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Résumé :

Depuis les premiers travaux pionniers de Gratzel, en 1991, les cellules solaires sensibilisées par
les colorants (DSSC) ont suscité de nombreuses recherches qui ont montré qu’elles présentent
d’énormes perspectives et sont une technologie photovoltaique économiquement viable. Elaborées au
moyen des méthodes peu codteuses, composées de matériaux hybrides organique-inorganique
respectueux de l'environnement et jouissant d’une grande flexibilité, ces cellules affichent une
efficacité de conversion tres modeste atteignant 14,5%.

Cette these s’inscrit dans le contexte global d’améliorations des performances des cellules DSSC
via la conception de nouveaux colorants a base de Thiéno[2,3-b]indole. L’approche adoptée est une
approche théorique basée sur les méthodes de la chimie quantique DFT et sa variante dépendante du
temps TD-DFT.

L’étude des propriétés géométrique, électroniques, optiques et photovoltaiques des différentes
molécules congues par substitution et/ou par greffage au niveau des structures, D-n-A/D-Al-A, des
molécules de références a base de Thiéno[2,3-b]indole a mis en exergue une nette amélioration des
performances des colorants de base synthétisés expérimentalement.

Au-dela de la détermination des propriétés optiques et électrochimiques des colorants isolés, nous
avons modélisé le mécanisme d’adsorption sur la surface de semi-conducteur TiO,. Les résultats ont
monté que ces composes a base de Thiéno[2,3-b]Jindole peuvent étre comme des sensibilisateurs
prometteurs pour des applications dans les cellules photovoltaique de type DSSC. Les évaluations
expérimentales demeurent un objet de recherche complémentaire pour pouvoir valider ces prédictions
théoriques.
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NEW 7T -CONJUGATED ORGANIC COMPOUNDS BASED ON
THIENOI[2,3-s]INDOLE FOR OPTOELECTRONIC AND
PHOTOVOLTAIC DEVICES.

Abstract:

Since the first pioneering work by Gratzel in 1991, dye-sensitized solar cells (DSSCs) have
been the subject of extensive research, which has shown that they have enormous potential as an
economically viable photovoltaic technology. Developed using low-cost methods, composed of
environmentally friendly organic-inorganic hybrid materials and with high flexibility, these cells
show a very modest conversion efficiency of up to 14.5%.

This thesis is part of the global context of improving the performance of DSSCs through the
design of new dyes based on thieno[2,3-b]indole. The approach adopted is a theoretical one based on
DFT quantum chemical methods and its time dependent variant TD-DFT.

The study of the geometrical, electronic, optical and photovoltaic properties of the different
molecules designed by substitution and/or grafting at the level of the structures, D-n-A/D-Al-A, of
the reference molecules based on Thieno[2,3-b]indole highlighted a clear improvement of the
performances of the experimentally synthesized basic dyes.

Beyond the determination of the optical and electrochemical properties of the isolated dyes, we
modeled the adsorption mechanism on the TiO, semiconductor surface. The results showed that these
thieno[2,3-b]indole based compounds can be used as promising sensitizers for applications in
DSSCs. Experimental evaluations remain a subject of further research to validate these theoretical
predictions.
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