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El  desarrollo  de  nuevos  materiales  orgánicos  con  propiedades  específicas  para  la  fabricación  de  dispositivos
fotovoltaicos y optoelectrónicos ha cobrado interés en los últimos años. La simulación computacional representa una
alternativa  para  diseñar  moléculas  candidatas  para  su  potencial  aplicación  en  dispositivos  tales  como diodos
emisores de luz (OLEDs), Celdas solares orgánicas (OSCs), entre otros. (1)
 
En este trabajo se presenta el estudio teórico DFT de una familia de ocho moléculas con arquitectura electrónica
cuadrupolar basadas en el fragmento isoindigo (aceptor), acoplado a distintos grupos donadores mediante un puente
π-conjugado.  Los  resultados  obtenidos  revelan que los  compuestos  estudiados  presentan valores  de  band gap
teóricos en el rango de 2.1-2.4 eV, lo que los sitúa en el rango de los semiconductores orgánicos. Las estimaciones
teóricas de los niveles HOMO y LUMO indican una posible disociación de par electrón hueco en la interface del
material donador y aceptor en al menos 3 de las moléculas, así como voltajes de circuito abierto (Voc) en un rango de
1.41-1.72 V, lo cual nos indica la facilidad de inyección de electrones. De acuerdo con las predicciones teóricas estos
oligómeros son candidatos prometedores para su aplicación en dispositivos optoelectrónicos.
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