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El poli(3-hexiltiofeno) (P3HT) es un homopolimero semiconductor que debido a su relativa
estabilidad bajo condiciones ambientales, alta cristalinidad, propiedades de transporte de carga
aceptables y simplicidad estructural (Figura 1), ha sido ampliamente utilizado como material
donador en celdas solares organicas .
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Figura 1. Estructura del P3HT y del aceptor fullereno PCBM.

EL P3HT puede ser sintetizado por diversos métodos, sin embargo, los mas comunes implican la
generacion de subproductos metalicos considerados como toxicos; recientemente, la sintesis de
polimerizacion por arilacion directa se ha desarrollado como una via ambientalmente amigable,
viable para la produccion a gran escala, con un menor numero de pasos en la sintesis y de bajo
costo para la fabricacion de estos polimeros semiconductores. Aunque en sus inicios esta
metodologia fue limitada para la aplicacion en OPVs (Organicos fotovoltaicos, por sus siglas en
inglés), debido a que genera defectos de ramificaciones en la estructura polimérica (defectos beta),
diversas investigaciones han demostrado que, bajo las condiciones adecuadas, se pueden generar
polimeros de alta calidad estructural para su aplicacion en estos dispositivos .

Las primeras celdas organicas consistian en una estructura de una sola capa alcanzando una
eficiencia muy por debajo del 1%, lo que dio paso a estructuras bicapa o de heterounion plana,
formadas por una capa de un material donador y otra de un aceptor, logrando una eficiencia
cercana al 1%. Al inicio de la década de 1990, se demostro la transferencia efectiva del electron de
un polimero conjugado a un material fullereno (Figura 1), lo que desplego el estudio de multiples
grupos de investigacion relacionados con las celdas organicas basadas en la mezcla polimero
conductor-fullereno. En 1995, se propuso la estructura de heterounion de volumen (BHJ), en la cual
se disuelve la mezcla binaria del donador y el aceptor en el mismo disolvente, formando una red
bicontinua en la que se aumenta el area de contacto entre las fases y se mejora el transporte de las
cargas . Una desventaja de esta estructura con polimeros semiconductores es que las capas deben
ser muy delgadas (100 nm) para conseguir la coleccion de cargas, lo que limita la absorcion. Con la
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finalidad de sobrepasar esta limitante, se disenaron celdas de estructura tandem que consisten en
multiples capas con absorciones complementarias, mejorando asi las PCEs (hasta 17.3 % ). Debido a
la complejidad de estas ultimas, surgieron nuevas propuestas, como las celdas ternarias, que
consisten en una mezcla BHJ de tres componentes. La Figura 2 muestra las diferentes estructuras
de los dispositivos.
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Figura 2. Estructuras de OPVs: a) monocapa, b) bicapa y BHJ, ¢) binaria. d) tandem, y e) ternaria.

La capa activa de una estructura BHJ esta formada por la mezcla de un material electrodonador y
uno electroaceptor; en esta capa se lleva a cabo el proceso fotovoltaico, es decir, la transformacion
de la energia solar en electricidad. Los principales componentes de las celdas organicas (Figura 3)
son:

1. Sustrato recubierto con un material transparente y conductivo (usualmente ITO)
2. Capa delgada transportadora de huecos (generalmente PEDOT: PSS)

3. Capa activa

4. Capa delgada transportadora de electrones (por ejemplo, PFN)

5. Catodo metalico

El mecanismo de funcionamiento de estos dispositivos se puede resumir en cuatro etapas basicas;
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primero, el polimero donador absorbe un foton generando la excitacion de un electron hacia el
aceptor y se forma un par electron-hueco denominado exciton; la segunda etapa consiste en la
difusion de este exciton hasta la interfase del donador-aceptor en donde se separa en huecos y
electrones libres; posteriormente, estas cargas libres se transportan por separado en los dominios
del polimero donador y el fullereno; finalmente, los huecos se colectan en el anodo y los electrones
en el catodo, convirtiendo asi la radiacion solar en electricidad.
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Figura 3. Componentes de las celdas solares organicas.

