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Résumé :

L'énergie solaire a le potentiel de répondre a la demande croissante d'un systéme énergétique mondial, neutre en
carbone. Les cellules solaires a jonction unique approchent de la limite d'efficacité dans la conversion de |'énergie
solaire. En conséquence, la conception et le développement de matériaux capables de contourner la limite de
conversion photoélectrique, dite de Shockley-Queisser, ont recu une attention particuliére. Les matériaux de fission
singulet (SF) ont la capacité potentielle de générer deux excitons triplets a partir d'un exciton singulet, doublant ainsi le
nombre de porteurs de charge et augmentant I'efficacité d'un dispositif photovoltaique. Selon les études théoriques
préliminaires les composés organiques conjugués dopés au bore-azote (BN) présentent les propriétés favorables
requises pour la fission singulet. Dans cette these, nous avons d'abord exploré de maniére systématique a l'aide de la
chimie computationnelle I'effet du dopage BN sur les paramétres clés critiques pour le comportement de fission singulet
dans le cas de l'azuléne. Nos résultats de calcul ont permis d'identifier une cible appropriée pour I'exploration
synthétique. Dans la deuxieme partie de la thése, la conception synthétique et les progres réalisés en vue d'obtenir un
BN-azuléne et ses dérivés sont décrits. L'approche synthétique proposée s'appuie sur la richesse des connaissances
existantes sur les dérivés de 1,2-azaborine (isostéres BN du benzéne), développées par le groupe du Pr Liu. Les
connaissances fondamentales acquises grace aux études computationnelles et synthétiques des BN-azulénes jetteront
les bases du développement d'une nouvelle famille de BN-hétérocycles.



