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Abstract

Este trabalho propde a utilizacdo de um corante organico carajurina (CAJ), em células
solares sensibilizadas por corante. Através dos métodos computacionais Gaussian 09W,
foram feitos os estudos tedrico do espectro de absorcdo UV-vis, densidade de estado,
Raman e infravermelho utilizando density funcional theory utilizando a base B3lyp/6-
311++g(d,p). Na regi&o de 400 nm a 550 nm, o corante absorve na regido do anil ao verde
com o maior pico verificado na regido do azul. Observa-se que o corante CAJ pode ser
utilizada como uma célula solar fotovoltaica, com maior eficiéncia na faixa de 450 nm
(azul) para absorcdo de energia. Os valores de HOMO e LUMO correspondentes a -
6,40eV e -3,80eV, respectivamente. Apresentando um valor de 2,60 eV, pertencendo ao
intervalo visivel da faixa de absorcdo da luz (3.15eV a 1.68eV) o que possibilita que o
a carajurina pode ser utilizado como uma potencial célula solar, a transicéo eletrénica
por intermédio dos raios solares que estdo inseridos no intervalo UV-vis. A anélise dos
espectros IR e Raman serdo Uteis para investigar a qualidade da CAJ e pode ser
empregada como corante natural para a sintese de células solares Para os espectros IR, a
molécula de CAJ apresentou picos de absor¢do no intervalo de 1600 a 1000 cm™ nos
anéis benzénicos e em suas ligagdes quimicas entre os &tomos com maior atividade de
absorcdo em 1640.2 cm™. Neste caso aconteceu nos anéis benzénicos vibracdes planares
onde as ligagdes H(27)-0O(13)=C(11) e H(31)-O(22)-C(1) tiveram vibrag&o tesoura. Para
a absorcao na faixa infravermelha, o composto variou bastante os valores de absor¢do em
comparagao com os valores absorvidos e nos diferentes anéis e nas liga¢fes dos 4&tomos.
Observou-se que esta molécula possuia geometria planar e com ramificagdes metila, nos
carbonos 20C e 29C trans-clinal.
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