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Células solares de perovskita (CSP) tém alcangado nos ultimos anos uma alta
eficiéncia a um custo de produgéo significativamente reduzido que, no entanto,
apesar do excelente desempenho, a instabilidade desses dispositivos dificulta
as aplicagbes em larga escala. Os principais desafios estdo associados a
exposicao a umidade, oxigénio e luz ultravioleta, juntamente com a instabilidade
estrutural destes materiais devido a migragao de ions de sua estrutura para as
camadas ativas e interfaces. Estudos recentes demonstram que os derivados
de poli(fulerenos) (PF) sao capazes de estabilizar o desempenho dos CSP e
aprimorando tanto a eficiéncia quanto a estabilidade das células solares
organicas devido a sua estabilidade quimica, boa processabilidade e
propriedades Opticas e elétricas [1]. Além disso, foi relatado o potencial dos
agentes quelantes (AQ) [2] para minimizar a taxa de degradagédo devido a
mitigacdo de ions, considerando a potencial complexacdo e captura de ions
metalicos durante a operacao desses dispositivos. No entanto, sdo necessarias



mais pesquisas a fim de compreender os mecanismos relacionados a operagao
desses materiais em CSP e identificar candidatos adequados. Neste estudo,
calculos em DFT sdo usados para avaliar as propriedades dos derivados de PF
e CA e analisar o potencial de interacdo entre os constituintes do CSP para
identificar compostos ideais para a captura/retengdao de ions CSP por meio de
indices Fukui, analise de suavidade local, calculos oOpticos, estruturais e
eletrénicos. Os resultados mostram o potencial dos grupos a base de carboxila
nao hidrogenados como relevantes para estabilizadores de ions Pb2+ e I-1. Os
derivados de PF tém LUMO e propriedades optoeletronicas muito semelhantes
as do PCBM, além disso, os grupos com Oxido de etileno podem melhorar a
aderéncia nas interfaces.
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