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Introduccién. El estudic y disefio de nuevos
semiconductores organicos es un campo de investigacién
activo debido a sus potenciales aplicaciones en
dispositivos fotoeléctricos empleados como alternativa de
energia renovable [1], donde el rendimiento de éstos
depende en gran parte, de las propiedades electrénicas
de los materiales seleccionados [2]. El objetivo del
presente trabajo es describir de manera tedrica las
propiedades electronicas en moléculas organicas.

Metodologia. Se presenta un analisis teérico basado en
la Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT) y la
Teoria de Transferencia Electrénica de Marcus [3] para el
estudio de moléculas dendriméricas constituidas por una
unidad central de trifenilamina (TPA) y grupos
aromaticos: oligotiadiazol y carbazol (Fig. 1). Se empleé
el nivel de teoria DFT:B3LYP/6-31G** para el calculo de
propiedades en estado basal y TD-DFT:B3LYP/6-31G**
para estado excitado. Los calculos se realizaron en
Gaussian 09 bajo un esquema de moléculas aisladas.
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Figura 1 Moléculas semiconductoras organicas
empleadas en el estudio. A) TPA-oligotiadiazol, By C)
TPA-carhazol

Resultados. * Propiedades electronicas. Orbitales
Frontera (HOMO y LUMO) y energia HOMO-LUMO GAP.
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Figura 2. Localizaciény energias de orbitales frontera HOMO,
LUMO y HOMO-LUMO GAP calculados con DFT:B3LY P/6-
31G**. (Isovalor = 0.02 para mapeo de isosuperficies).

La brecha energética HOMO-LUMO puede ser empleada
para medir la capacidad de excitacion del material, por lo
gue mientras mas pequefia sea esta brecha mas
excitable puede ser el semiconductor (Fig. 2).

* Espectro de absorcion (UV-Vis). El espectro UV-Vis
proporciona informacién  importante  sobre las
transiciones electronicas y la longitud de onda de maxima
absorcion (Amax) la cual debe presentarse entre 400y 700
nm. (Ver Fig. 3y Tabla 1).
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Figura 3. Espectros electronicos de absorcion.
TD-DFT: B3LY P/6-31G**.

Tabla 1. Longitud de onda de maxima absorcion (Amay, €nergia de
absorcion vertical (Qa) TD-DFT:B3LY P/6-31G** .

MoLECULA | A(m) | oueV) | GoGianom(y | ELECTRONICA
A ST .1 240 08558 F-0-> L+ [(+56%)
B 320.1 387 0.2963 H-3->L+0(+89%)
T 7068 303 16155 A-0> L+ 1(+91%)

* Energia de reorganizacion intramolecular. Una

energia de reorganizacibn minima representa una

velocidad de transferencia de carga maxima (Tabla 2).
Tabla 2. Energias de reorganizacién intramolecular para

transferencia de huecos (") y tansferencia de electrones (1)
calculadas con B3LYP/6-31G**. Todo en eV.

MOLECULA e N2 Aot A A2 A tot
A 0.0526 00527 | 01053 | 00504 0.0497 0.1001
B 0.0665 00628 | 01293 | 01113 0.1170 0.2283
c 00614 | 00618 | 01232 | o0.0847 00792 0.1640

Conclusiones: Los valores de GAP indican que la
molécula A es la mas excitable, mientras que la energia
de reorganizacion indica que las tres estructuras
dendriticas analizadas son transportadoras de huecos y
electrones.
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