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Abstract 

This thesis presents a combined experimental and theoretical investigation of two triple 

perovskite compounds, Compound N°1 and Compound N°2, to assess their potential for 

optoelectronic and energy-related applications. The materials were synthesized by solid-

state reaction and characterized using XRD, FTIR, and UV-Vis spectroscopy. Structural 

analysis confirmed the formation of perovskite phases, and optical measurements showed 

that Compound N°1 exhibits a broader absorption range and lower band gap than 

Compound N°2 counterpart, indicating stronger potential for light-harvesting applications. 

Density Functional Theory (DFT) calculations provided insight into the structural, 

electronic, optical, and mechanical properties. Although the GGA-PBE functional 

underestimated the band gaps, both compounds exhibited strong optical activity. 

Compound N°1 demonstrated superior mechanical strength, ductility, and thermal stability 

compared to Compound N°2. Moreover, Phonon calculations for Compound N°2 revealed 

imaginary modes, suggesting that its monoclinic structure may be metastable and require 

specific synthesis conditions to be realized. 

Résumé 

Ce mémoire présente une étude expérimentale et théorique combinée de deux composés 

pérovskites triples, les composés N°1 et 2, dans le but d’évaluer leur potentiel pour des 

applications optoélectroniques et énergétiques. Les matériaux ont été synthétisés par 

réaction à l'état solide et caractérisés par XRD, FTIR et spectroscopie UV-Visible. 

L’analyse structurale a confirmé la formation des phases pérovskites, et les mesures 

optiques ont montré que le composé 1 possède une plage d’absorption plus large et une 

bande interdite plus faible que son homologue de composé 2, indiquant un meilleur 

potentiel pour les applications de conversion de lumière. 

Les calculs basés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) ont permis 

d’explorer les propriétés structurales, électroniques, optiques et mécaniques. Bien que 

l'approximation GGA-PBE ait sous-estimé les bandes interdites, les deux composés ont 

montré une forte activité optique. Le composé 1 a démontré une meilleure résistance 

mécanique, une plus grande ductilité et une meilleure stabilité thermique que le composé 2. 

En outre, les calculs de phonons pour le composé 2 ont révélé des modes imaginaires, 



suggérant que sa structure monoclinique pourrait être métastable et nécessiter des 

conditions spécifiques de synthèse pour être stabilisée. 

 الملخص

، بهدف 2المركب و 1المركب يتناول هذا البحث دراسة تجريبية ونظرية مشتركة لمركبين من البيروفسكايت الثلاثي، 

تقييم إمكانياتهما في التطبيقات البصرية الإلكترونية ومجالات الطاقة. تم تحضير المركبين باستخدام طريقة التفاعل في 

المرئية.  –، والتحليل الطيفي بالأشعة فوق البنفسجية FTIR، وXRDالحالة الصلبة، وتمت دراستهما باستخدام تقنيات 

يمتلك نطاق امتصاص  1المركب تكوين طور البيروفسكايت، كما أظهرت القياسات البصرية أن  أكدت التحاليل البنيوية

 ، مما يشير إلى إمكانيات أفضل في امتصاص الضوء. 2المركب أوسع وفجوة طاقة أقل مقارنةً ب

ً لخصائص المركبات البنيوية والإلكترونية والبصرية DFT) نظرية دالية الكثافة الوظيفيةوفرّت حسابات  ( فهما

قللت من قيمة فجوة الطاقة، إلا أن كلا المركبين أظهرا نشاطاً  GGA-PBE داليةوالميكانيكية. وعلى الرغم من أن 

ً جيداً. كما أظهر ً في القوة الميكانيكية، والليونة، والاستقرار الحراري مقارنةً  1المركب  بصريا . 2المركب  بـ تفوقا

وجود أنماط تخيلية، مما يشير إلى أن بنيته الأحادية الميل قد  2لمركب إضافة إلى ذلك، أظهرت حسابات الفونونات ل

 تكون شبه مستقرة، وتتطلب ظروف تحضير خاصة لتحقيق الاستقرار.


