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El desarrollo de tecnologias eficientes para la generacion de energia eléctrica es un reto que ha estado
enfrentando la humanidad en las Ultimas décadas. Una de las tecnologias que ha cobrado gran importancia
son las celdas solares sensibilizadas con materiales colorantes. Para lograr celdas solares de este tipo que
sean altamente eficientes, es necesario comprender la fisica de los procesos electronicos y dindmicos que
tienen lugar durante su funcionamiento. En el caso particular de los procesos electrénicos, el estudio de las
propiedades electrénicas, tales como el ancho de banda prohibida, el alineamiento de bandas, y los
procesos de transferencia de carga que tienen lugar, es fundamental. Estas propiedades estan relacionadas
con las excitaciones electrénicas de los materiales. El uso de métodos teéricos puede contribuir a una mejor
comprension de los resultados experimentales sobre las propiedades electrénicas de los materiales que
componen la celda solar, y a predecir e identificar materiales potenciales para la fabricacion de celdas
solares altamente eficientes. En este seminario se presentaran los resultados de la implementacion de dos
métodos ab initio para el estudio de excitaciones electrénica en moléculas y sélidos extendidos. Los
métodos son la aproximacion GW vy la teoria funcional de la densidad con ligaduras. Estos métodos fueron
implementados dentro del codigo SIESTA, que esta basado en el uso de orbitales estrictamente localizados,
lo que abre la posibilidad de estudiar sistemas con miles de atomos. Ademas, se presentaran algunos
resultados teodricos y experimentales de las propiedades electrénicas, estructurales y termodinamicas del
TiO2. Este material ha sido ampliamente usado en la fabricacion de celdas solares sensibilizadas con
colorantes
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