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Résumé :

L'intégration de composés naturels dans les matériaux suscite un intérét croissant en chimie, en raison de leurs
avantages a la fois pratiques et économiques. Bien que des travaux antérieurs aient mis en évidence des
modifications de la stabilité et des propriétés optoélectroniques de certains de ces matériaux fonctionnalisés, des
informations détaillées concernant leurs caractéristiques a I'échelle moléculaire ainsi que les mécanismes
fonctionnels associés a ces ajouts demeurent encore limitées. Dans cette thése, l'objectif a été d'étudier des
composés bio-inspirés a base de mélanine pour une application dans les capteurs chimiques et les cellules solaires
organiques, a travers des calculs de structure électronique basés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité
(DFT). Deux axes principaux ont été explorés : i) la faisabilité de composés a base de vanilline pour la détection des
nitroaromatiques (NAC) et ii) la proposition/évaluation des performances de composés inspirés de la mélanine en
tant qu’accepteurs/donneurs dans des cellules solaires organiques a hétérojonction en volume. Le premier axe
étudie I'interaction entre des systémes a base de mélanine et des NACs, en examinant leurs propriétés électroniques,
optiques, structurelles et de stabilité. Les résultats montrent que les dérivés de la mélanine présentent une sensibilité
élevée a ces analytes, permettant une détection chimique sélective, réversible, peu colteuse et respectueuse de
I'environnement. Concernant le second axe, une série de molécules donneuses et accepteurs basées sur des dérivés
du composé Y6 et des motifs inspirés de I'eumélanine a été proposée et étudiée. Nos résultats indiquent que des
groupes terminaux dérivés de la mélanine peuvent conférer des propriétés optiques et électroniques uniques,
permettant la conception de matériaux accepteurs performants, tandis que des oligoméres de type eumélanine
apparaissent comme des donneurs prometteurs. Ces résultats soulignent comment des modifications chimiques bio-
inspirées peuvent améliorer a la fois I'efficacité et la durabilité de la prochaine génération de composés dans

I'électronique organique.