Las mas altas eficiencias de conversion empleando el P3HT con el aceptor PCBM son de 4 % hasta 5
% en algunos casos y el promedio general reportado es de alrededor de 3.5 %. En nuestro grupo de
investigacion alcanzamos una eficiencia maxima de 3.6 % en celdas BHJ utilizando un P3HT de bajo
peso molecular (~ 5 kDa), sin defectos estructurales (sin defectos beta y 94 % de regio-regularidad) y
alta cristalinidad (tamano de cristal de 24 nm, orientacion edge on); este polimero se obtuvo a traves
del ventajoso método antes mencionado de arilacion directa, en el laboratorio de Quimica de
Nuevos Materiales del Centro de Investigacion en ingenieria y Ciencias Aplicadas (CIICAp). Se
probaron diferentes condiciones de reaccion, y mediante un analisis estructura-propiedad-eficiencia
en OPVs, se detectaron las condiciones idoneas en la sintesis (0.05 y 0.075 % mol de catalizador) y
las propiedades estructurales que propiciaron los mejores desempenos. Ademas, utilizando este
meétodo de sintesis de un solo paso, se obtuvo un ahorro econémico de aproximadamente 70 % con
respecto al costo de venta de un P3HT de Sigma Aldrich. En conjunto con el Grupo de Propiedades
Opticas de la Materia (GPOM) del Centro de Investigaciones en Optica A.C. (CIO), se elaboraron los
dispositivos fotovoltaicos con la innovaciéon de que fueron fabricados sin atmodsfera controlada y
utilizando como catodo una mezcla eutectica (32.5 % Bi, 51 % In y 16.5 % Sn) llamada Field's metal , lo
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que implica también dispositivos de bajo costo.

Cuando se emplean otros aceptores fullerenos o moléculas de bajo peso molecular diferentes al
fullereno se han reportado eficiencias superiores a 6 % y hasta casi 7% con modificaciones que
mejoran el desempeno de una de las otras capas. Pese a su limitada eficiencia de conversion, el
P3HT es reconocido como uno de los polimeros semiconductores de costo mas efectivo para su
aplicacion en OPVs , adicionalmente, un analisis tedrico sugiere que el P3HT podria alcanzar una
eficiencia de hasta 20 % si se encuentra un aceptor ideal , por lo que sigue siendo un polimero
atractivo en este campo.

Los polimeros semiconductores como el P3HT, también se caracterizan por ser solubles en
disolventes organicos, ventaja que es aprovechada para su impresion sobre los sustratos flexibles

mediante un método conocido como impresion roll to roll ideal para la fabricacion de OPVs en gran
escala.

En contraste con las celdas solares de silicio, los materiales OPVs tienen una estructura flexible que
puede ser colocada sobre practicamente cualquier superficie; otro de sus atractivos atributos es
que son dispositivos muy ligeros; adicionalmente, son semitransparentes por lo que pueden ser
instalados sobre cristales de ventanas; su posibilidad de multiples colores anade a su funcionalidad
un diseno decorativo permitiendo una amplia gama de aplicaciones que va desde mochilas,
automoviles, cristales de edificios y hasta techos (Figura 4).
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Figura 4. Aplicaciones de OPVs Imagenes tomadas de http.//www.opvius.com,
https.//infinitypv.com, https.//www.heliatek.com

Las celdas OPVs tienen un futuro con alto potencial de éxito en la obtencion de energia eléctrica a
partir de una fuente renovable; actualmente existe una serie de empresas que producen y
comercializan OPVs como las companias alemanas OPVIUS GmbH y Heliatek, la danesa InfinityPV,
la americana Lucintech Inc., entre otras. Por otra parte, la compania francesa Engie instalo las
primeras celdas solares organicas en la CDMX como parte de su campana Harmony que busca
implementar energia limpia en las grandes urbes . En México, el grupo de investigacion GPOM del
CIO, ha sido lider en el diseno y fabricacion de prototipos de paneles solares basados en materiales
organicos .

El desarrollo de este tipo de tecnologias es fascinante ya que involucra el diseno, sintesis 'y
caracterizacion de nuevos materiales; entre ellos polimeros semiconductores como el P3HT,
ademas del diseno y fabricacion de nuevas estructuras y materiales de las celdas solares. Aun se
requieren grandes esfuerzos en la investigacion de los componentes de esta tecnologia de tercera
generacion para lograr costos accesibles que permitan su implementacion a gran escala.
Actualmente, en México, la comunidad cientifica y tecnologica esta participando para lograr este fin.
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