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Les préoccupations environnementales croissantes et la demande mondiale en ¢
imposent de trouver des solutions dans le domaine des énergies renouvelables et du stockagé-z—
efficace. Le développement de matériaux innovants, notamment de structures 2D, offre des
perspectives prometteuses pour les électrodes haute performance dans les batteries et les
composants fonctionnels des cellules solaires. Dans cette thése, une approche
computationnelle a été utilisée pour eévaluer le potentiel de deux Triphosphides
bidimensionnels (SbP; et GaP3), comme matériaux d'anode dans les batteries a ions de métaux
alcalins et comme couches de transport de charge dans les cellules solaires a pérovskite. En
mettant l'accent sur la stabilité¢, les propriétés ¢électroniques et les performances
electrochimiques, 1'étude évalue l'adéquation ces deux monocouches en tant que matériaux
d'anode dans les batteries Li-ion, Na-ion et K-ion, en utilisant la théorie fonctionnelle de la
densitée (DFT) via Quantum ESPRESSO. La capacite de stockage de la monocouche GaP;
s'est averée supérieure a celle de la monocouche SbP;, ce qui indique un potentiel supérieur
de GaP; pour le stockage des ions alcalins. En revanche, la monocouche SbP; présente des
barriéres énergétiques plus faibles pour les trois ions que GaPs3, ce qui implique une mobilité
ionique plus élevee et donc de meilleures performances de la batterie. Cette étude suggere que
ces deux monocouches présentent un potentiel important en tant que candidat prometteur pour
le matériau d'anode dans les batteries a ions de métaux alcalins. De plus, I'utilisation de la
monocouche SbP; comme couche de transport d'électrons (ETL) dans les cellules solaires a
pérovskite a été étudi¢e. A I'aide de simulations SCAPS-1D, les performances de la cellule
solaire proposée ont été évaluées en termes de tension en circuit ouvert (V,.), de densité de
courant de court-circuit (J¢.), de facteur de forme (FF) et de rendement de conversion de
puissance (7). Les résultats obtenus montrent que la monocouche SbP; pourrait constituer un
candidat prometteur pour une intégration en tant que couche ETL dans les cellules solaires a

perovskite.
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