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Définition 



  

La conductivité thermique :

En présence d'un gradient de température, un flux de chaleur s'établit pour revenir 
à l'équilibre :

C'est la loi de Fourier…
On appelle conductivité thermique le coefficient de proportionnalité 
qui intervient dans la loi
Unités : W/(K.m)

La résistance thermique d'interface :

Elle quantifie le transfert thermique à l'interface entre 2 matériaux :

R
int 

=  T/j (illustration verre/métal)

T est le saut de température à l'interface, j est le flux à travers l'interface
 Unité : K.m2/W

 

froid chaud

T
1
  <  T

2

Flux de chaleur



  

Pourquoi étudier les propriétés 
thermiques des nanomatériaux ???



  

1ère motivation : échauffement des transistors

...la 
domotique

… nos 
téléphones

...nos PCs 

...les laboratoires 
sur puce

…l'électronique 
embarquée

Les processeurs sont dans ...

Cette évolution est possible grâce à la 
miniaturisation...

 de + en + de transistors par puce  

MAIS 

Saturation de la fréquence d'horloge…

Pour une puissance de 100 W/cm²

 Auto-échauffement !!! 

Pourquoi augmente-t'il ?



  

Origines de l'accroissement de l'échauffement

● Résistances  thermiques aux 
interfaces R

int
   

se traduit par un saut de température

Ex : joint de grain dans c-Si

● Baisse de la conductivité thermique  

2D : Film (c-Si)1  1D : Nanofil de silicium2

1J. Heat Transfer 135, 061601 (2013)
2APL 83, 2934 (2003)



  
NanoRes 3,147 (2010)

● Barrières à la dissipation thermique : technologie SOI (Silicon-On-Insulator) 
isolation électrique, immunité envers le punchthrough  et fabrication de nanofils

FD-SOI
STMicroelectronics

Silice amorphe
a-SiO

2
c-Si

Mais a-SiO
2
 est aussi un isolant thermique…

 
 ~1.5W/K.m pour a-SiO

2

 ~150 W/K.m pour c-Si

 Résistance augmente d'un facteur 10 !!!

c-Si



  

2ème motivation : la thermoélectricité

… comme source d'énergie électrique, par conversion d'une différence de 
température en différence de potentiel.

Facteur de mérite :  

S est le pouvoir thermoélectrique,
 la résistivité électrique
 la conductivité thermique

➢Recherche de matériau à conductivité électrique élevée et conductivité 
thermique faible

➢Parmi diverses pistes, il y a  la nanostructuration :
réduction de dimensionnalité (film, fil, ...)
réalisation d'un matériau composite avec grains
inclusions  de nanodots  
lacunes, vides...



  

Exemple de nanofils de Si à surface rugueuse

ZT (Si massif) ~0.01 à 300K

Hochbaum et al., Nature 451 (2008) 163

Exemple de membranes de Si évidées Tang et al., Nanolett.  10 (2010) 4279



  

Pourquoi mettre en œuvre 
des simulations 

à l'échelle atomique ???



  

Autrement dit, qu'est-ce que des simulations par éléments finis type COMSOL 
ne contiennent pas ?

Exemple de résolution par éléments finis avec COMSOL

Nanoruban entre 2 plots avec T, sur SOI

TempératureTempérature Flux

Dans ces simulations,  est un paramètre entré par l'utilisateur.
Pas de résistance thermique d'interface au sens microscopique.



  

Le phénomène de conduction thermique repose sur la notion de phonons, qui 
se recombinent par collisions ou à des surfaces et interfaces.

1. Vibration d'une chaîne linéaire dans un potentiel harmonique

2. Anharmonicité/collisions et conductivité thermique finie 



  

Modes de vibration de la chaîne 
linéaire atomique

http://en.wikipedia.org/wiki/Image:1D_normal_modes_%28280_kB%29.gif

Diagramme de dispersion du 
silicium 

Calcul avec GULP, potentiel de Tersoff

Modes de vibrations dans les solides 

MoS2

Voir aussi : http://wolf.ifj.edu.pl/~parlinsk/phonon/animation/

Graphène sur 
Nickel

A. Molina-Sanchez,

http://www.uv.es/amosan3/



  

Processus normaux et umklapp

k’3
k’3Gk3

Libres parcours moyens des phonons et 
leur contribution à la conductivité 
thermique à 500K
 
(calcul lattice dynamics avec potentiel 
de Stillinger-Weber par Sellan et al,  PRB 
81 (2010) 214305)



  

Les simulations à l'échelle atomique permettent de :

● Décrire les effets du changement d'échelle, de macroscopique vers 
micro/nanométrique

● Distinguer les effets d'impureté (défauts structurels, atomes étrangers, 
distribution isotopique, …) des effets du matériau proprement dit

● Décrire la structure fine des interfaces

● Décrire différentes phases : cristal, amorphe, …

 



  

Simulations de dynamique 
moléculaire



  

