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有机染料敏化剂JK16和JK17的几何结构、电子结构及相关性质 

张材荣; 吴有智; 陈玉红; 陈宏善 

兰州理工大学理学院应用物理系, 兰州 730050; 兰州理工大学材料科学与工程学院, 兰州 730050; 西北师范大学

物理与电子工程学院, 兰州 730070 

摘要： 

运用密度泛函理论中的杂化泛函B3LYP研究了高效太阳能电池新型染料敏化剂JK16和JK17的几何结构、电子结

构、极化率和超极化率, 并用含时密度泛函理论(TDDFT)研究了电子吸收谱. 基于含时密度泛函理论计算结果和实

验结果的定性符合, 指认了在可见和近紫外区的吸收属于π→π*跃迁. 计算结果还表明JK16和JK17激发能最低的三

个跃迁都与光诱导电荷转移过程有关, 而且二-二甲基芴氨基苯并噻吩基团对光电转换过程的敏化起主要作用, 发生

于染料敏化剂JK16、JK17和TiO2界面之间的电荷转移是由染料分子激发态向半导体导带的电子注入过程. 此外, 通
过对JK16和JK17的比较, 分析了亚乙烯基对几何结构、电子结构和谱学特性的影响. 
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