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Stratégies pour réduire la bande interdite
• copolymères alternés –(D-A)n- (soumis)

Calcul de l’énergie de transition par TD-DFT (niveau M06-2X/6-311G(d))

• copolymères alternés –(A-A)n- (non publié)

• Halochromisme sur P(DTS-DAP) (W. Khelifi et al. Macromolecules 52, 4820-4827)

L’unité DAP présente des propriétés d’halochromisme avec l’ajout d’un acide de Brönsted ou Lewis.

INTRODUCTION
Les matériaux absorbant

dans le proche infra-rouge

(NIR) ont un intérêt pour

diverses applications en

électronique organique :

photovoltaïque, bio. Les

polymères présentés ici

ont été élaborés pour

réaliser des photo-

détecteurs dans le NIR.

CONCLUSION
§ Pour D donné, bande

interdite modulée en

changeant A.

§ DAP permet de décaler

le spectre d’absorption

vers NIR, en particulier

par halochromisme.

§ unité A originale permet

de décaler de 400 nm

par rapport à P(DPP).

§ D-A et A-A analogues :

A-A présentent un

niveau LUMO plus

profond.
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Spectres UV-visible-NIR (solution) 

Pour D-A et A-A analogues, niveau LUMO plus
profond pour A-A.
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Comparaison HOMO-LUMO* de 
–(A-A)n- et –(D-A)n- analogues

* Voltamétrie cyclique

Spectres UV-visible-NIR (solution et films) 
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Spectres UV-visible-NIR (solution) Calcul de l’énergie de transition 
par TD-DFT en fonction du 

nombre d’unités

Calculs montrent que :
§ 1 éq. BF3 ne modifie pas

l’énergie de transition,
§ shift observé par spectro UV-

vis-NIR attribué à l’ajout de 2
éq. BF3 sur 1 unité de DAP.

1 éq. HCl : shift 225 nm, 1 éq. BF3 : shift 245 nm, excès AlCl3ou FeCl3 ne permet pas de complexer totalement. 


