / Caucasian Journal of Science, 8(1), (2021), 79-92

kadar bir dizi akseptor grubu yaymlanmistir ve bunlardan bazilari iimit verici sonuglar

sergilemektedir. (Hara et al., 2001; Horiuchi et al., 2004; Otaka et al., 2004).
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Sekil 5. Farkh akseptor grup ornekleri.

3. BULGULAR

Tiim hesaplamalar Gaussian 09W paketi araciligiyla yapild: (Frisch et al, 2009). Temel
durum gaz fazi optimizasyonu i¢in yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) yontemi kullanilirken,
uyarilmis durum hesaplamalar1 Zamana Bagli DFT (TD-DFT) yontemi kullanilarak yapilmustir.
DFT, 6-311 ++ G(d,p) temel seti ile hibrid fonksiyonel B3LYP'de (Becke3-Lee Yang-Parr
hibrid fonksiyonel) hesaplanmistir (Becke, 1993; Beytur et al., 2019; Beytur and Avinca, 2021).
Temel durumdaki optimize edilmis geometride en diisiik 10 singlet-singlet gec¢isleri icin uyarma
enerjileri, osilator giicleri ve yoriinge katkisi, geometri minimizasyonu ile aymi temel seti

kullanilarak TD-DFT hesaplamalariyla elde edildi.

4. TARTISMA VE SONUC

Boya duyarlilastirict giines pilleri i¢in ¢esitli dondr baglayict akseptor gruplar
kullanilarak pek ¢ok farkli kromofor sentezi yapmak miimkiindiir. Bu ¢alismada dondr olarak
trifenilamin gruplar igeren farkli m-baglayic1 gruplarinin sisteme ilavesiyle organik giines
pillerinde kullanilabilecek organik boyalarin 6zellikleri kuantum kimyasal olarak ¢aligilmistir.
Bu baglamda elektron saglayici grup olarak trifenilamin tiirevleri, elektron aktarimini saglayan
n-kopriisii ve elektron gekici grup olarak da siyanoakrilat se¢ilmistir. Boylece ¢esitli boyalarin

rasyonel bir tasarimi igin yol gosterici olabilecegi diistinilmistiir.
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Sekil 6: TFA esas alinarak tasarlanan boyalarin kimyasal yapilan

Calismada sec¢ilen TFA-1 molekiilii daha 6nce farkli gruplar tarafindan calisilmis (Xu
et al., 2008; Xu et al., 2010; Erten-Ela et al., 2010; Afrooz and Dehighani, 2014; Fonkem et.
al., 2020) ve bu caligmada diger tiirevlerle karsilagtirmak yapmak amaciyla c¢alisilmigtir.
Sentezi yapilan trifenilaminlere dayali boyalar genel olarak ii¢ alt gruptan olusmaktadir. Daha
onceden yapilan calismalardan yola ¢ikarak farkli donor grup iceren (trifenilamin tiirevleri)
boyalarin tasarimi gerceklestirilmistir ve Sekil 6’de gosterilmektedir.

Tim yapilar GaussView05’de cizildikten sonra GaussianO9W paket programininda
geometri optimizasyonlar1 dncelikle MM?2 yontemi ve onu takip eden yar1 ampirik PM3 kendi
icinde tutarli molekiiler orbital (SCFMO) metodu kullanilarak gergeklestirilmistir (Irak and
Gumus, 2017). Daha sonra daha ileri geometri optimizasyonlar1 RHF ve B3LYP/6-
311++G(d,p) diizeyleri kullanilarak elde edildi. Her bir yap1 i¢in normal mod analizleri her {i¢
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hesaplama metodunda da hicbir negatif frekansla sonu¢lanmamistir. Hesaplama sonuglari

Tablo 1’de verilmistir.

