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Les piles à combustibles de type PCFC (“ProtonicCeramic Fuel Cell”) mettent en jeu des éléments 
(électrolyte, électrodes) qui possèdent la propriété d’incorporer les protons et de permettre leur 
migration. Du fait de sa faible masse, le proton est sujet à des fluctuations quantiques 
importantes, et ce jusqu’aux températures assez élevées de fonctionnement des PCFCs, 
conditions dans lesquelles leur diffusion est thermiquement activée, mais influencée par les effets 
quantiques. A plus basse température (100-300 K), le proton est gelé dans son état fondamental 
vibrationnel, et sa diffusion se produit par effet tunnel, dans des configurations favorables 
(« coïncidence ») produites par l’agitation thermique des atomes (plus lourds) voisins (diffusion 
tunnel assistée par les phonons).  
 
Ces différents régimes seront décrits dans le cas particulier de l’oxyde BaSnO3, sur la base de 
calculs ab initio effectués avec le code ABINIT [1]. Dans cet oxyde de structure pérovskite, le 
proton peut diffuser par la succession de mécanismes de saut, et de réorientation. Dans le régime 
de diffusion tunnel thermiquement assistée, les limites adiabatiques et non-adiabatiques seront 
décrites [2]. Le mécanisme de saut du proton présente des caractéristiques proches de la limite 
adiabatique, tandis que le mécanisme de réorientation est plus difficile à caractériser. 
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