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O crescimento da demanda energética mundial e a necessidade de reduzir
emissdes de gases de efeito estufa impulsionam a busca por tecnologias
limpas, renovaveis e economicamente viaveis. Das alternativas, células
fotovoltaicas organicas (OPVs), vém se consolidando como uma das mais
promissoras. Diferentemente das tradicionais células de silicio, OPVs
apresentam vantagens como baixo custo de produgéo, fabricagéo por técnicas
de impressao em larga escala, aplicabilidade em superficies variadas, incluindo
substratos leves, parcialmente transparente e flexiveis. Essa combinagao abre
caminho para dispositivos portateis, painéis integrados a roupas, janelas
fotovoltaicas e outras aplicacbes inovadoras. No entanto, a eficiéncia e a
estabilidade ainda sao desafios para a ampla adocdo dessa tecnologia,
tornando necessaria a compreensao das propriedades estruturais e eletrénicas
dos materiais envolvidos.

As OPVs baseiam-se tipicamente em uma arquitetura bulk heterojunction
formada pela mistura de materiais doadores e aceitadores de elétrons. Neste
trabalho, investigamos misturas de moléculas derivadas de PTB (polimero
doador) e PCBM (derivado de fulereno, aceitador), uma das combinagbes mais



estudadas na literatura devido a boa estabilidade e desempenho fotovoltaico. A
organizagdo molecular e interagées entre moléculas doadoras e aceitadoras
afetam diretamente a eficiéncia de separacao e transporte de cargas, sendo,
portanto, fatores determinantes para o desempenho final da OPVs.

Para entender os efeitos estruturais e ambientais, empregou-se uma
abordagem hibrida combinando Dinédmica Molecular (DM) e calculos de
estrutura eletrénica. A DM, realizada com o pacote GROMACS, permite simular
o movimento das moléculas ao longo do tempo, incorporando efeitos térmicos,
flutuacdes conformacionais e interagdes intermoleculares em escala atémica.
Essa etapa € importante para gerar geometrias realistas que representem o
comportamento do material em condi¢gdes experimentais, evitando a limitagcao
de modelos puramente estaticos. Diferentes cenarios foram analisados,
incluindo fase gasosa e solvente de acetonitrila, para avaliar a influéncia do
ambiente sobre a estabilidade e as propriedades eletronicas do sistema.

A partir das geometrias extraidas das simula¢cdes de DM, realizamos calculos
de mecanica quéantica semi-empirica utilizando o método xTB (extended Tight-
Binding). O xTB oferece um equilibrio entre precisdo e custo computacional,
permitindo o tratamento de sistemas moleculares grandes, como os agregados
PTB:PCBM. Entre as propriedades avaliadas, destacam-se o gap HOMO-
LUMO, a afinidade eletrébnica (AEA) e o potencial de ionizacdo (AIP),
grandezas fundamentais para prever a eficiéncia fotovoltaica.

O gap HOMO-LUMO determina a energia minima necessaria para excitar um
elétron da banda de valéncia para a banda de condugado, ou seja, esta
diretamente relacionada a absorgdo de luz e a geracdo de pares elétron-
buraco. Um gap menor facilita a absorgdo de fotons de menor energia,
ampliando a faixa do espectro solar aproveitada, mas gaps excessivamente
pequenos podem comprometer a estabilidade quimica. Assim, o controle do
gap é um equilibrio critico entre eficiéncia de absor¢cdo e estabilidade
operacional.



Os resultados obtidos mostram que a presenca de solvente usando modelo
polarizavel (PCM) tendem a reduzir o gap HOMO-LUMO em comparagao a
fase gasosa, mostrando o efeito estabilizador do ambiente sobre os orbitais
fronteira. Essa reducao indica maior facilidade de excitagao eletrbnica, o que
pode potencializar a eficiéncia da absor¢ao de luz. As analises estatisticas
confirmam ainda que diferentes arranjos dos polimeros, como empilhados ou
aleatorios, impactam significativamente os valores do gap, revelando a
sensibilidade da resposta eletrbnica a organizagao espacial.

Os resultados reforcam que a combinagdo da Dinamica Molecular para
obtencdo de geometrias realistas e calculos de estrutura eletrbnica via xTB
constitui uma estratégia poderosa para compreender e prever o desempenho
de sistemas doadores/aceitadores em células fotovoltaicas organicas. Essa
abordagem n&o apenas fornece valores quantitativos de propriedades criticas,
mas também orienta o desenvolvimento de novos materiais com maior
eficiéncia e estabilidade, contribuindo para o avango de tecnologias de energia
solar mais acessiveis e sustentaveis.
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