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Fondée sur la DFT.
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Résumé

Les systemes convertissant 1’énergie de la lumiere, provenant généralement du soleil, en
d’autres formes d’énergie telles que ’électricité (photovoltaique, PV) ou en composés chim-
iques (photocatalyse, dissociation de ’eau, photoréduction du CO2...) représentent une réelle
opportunité de produire de 1’électricité, des produits chimiques, de 'hydrogene... a un faible
cout environnemental et économique.

Généralement, ces systémes impliquent un semiconducteur (SC) pour 'absorption de la
lumiere, pour la conduction des charges photogénérées ou pour les deux. Bien que les
principes de fonctionnement puissent étre complexes et tres différents d’une technologie a
I’autre, plusieurs étapes de fonctionnement fondamentales sont communes a tous ces systemes
telles que ’absorption de la lumiere ou la dissociation de 'exciton. Ces étapes sont gouvernées
par des propriétés (bandgap, énergie de dissociation de ’exciton, constante diélectrique...)
du SC. Des calculs fondés sur la DFT peuvent aider les scientifiques a la conception ra-
tionnelle de nouveaux semiconducteurs pour des applications en PV et en photocatalyse en
calculant en amont ces propriétés.

Dans la présentation, une introduction pédagogique du principe de fonctionnement de ces
systemes photocatalytiques sera faite ou le role et 'importance de chaque propriété du SC
seront mis en avant. La fiabilité de la DFT pour le calcul de ces propriétés (telles que la
contribution vibrationnel a la constante diélectrique ou 1’énergie de liaison de ’exciton avec
le modele de Wannier) sera 1'objet de la section suivante. Cette étude est réalisée en cal-
culant avec différentes fonctionnelles ces propriétés pour des semiconducteurs bien connus
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dans le domaine du PV et de la photocatalyse. Les codes CRYSTALQ9 et VASP (5.2) sont
utilisés pour ces calculs. Enfin, le protocole ressorti de I’étude précédente sera utilisé pour
déterminer les propriétés d’un nouveau semiconducteur développé et synthétisé pour des ap-
plications en PV.
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