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Depuis les années 80, les pérovskites hybrides  2D sont étudiées pour leurs propriétés semi-
conductrices pour des applications telles que les transistors à effet de champs (FET)1 ainsi que les 
diodes électroluminescentes (LED)2. Ce n’est que très récemment que les pérovskites hybrides 3D ont 
intéressé la communauté scientifique du à une évolution spectaculaire des rendements de 3.8% en 
20093 à plus de 21% en 20164. Les confinements quantiques et diélectriques peuvent avoir un impact 
non négligeable sur les propriétés physiques des matériaux et hétérostructures. Le confinement 
diélectrique était modélisé jusqu’à présent de façon rudimentaire et totalement empirique à l’aide de 
jonctions abruptes. Ici nous utilisons une nouvelle méthode reposant sur la théorie de la fonctionnelle 
de la densité (DFT), développée pour étudier les effets de confinement diélectrique 5–7, pour les 
pérovskites hybrides 2D et 3D. Cette méthode permet de prendre en compte les détails des interfaces à 
l’échelle atomique. Très récemment, des colloïdes de pérovskites hybrides ont été synthétisés 
permettant d’obtenir de nouvelles propriétés8,9. Le confinement quantique de nanoplaquettes de 
pérovskites hybrides 3D est également abordé5. Par ailleurs, en 2013, la présence d’un couplage spin-
orbite géant dans les pérovskites hybrides a été prédit par des calculs basés sur la DFT 10–12 et l’effet 
Rashba (dédoublement du spin) a également été prédit pour MAPbI3 12,13 offrant ainsi de nouvelles 
possibilités pour des applications basées sur la spintronique. Nous proposons ici également une étude 
de l’effet Rashba et de Dresselhaus dans les pérovskites hybrides sous champ électrique externe 14. 
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