

Résumé:
Etude théorique DFT et TDDFT des effets de la nature des sites photo-actifs, sur l'efficacité de sensibilisation d'une série de complexes de coordination, dans les cellules photovoltaïques. Les complexes considérés sont: [M(R2-bpy)2X2C2N2] où M= Ru, Ir et Fe; X= S, Se et Te et  R = H, COOH et COOEt. Les complexes Ru(R2bpy)2X2N2C2 et Ir(R2bpy)2X2N2C2 sont caractérisés et leurs spectres UV-Visible sont calculés et commentés, une attention particulière est portée sur l’influence de leurs ligands constitutifs (R et X) sur leurs spectres et sur les paramètres photovoltaïques. Etude comparative des complexes de fer Fe(R2bpy)2S2N2C2  et des complexes de ruthénium. 
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