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Современные методы квантовой химии применены для моделирования компонентов ячейки Гретцеля –
одного из перспективных вариантов солнечных батарей. В данной системе один из электродов представ-
ляет собой сенсибилизованный органическим красителем диоксид титана. В настоящей работе структуры
и электронные возбуждения молекулы полиенового красителя, 2-циано-5(4-диметиламинофенил)пента-
2,4-диеновой кислоты, рассчитаны с учетом влияния водного растворителя в рамках различных моделей
среды, а также при учете влияния поверхности диоксида титана. Для расчетов оптических спектров
модельных молекулярных систем использованы методы функционала электронной плотности и расширен-
ная версия квазивырожденной многоконфигурационной теории возмущений.
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Рис. 1. Структура молекулы 2-циано-5(4-диметиламинофенил)пента-2,4-диеновой кислоты

 

Рис. 2. Молекула красителя в окружении сольватной оболочки
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Рис. 3. Разностная электронная плотность для вертикального перехода S0-S1 в молекуле ПК. Синим
обозначено уменьшение электронной плотности, а красным – увеличение
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Чистые GGA функционалы 

PBE PW91 BLYP BOP BVWN 

2,99 2,77 2,77 2,77 2,77 

Гибридные функционалы 

B3LYP PBE0 X3LYP B3PW91 BHHLYP 

3,04 3,10 3,06 3,04 3,36 

Функционалы с исправленной асимптотикой (Long8range correсted) 

LC8BLYP LC8BOP LC8BVWN CAM8B3LYP 

3,38 3,38 3,38 3,29 

Двойной гибридный функционал B2PLYP 

3,39 

XMCQDPT2 

3,21 

Таблица 1. Энергии перехода S0-S1 (эВ), оцененные по методу TDDFT и в рамках
многоконфигурационной теории возмущений XMCQDPT2
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Рис. 4. Искажение геометрической структуры красителя при дискретном описании сольватной обо-
лочки. Показаны только 7 молекул воды, включенные в квантовую часть расчета. 

Чистые GGA функционалы 

PBE PW91 BLYP BOP BVWN 

80,45 80,21 80,14 80,11 80,03 

Гибридные функционалы 

B3LYP PBE0 X3LYP B3PW91 BHHLYP 

+0,06 +0,07 +0,06 +0,05 +0,13 

Функционалы с исправленной асимптотикой (Long8range correсted) 

LC8BLYP LC8BOP LC8BVWN CAM8B3LYP 

+0,15 +0,15 +0,15 +0,13 

Двойной гибридный фунцкционал(double8hybryd) B2PLYP 

+0,13 

XMCQDPT2 

+0,24 

Таблица 2. Сдвиги (эВ), оцененные по методу TDDFT и в рамках многоконфигурацион-
ной теории возмущений XMCQDPT2
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Рис. 5. Структура системы «краситель – диоксид титана – вода». Расстояния приведены в ангстремах
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QUANTUM CHEMICAL MODELING 
OF COMPONENTS OF THE GRÄTZEL CELL 

Modern quantum chemistry methods are applied to model components of the Grätzel cell, one of the perspective
variants of solar cells. In this system, one of the electrodes is a dye-sensitized titanium dioxide.  Here, the structures
and electronic excitations of the polyene molecule of a dye,  2-cyano-5(4-dimethylaminophenyl)penta-2,4-dien acid,
are computed by taking into account the effects of water solvent within different models, and also the effects of tita-
nium dioxide surface. To compute optical spectra of model molecular systems we used the methods of the functional
of electronic density as well as the extended version of the quasidegenerate multiconfigurational perturbation theory.