1. Principe de la dynamique moléculaire

+ illustrations

2. Théorème de l'équipartition

Définition de la température

Loi de Dulong et Petit

3. Dynamique moléculaire et ensembles thermodynamiques 

Velocity rescaling

Thermostats

4. Choix du potentiel interatomique dans le cas du silicium



  

La dynamique moléculaire consiste à simuler l'évolution au cours du temps d'un système 
d'atomes en interaction en intégrant leur équation du mouvement :



  

Par un algorithme itératif, on suit la trajectoire atomique pas de temps par pas de temps 
en intégrant l'équation du mouvement par exemple grâce à un algorithme de Verlet  : 



  



  

Exemples de simulations de 
dynamique moléculaire



  

L'équipartition de l'énergie est un théorème de la physique statistique qui  dit 
que l'énergie totale d'un système à l'équilibre thermodynamique est répartie en 
moyenne en parts égales entre ses différentes composantes :

Où H est le hamiltonien du système

Si on l'applique à x
m

=v
i

x, on obtient

Cette expression nous permet donc d'exprimer la température du système en 
fonction de l'énergie cinétique moyenne.

Dans l'approximation harmonique, on obtient la loi de Dulong et Petit :

C
V
 = 3Nk

B



  

Potentiel de Stillinger-Weber

Phys. Rev. B 31, 5262 (1985)

Paramétrisation / points forts / points faibles



  

Potentiel de Tersoff : 

Phys. Rev. B 37, 6991 (1988)

Paramétrisation / points forts / points faibles



  

Simulations de transitoires de 
température (AEMD)



  

Principe de l'AEMD (approach-to-equilibrium MD)* 

1. On crée une zone chaude et une zone froide

 T
1
 for z>L

Z
/2

T
2 
for z<L

Z
/2 

 → On équilibre tout le système à la température « chaude » (600K)

 → Couper / coller des positions/vitesses pour obenir le profil hors-équilibre

 → Conditions aux limites périodiques suivant 1, 2 ou 3 directions selon que
l'on veut étudier un fil, un film ou un matériau massif 

 

0 Lz /2 Lz z

T (z ,0)

T
1

T
2

Cold

* E. Lampin,Q.-H. Nguyen, P.-A. Francioso and F. Cleri, APL 100 131906 (2012).

Hot



  

Fichier CONTROL de DLPOLY :

temperature             400
ensemble nvt hoover     0.5
seed 17123 48753

equilibration steps    1000
scale                  10
steps                  10000
timestep               0.001

print every            500 steps

cut                    6.1
no elec
no vdw

dump                   5000 #sauvegarde intermediaire en cas de plantage

job time               86000.0
close time             1200.0

finish



  

Fichier FIELD de DLPOLY :

Bloc Si cristallin Tersoff

UNITS  ev
MOLECULES 1
Simassif
NUMMOL  143360
ATOMS  1
Si            28.0855       0.00    1
FINISH
TERSOFF 1
Si        ters      1830.8      2.4799      471.18      1.7322        2.70
          3.00   1.1000e-6     0.78734    100390.0      16.217    -0.59825
Si    Si     1.0  1.0  0.0
CLOSE



  

2. On passe dans l'ensemble NVE

Un flux de chaleur s'établit

Le profil de température revient progressivement à l'équilibre

Pendant le transitoire d'approche à l'équilibre, on sort tous les 50 pas de temps 
la température des blocs chaud et froid 

froid chaud

T
1
  <  T

2

Flux de chaleur



  

Fichier CONTROL de DLPOLY

temperature             500
ensemble nve
restart noscale

steps                  100000
timestep               0.001

print every            500 steps

cut                    6.1
no elec
no vdw

dump                   5000 #sauvegarde intermediaire en cas de plantage

job time               86000.0
close time             1200.0

finish
 



  

Résultat pour une supercellule de silicium périodisée 3D, 8x8x280, a
0
=5.45 Å 

Profil spatial de température 

Forme du profil de température T(z) ?



  

Différence de température entre le bloc chaud et le bloc froid

Forme de T(t) ? Valeur du temps de décroissance ?



  

Comparaison avec l'équation de la 
chaleur



  

Extrait du chapitre
« Approach-to-Equilibrium Molecular 
Dynamics »
E. Lampin, P. L. Palla, H. Zaoui and F. 
Cleri
dans le livre 
« Amorphisation and thermal properties 
of semiconductors » 
éd. K. Termentzidis, à paraître



  



  



  



  

Exploitation de la dynamique 
moléculaire



  

Quelle est la valeur de conductivité thermique que l'on obtient à partir de la 
simulation de dynamique moléculaire montrée précédemment ?



  

Nombre d'atomes dans la plus grande cellule ?



  

Extrapolation de la conductivité thermique à longueur infinie ? 



  

Autres matériaux

Que remarque-t'on sur l'évolution de la dépendance en longueur pour 
des conductivités plus faibles ? 

Comment expliquer cette dépendance en longueur ?



  

Extrait de P.-Y. Lagrée, « Elements 
de théorie cinétique »
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