Tablo 1. TFA esas alinarak tasarlanan boyalarin kuantum kimyasal hesaplama sonug¢lari

Evomo Ewo | H(Debye) | Dalga Boyu (nm)
E(g3Lvp) (au) Erumo (eV)

(eV) (eV) EST1 EST2

TFA-1 -1108.161 -5.7104 -2.4861 3.2243 8.4038 412.94 318.80

TFA-2 -1185.586 -5.5776 -2.7318 2.8458 9.6667 461,33 328.36

TFA-3 -1339.249 -5.4739 -2.7568 2.7171 9.6611 508.70 337.21

TFA-1a -1265.455 -5.5852 -2.4139 3.1713 9.0661 420.45 322.03

TFA-1b -1415.913 -5.3811 -2.3010 3.0801 9.2229 432.94 333.46

TFA-1c -1878.124 -5.4129 -2.4077 3.0052 9.7908 450.74 371.68

TFA-2a -1342.879 -5.4634 -2.6725 2.7909 10.3967 471.46 332.13

TFA-2b -1493.343 -5.2862 -2.5626 2.7236 12.5758 482.58 344.49

TFA-2c -1995.549 -5.3240 -2.6698 2.6542 10,9338 505.39 399.48

TFA-3a -1496.543 -5.3479 -2.7152 2.6327 10.4974 525.09 341.92

TFA-3b -1647.006 -5.1550 -2.6344 2.5206 13.2612 546.42 354.95

TFA-3c -2109.212 -5.2116 -2.7128 2.4988 11.3941 554.53 405.76

Molekiillerin elektronik enerjilerine bakildiginda n-baglayici grup ilaveleriyle
(konjugasyon artistyla) en diisiik enerjiye sahip TFA-3 molekiilii olarak bulunmustur. TFA-1,
TFA-2 ve TFA-3 molekillerinin temel TFA yapisina dondr kisimlarmma —CH.CHz (TFA-
1a,TFA-2a,TFA-3a), -OCH.CHz (TFA-1b, TFA-2b,TFA-3b), -CeHsOCH.CH3 (TFA-1c, TFA-
2¢, TFA-3c) ilaveleriyle tasarlanan yapilarindan en kararli olan1 TFA-3c olarak bulunmustur.

Trifenilaminlere dayali boyalarin sentezinde yapiya ilave edilen siibsituentler (m-
baglayict grup) absorpsiyon ve floresans spektrumlarinda degisiklige yol acar. Gaz faz
fotofiziksel 6zelliklerini incelemek i¢in TD-DFT hesab:1 yapildi. Tabloya baktigimizda EST1
birinci gegis durumu dalga boyunu, EST2 ikinci tekli gecis dalga boyunu vermektedir. Bu
degerler 410-560 nm araliginda degismektedir. Gelen pikler n-n* gecislerinden, ikinci pikler
ise dondr akseptor arasindaki molekiil i¢i yiik transferinden (ICT) kaynaklanmaktadir. Tabloda
da gorildigii gibi m-baglayict grup ilavesiyle artan konjugasyon sebebiyle absorbsiyon
spektrumda kirmiziya kayma yani batokromik etki gdzlenmistir. 1k {i¢ yapida da dalga boyu
en yiiksek olan TFA-3 molekiiliidiir. Yine trifenilamine eklenen siibsituentlerin etkisiyle

kirmiziya kaymada hatinn sayilir artig goriilmektedir. Calisgilan tim molekiiller gilines
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spektrumunun goriiniir bolgede (400-750 nm araliginda) absorbans yaptigi i¢in fotovoltaik
uygulamalarda uygulanabilme olanag: var denilebilir. En iyi aday TFA-3c¢ molekiiliidiir.

Elektrokimyasal parametreler HOMO-LUMO degerleriyle yorumlanir. Elektron ¢ekici
grup olarak davranan; LUMO orbitallerinin delokalize oldugu siyanoakrilik asitten, elektron
verici grup olan HOMO orbitallerinin delokalize oldugu triarilaminden hesaplanir. Genel olarak
elektron verici gruplarin sayisi artttkca HOMO ve LUMO enerji seviyeleride degismektedir.
Tabloya bakildiginda elde edilen sonucglarda bunu desteklemektedir. Enerji bant araligt LUMO
enerjisinden HOMO enerjisinden ¢ikartilarak hesaplanmaktadir. Tablodan, hesaplanan band
araliginin artan konjugasyonla azaldig1 goértilmektedir.

