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Résumé :  

 

Les systèmes π-conjugués utilisés dans les cellules solaires photovoltaïques à colorant 

(DSSC) et organiques (BHJ) font l'objet de nombreuses recherches pour mieux comprendre 

leurs propriétés photovoltaïques. Ce type de cellule peut atteindre des rendements de 

photoconversion allant jusqu'à 14 %  pour les DSSC et 11,7 % pour les BHJ, ce qui en fait 

une excellente alternative aux cellules solaires à base de silicium. 

Les travaux réalisés au cours de cette thèse s'inscrivent dans une perspective 

d'optimisation des cellules solaires à colorant (DSSC) ou organiques (BHJ). Pour y parvenir, 

la théorie de la fonctionnelle de la densité indépendante du temps, DFT, et la théorie de la 

fonctionnelle de la densité dépendante du temps, TD-DFT, sont les outils de choix pour 

modéliser des systèmes de grands tailles et extraire de nombreuses informations sur leur 

structure, leurs orbitales moléculaires et leurs propriétés optiques et photovoltaïques afin de 

sélectionner des systèmes ayant des propriétés optoélectroniques intéressantes pour des 

applications dans le domaine photovoltaïque. 

Les résultats des calculs théoriques obtenus dans cette thèse montrent que les nouveaux 

systèmes π-conjugués étudiés, basés sur le carbazole et ses dérivés, peuvent être utilisés dans 

le domaine des cellules solaires à colorant (DSSC) et à l'hétérojonction volumique (BHJ). 
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Design of new carbazole-based organic molecules for optoelectronic 

applications 

 

 
 

Abstract :  

 

The π-conjugated systems used in dye-sensitized (DSSC) and organic (BHJ) 

photovoltaic solar cells are the subject of much research to better understand their 

photovoltaic properties. This type of cell can achieve photoconversion efficiencies of up to 

14% for DSSCs and 11.7% for BHJs, making them an excellent alternative to silicon-based 

solar cells. 

The work carried out in this thesis is in the context of the optimization of dye-sensitized 

(DSSC) or organic (BHJ) solar cells. For this purpose, the time independent density functional 

theory, DFT, and the time-dependent density functional theory, TD-DFT, are the tools of 

choice to model large systems and extract a lot of information about their structure, molecular 

orbitals, optical, and photovoltaic properties in order to select systems with interesting 

optoelectronic properties for applications in the photovoltaic field. 

The results of theoretical calculations obtained in this thesis show that the new π-

conjugated systems studied, based on carbazole and its derivatives, can be used in the field of 

dye-sensitized (DSSC) and bulk heterojunction (BHJ) solar cells. 
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