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Résumé

Les dérivés de la triphenylamine intéressent la communauté scientifique pour leurs ap-
plications dans différents domaines, comme l’électronique moléculaire ou la bio-imagerie à
deux photons.1 Ces composés sont souvent fluorescents, et l’introduction de groupements
accepteurs permet de moduler la longueur d’onde et l’intensité de fluorescence.2 Dans cette
affiche, nous discutons de la nature de l’absorption et de l’émission des dérivés présentés
sur le schéma ci-dessous. Pour ce faire, différents calculs DFT et TD-DFT ont été réalisés
avec des fonctionnelles hybrides globales et hybrides corrigées longues portées. Afin de se
rapprocher des conditions expérimentales, tout en limitant le coût de calcul, le modèle de
solvant implicite PCM a été utilisé. De plus la confrontation des différents niveaux de théorie
avec l’expérience permet de valider la méthode de calcul utilisée et de mettre en évidence
l’importance du bonne prise en compte du solvant pour ce type d’étude. L’analyse de ces
résultats permet une compréhension fine des phénomènes de fluorescences des dérivés de la
triphenylamine. Les calculs mettent notamment en évidence une différence de géométrie im-
portante entre les états fondamentaux et excités de ces différents dérivés. Ces changements
de géométries jouent un rôle clés dans la compréhension de la luminescence de ces composés.
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