Bununla beraber en diisiik bant araligina sahip molekiiliin (TFA-3c¢) gaz fazinda diger
yapilara gore daha uzun dalga boyu vermistir. TFA-1 molekiiliinde sadece trifenilamin(verici)-
siyanoakrilikasit (alic1) grup vardir. Bu molekiilde tek bir azot vardir. TFA-2 ve TFA-3
yapilarinda da yine bir tane azot vardir ancak verici ve alic1 grup arasina eklenen degisik -
kopriilerle saglanan yiikseltgenme potansiyeli trifenilamin tarafina siibsutient ilavesiyle yapilari
daha da kararli hale getirmistir. Sonu¢ olarak hem konjugasyonu arttirmak hem de
heteroatomlar yiikseltgenme potansiyelini saga kaydirarak yapiy1 daha kararli hale getirmistir
denilebilmektedir. Yiikseltgenme potansiyeli molekiilin HOMO enerjisi demektir. Gilines
pilinde etkili rejenerasyon saglayabilmesi i¢in boyanin HOMO potansiyelinin
elektrolitinkinden daha diisiik olmas1 gerekmektedir. 171 sisteminde enerji diizeyi -4,8 eV’dir
(Hagfeldt and Graetzel, 1995). n-kopriisii yani konjugasyonun artmasi ve yine ikame gruplar
ilavesi bir molekiilde indirgenme potansiyeline de etki etmektedir. Konjugasyon artmasiyla
birlikte indirgenme potansiyelinin yani LUMO degeri daha negatif bdlgeye kaymaktadir.
LUMO degeri organik molekiilden TiO2’nin iletkenlik bandina (CB) elektron aktariminin
saglanmasi i¢in TiO2’nin iletkenlik bandindan daha yukarida olmalidir (TiO: i¢in -4.0 eV)
(Asburg et.al, 2001). Boylece sentezlenen boyalar organik boya esasli giines pillerinde, 15181
absorblayip, TiO2’nin iletkenlik bandina elektron transferi yapabilsin (kaynak yaz). Sonug
tablosuna bakildiginda TFA-1’de dahil olmak {izere biitiin molekiillerin HOMO degerleri -4,8
eV’den diisiik; tim LUMO degerleri -4,0 eV’den daha yukaridadir. Bu da tasarlanan ve
calisilan molekiillerin enerji diizeyleri ve band araliklar1 organik boyalarin DSSC’lerde
uygulanabilir oldugunu gdstermektedir. Sonu¢ olarak, elektronik enerji, HOMO-LUMO
enerjileri ve absorbsiyon dalga boylar1 hesaplanarak boya duyarlilastirici giines pilleri igin ¢ok
farkli boyalar tasarlanabilir.

Bu yazida, dncelikle alic1 liniteyi degistirerek trifenilaminlere dayali yeni verici-koprii-

alict molekiilleri igeren ii¢ metal igermeyen organik boyay1 (TPA1, TPA2 ve TPA3) tasarlandi.
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TPA boyalarinin yan zincirinin dondr birim Ozellikleri arastirildi. —CeHsOCH2CHs donér
iinitesinden olusan TPA3c boyasi, TPA serileri arasinda boyaya duyarl giines pilleri i¢in en iyi
verimi gostermektedir. Tasarlanan tiim yapilarin HOMO ve LUMO enerji degerlerinin TFA -
1’e gore degisimiyle organik boya esasli giines pillerinde, 15181 absorblayip, TiO2’nin iletkenlik
bandina elektron transferi yapabilecegi sdylenebilir. Sonug olarak, elektronik enerji, HOMO-
LUMO enerjileri ve absorbsiyon dalga boylar1 hesaplanarak boya duyarlilastirici giines pilleri

icin ¢ok farkli boyalar tasarlanabilir.
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