بررسی سلول های خورشیدی با روش‌های محاسباتی
امروزه،تأمین انرژی مورد نیاز بشر توسط منابع گوناگونی انجام می‌شود که بخش عمده ای از آن را سوخت‌های  فسیلی مانند نفت،گاز‌طبیعی و زغال سنگ تشکیل می‌دهد. بنابراین،گسترش منابع انرژی متنوع و تجدید‌پذیر برای کاهش نشر کربن‌دی‌اکسید،متان و دیگر مواد مضر امر ضروری است. خورشید یکی از منابع تأمین انرژی رایگان، پاک و عاری از اثرات مخرب زیست محیطی است که از دیرباز به روش‌های گوناگون مورد استفاده‌ی بشر قرار‌گرفته است. سلول خورشیدی(سلول فتوولتاییک) وسیله ایست که انرژی خورشیدی را با استفاده از عمل فتوولتاییک به الکتریسیته تبدیل می‌کند.
در این سمینار به بررسی پژوهش‌های انجام‌شده روی سلول‌های خورشیدی به صورت محاسبات کوانتومی پرداخته می‌شود. اجزای سلول‌های خورشیدی رنگ حساس عبارتند از: شیشه  رسانای شفاف، نیمه رسانای TiO2، رنگ‌های حساس‌کننده، الکترولیت اکسایش-کاهش‌‌، افزاینده، الکترود شمارشگر.مطالعات کوانتومی در هریک از قسمت‌‌‌های فوق ذکر انجام گردیده است. در قسمت رنگ‌های حساس کننده، رنگ N3 در مقایسه با کمپلکس‌های Ru(dcbpy)₂(acac)Cl، Ru(dcphen)₂(acac)Cl و Ru(dcbpy)₂(dpmo)Cl ولتاژ بیشتر و بازدهی بیشتر خواهد داشت [1 و 2]. همچنین در قسمت افزاینده‌ها ترکیباتی که دارای هتروسیکل نیتروژنی هستند از جمله پیرازول، ایمیدازول، 1،2و4-تریازول، پیریدین، پیریمیدین، پیرازین با ترکیبات فاقد هتروسیکل نیتروژنی مقایسه شدند که نشان داده شد ترکیبات دارای هتروسیکل نیتروژنی و به خصوص ایمیدازول و پیریدین می‌توانند دارای ولتاژ بیشتر و بازدهی بیشتری باشند ]3 و 4].
همچنین در سلول‌های خورشیدی ناهمگون چندین ترکیب فولرن C60 و c70 از جمله مشتقات مختلف phenyl-C61-butyric acid methyl ester مورد مطالعه قرار گرفتند [ 5].
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