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1. Présentation du projet 
 
Titre  cellules SOLaires à base de pérovskites HYBrides : 
  structure, dynamique et optimisation du TRANSport électronique 
 
Type de projet Projet exploratoire dans le domaine de l’énergie 
 
Consortium 
  Institut des Sciences Chimiques de Rennes UMR6226 
   Claudine Katan 
   Mikaël Képénékian 
 
  FOTON UMR6082 
   Jacky Even 
   Laurent Pedesseau 
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2. Objectifs du projet 
 
Cellules solaires basées sur les pérovskites hybrides 
(record récemment validé à 20,1% par NREL) 
 
Mécanismes sous-jacents peu connus 
 
3 pistes d’inspection théorique : 
i. Dynamique du système organique dans MAPbI3 
ii. Profils diélectriques dans les slabs de MAPbI3 
iii. Interfaces MAPbI3 vs. MAPbCl3 et/ou TiO2 
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MAPbI3, i.e. CH3NH3PbI3 
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3. Plan de travail et méthodes 
 
Structure électronique : 
 DFT (onde plane ou orbitales locales) 
 importance du Couplage Spin-Orbite (SOC) 
 
 
Dynamique moléculaire 
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no SOC SOC 

J. Even, et al., J. Phys. Chem. Lett. 2013, 4, 2999. 
J. Even, et al., J. Phys. Chem. C 2014, 118, 11566. 
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3. Plan de travail et méthodes 
 
Interfaces HOP/HOP et HOP/(conducteur trou et/ou électron) 
 structures 
 alignement de bandes (DFT+SOC+GW) 
 collaboration avec le S. Tretiak et A. D. Mohite (LANL) 
 
Transport : 
 Fonctions de Green Hors Equilibre (NEGF) 
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4. Principaux résultats 
 
Profils diélectriques dans les hétérostructures 
• stratégie mise en place sur des nanoplaquettes CdSe 
• appliquée sur des slabs de MAPbI3 (et autres) 
 

6 

J. Even, L. Pedesseau, M. Kepenekian, Phys. Chem. Chem. Phys. 2014, 16, 25182. 
D. Sapori, L. Pedesseau, C. Katan, M. Kepenekian, J. Even, manuscrit en préparation. 
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4. Principaux résultats 
 
Effet Rashba et Dresselhaus dans les pérovskites hybrides 
• structures 2D, 3D (symétriques et non-symétriques) 
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M. Kepenekian, J. Even, C. Katan, L. Pedesseau, manuscrit en préparation. 

FAMSnI3 BzAPbCl4 

Y → 𝚪 → Y 
ξ = 0.03 Å-1 

U → R → 𝚪 
ξ = 0.02 Å-1 
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4. Principaux résultats 
 
Interfaces pérovskites/pérovskites 
 calcul d’alignement de bandes en cours (collaboration LANL) 
  
 
 
 
 
 
 publié par un autre groupe… 
 ⇒ nouvelles interfaces en cours d’étude 
  (travaux expérimentaux de A. D. Mohite en cours) 
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K. T. Butler, J. M. Frost, A. Walsh, Mater. Horiz. manuscrit accepté. 
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4. Principaux résultats 
 
Interfaces pérovskites/conducteur trou ou électron 
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5. Conclusion/Résumé des faits marquants 
 

• Profils diélectriques 
• Etude de l’effet Rashba-Dresselhaus 
• Interfaces pérovskites/pérovskites et pérovskites/électrodes 
• Etudes de transport électronique en cours 
 
Publications soumises ou en préparation : 
- C. Katan, L. Pedesseau, M. Kepenekian, A. Rolland, J. Even 

Interplay of spin-orbit coupling and lattice distortion in hybrid perovskites 
manuscrit soumis (numéro spécial J. Mater. Chem. A) 
 

- J. Even, L. Pedesseau, M. Kepenekian, D. Sapori, A. Rolland, C. Katan 
Hybrid perovskite semiconductors: a solid-state physics approach 
manuscrit soumis 
 

- M. Kepenekian, J. Even, D. Sapori, L. Pedesseau, C. Katan 
A survey of the Rashba-Dresselhaus effect in hybride perovskites 
manuscrit en préparation 
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M. Kepenekian, J. Even, C. Katan, L. Pedesseau, manuscrit en préparation. 
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6. Suite donnée au projet 
 
Dépôt d’un Projet « Jeune Chercheuse Jeune Chercheur » : TRANSHYPERO. 
 
 
Collaboration avec LANL formalisée par un accord avec le CINT. 
 
 
 
 
Organisation d’un workshop français autour des pérovskites hybrides 
(J. Even, E. Deleporte, P. Audebert, M. Kepenekian, C. Katan, L. Pedesseau) 
 
Réflexion autour d'une structuration de la communauté Française  (GDR ?) 
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