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Un clin d’œil au cycle de l’eau
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La renaissance des diagrammes de bandes
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Des raies de Balmer à la physique quantique
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Des niveaux atomiques aux bandes d’énergie

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



BCTravail de sortie         F

Affinité électronique χ

EF

Niveau de Fermi

métal Semi-conducteur & isolants Matériaux organiques

EF

EF

e-

h+

F

χ F

χ LUMO

HOMO

BV

EBC

EBV

Niveau du vide

Energie (eV)

EF

Energie moyenne

des éléctrons

Qui se déclinent suivant toutes les classes de matériaux…

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



S.M. Sze, Physics of semiconductor devices, Wiley, 1969

Ge Si GaAs

0

1

2

Energie (eV)

Eg =0,66 eV
Eg =1,12 eV

Eg =1,43  eV

GaAs

Si

Ge

Surfaces d’énergie constante

Structure de bandes des solides 

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



Diagrammes énergétiques des semiconducteurs (V=0)

E = 0
Niveau du vide
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[(dfppz)2Ir(DPhTz)][PF6] (1) and 

[(ppz)2Ir(DPhTz)][PF6] (2), with the 

2,4-diphenyl-6-(pyridine2-yl)-1,3,5-

triazine ancillary ligand (DPhTz) 

Molecular orbital diagrams and 

calculated HOMO–LUMO energy 

levels : Complexes for 

aggregation-induced emission 

and piezochromic luminescence

Wang et al., J. Mater. Chem. C, 2018, 6, 12217--12223

Matériaux organiques
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Wang et al., Frontiers in Energy Research 6 (2018)113

LUMO

HOMO

Pour le photovoltaïque organique
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Le niveau de remplissage des électrons : 

niveau de Fermi : EF
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EF Potentiel électrochimique moyen d’un électron

F : Faraday (96500 C)

q = 1,6 10-19 C
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Nc : densité effective d’états dans la bande de conduction (Si:2,8 1019 cm-3)

Nv : densité effective d’états dans la bande de valence (Si: 1019 cm-3)

Dn =Ebc-EF
Dp =EF-EBC



Effet du dopage : de l’isolant au métal
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Vi= ( F1F2/q



EF,1

EF,2

Vi

F1

F2

Phase 1 Phase 2

Distance x

E

V

0

champ (E)

Densité charge électrique (r

EF,1,eq EF,2,eq

V1

Phase 1
Phase 2

Distance x

champ (E)

Densité charge électrique (r

Vi

V2

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



EF,1

EF,2

Vi

F1

F2

Phase 1 Phase 2

Distance x

E

V

0

champ (E)

Densité charge électrique (r

EF,1,eq EF,2,eq

V1

Phase 1 Phase 2

Distance x

champ (E)

Densité charge électrique (r

Vi

V2

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



EF,sc

EBC

n  ND

EF

n  ND

ns

EF,M EF,M

Q<0

EF,sc

Vsc

Vi = Vsc +Vm ≈ Vsc car Vm << Vsc

Q>0

Zone de 

charge

d’espace

100 nm-

qq microns

Zone neutre

qq A 
°

Semiconducteur de type n Métal

Jonction métal- semiconducteur : barrière de Schottky

EBV

Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022
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Source : S.M. Sze
Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022

q/kT = 40 V-1 à 25°C

Application numérique : mécanisme d’injection thermoionique



Les différents régimes de polarisation d’une barrière de Schottky : Type N
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Ces régimes de polarisation peuvent être obtenus:

- En fonction du travail de sorties de la phase de contact

- En fonction de la polarisation pour une phase de contact donnée



Les différents régimes de polarisation d’une barrière de Schottky : Type P
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Création du photocourant Caractéristique courant tension globale
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Génération du photocourant sous éclairement solaire
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Pertes par résistance série et résistance shunt
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Exemple des cellules CIGS
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NREL, EMRS 2004

light

18 Daniel Lincot, Collège de France, 9/02/2022



Wang et al., Frontiers in Energy Research 6 (2018)113

LUMO

HOMO

Application au photovoltaïque organique
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HTL : couche transporteuse de trous

ETL: couche transporteuse d’électrons
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