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le craquage solaire de I’eau
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Nous proposons un systeme monolithique et sans contact (fig. 1a) pour réaliser le craquage solaire de I'eau
afin de produire de I’hydrogéne en utilisant directement I’énergie électrique générée par effet photovoltaique. La
partie active du systeme est basée sur une hétérojonction de van der Waals Z-scheme (cellule tandem) composée de
monocouches de dichalcogéniures de métaux de transitions (TMD). Cette structure assure la différence de potentiel
nécessaire a I'électrolyse (Voc > 2V) tout en maximisant I’absorption de I'énergie solaire! avec des gaps de I'ordre de
1,6 eV. MoS; et WSe; sont a priori choisis pour respectivement I'anode et la cathode du fait de leurs propriétés
électrochimiques?™ et optiques®’. Deux régions distinctes composent cette partie active. La premiére (fig. 1b) est une
hétérojonction MoS,/hBN/WSe,. Le nitrure de bore hexagonal (hBN) permet d’isoler les deux TMD?, Les électrons
(trous) photogénérés dans WSe; (MoS;) sont consommés par la demi-réaction d’évolution de I’hydrogéne (oxygene).
Dans la deuxieme région (fig. 1c), le hBN est retiré pour que les porteurs non-utilisés (i.e. les trous de WSe; et les
électrons de MoS;) puissent se recombiner. Des membranes mésoporeuses d’oxydes métalliques transparents
soutiennent I’hétérojonction et permettent a I'eau d’atteindre la partie active. Enfin, des cristaux photoniques doivent
augmenter I'absorption de la lumiére dans les monocouches de TMD. Nous avons congcu un modele multi-physique
pour comprendre le fonctionnement de ce dispositif et prédire son rendement. Ce modéle est paramétré par des
résultats ab initio des propriétés physiques des TMD. Les premiers résultats montrent un rendement
photoélectrochimique supérieur a 10% dans des conditions réalistes de fonctionnement, ce qui, pour un dispositif bas
co(t ne nécessitant pas d’épitaxie, est remarquable.
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Figure 1 : (a) Schéma explicatif du fonctionnement du systeme de craquage solaire de I'eau proposé. (b) Représentation de la
structure de bandes dans la région active de craquage de I'eau (avec hBN). (c) Représentation de la structure de bandes dans la
région de recombinaison (sans hBN). La recombinaison est possible grdce a I’hybridation des états électroniques des TMD.
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