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I1.1. MODELE ANALYTIQUE - DESCRIPTION

Porteurs de chaleur dans les matériaux diélectriques
PHONON

Modes de vibrations du réseau a_tomique dont I’énergie est ho

Hypothese du solide harmonique

Décomposition des vibrations sur une base d’ondes progressives

vecteur d’onde K, polarisation p, courbes de dispersion (D(K, p)

1
ho/k, T 1

nombre de phonons par mode de vibration
C
anharmonicité du réseau : temps de relaxation

interaction phonon-phonon U ph—ph



I1.1. MODELE ANALYTIQUE - DESCRIPTION

Théorie cinétique des gaz

Ax (K, p) = C(K,p)v? (K, p)r(K, p)cos 2O x )

Conductivité thermique totale = somme des conductivités
thermiques A (K,p)

Ay = 2 2 C(K,p)vAK,p)t(K,p)cos ?(E)K,X )

e X 1 1 1 1
C(K,p)=kyx? - + i
(K.p)=ky V(CX ~ 1)7 (K, p) Tph—ph (K.p) tc(Kp) tp(K.p)
KpT = ex (‘ _j = bo
t1,(Kp) T T 1 (K.p)
" do(K,p) 1 _ v(K,p)

dK teL(K,p)  F.d(K)



I1.2. MODELE ANALYTIQUE - MISE EN OEUVRE

Calcul de la conductivité thermique

Détermination préalable des
- modes de vibration
- courbes de dispersion
- parameétres du temps de relaxation

Hypotheése
propriétés vibratoires du réseau atomique dans les nanostructures

propriéteés vibratoires du réseau atomique du matériau macroscopique



I1.2. MODELE ANALYTIQUE - MISE EN OEUVRE

Structure silicium
Dans ’espace réel

diamant = superposition de deux
réseaux CFC décalés de a/4 dans les
directions x, y et z

cellule élémentaire contenant deux
atomes

a, = 0.543 nm



I1.2. MODELE ANALYTIQUE - MISE EN OEUVRE

A
Z

..........

Modes de vibrations
Dans ’espace réciproque

- K = combinaison lin€aire de b, b,, b,

- K appartient a la premicre zone de
brillouin

- Nombre de mode K : nombre de cellule
¢lémentaire

- Nombre de polarisation p==6




I1.2. MODELE ANALYTIQUE - MISE EN OEUVRE

Courbes de dispersion

Fit des courbes de dispersion experimentales
Utilisation des courbes de dispersion dans la direction [1,0,0]
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contribution des modes optiques négligeable pour T < 1000 K



I1.2. MODELE ANALYTIQUE - MISE EN OEUVRE

Parametres du temps de relaxation

Identification afin de fitter la conductivité expérimentale d’un
cristal de silicium de dimension L =7,16 mm

] AmX ( Bj 1 v(K,p) ] 4
= eXp| —— = =D
1, (Kp) TS T 1oL (Kp) F.dXK)  1p(K,p)
mode transverse mode longitudinal X Y
A=7101 A=3102! ~ ] X
M . *\
B=0 B=0 g ; .
X - 1 X - 2 = 100 - X X\< !
E=4 E=1.5 e
F — O°55 ° 1 16 1(;0 1000
D = 132 10-45 S-3 Temperature (K)

M.G. Holland, PR, 132, 2461 (1963)



l1l.1. NANOFILS DE SILICIUM

Prédiction en utilisant les parameétres du Si macroscopique
Parametres spécifiques au fil

longueur : L =2 pm ==> 52009 cellules dans la direction a,

dimension nombre de cellules calcul de d(K)
caractéristique dans les directions .
de la section a, et a,
22 nm 68 0(K)
37 nm 115
56 nm 173 L
115 nm 356
d(K)
Y
1 _ V(K,p)

teL(K,p)  F.d(K)



l1l.1. NANOFILS DE SILICIUM

A (Wm' 'K

Conductivité thermique dans la direction principale du fil
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30
Bon accord entre mesures et

predictions sauf pour fil de
section 22 nm

25 -
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Temperature (K)

D. Li, et al., A.P.L, 83, 2934 (2003)



l1.2. NANOFILM DE SILICIUM

Prédiction en utilisant les parametres du Si macroscopique

Parametres spécifiques au film

cpaisseur nombre de Nombre de cellules dans les deux autres
du film c§llul§s S directions :
20 nm d1rect918n él 2400 pour 20 nm
100 nm 451 700 pour 100 et 420 nm
420 nm 1895 300 pour les autres
830 nm 3744
1,6 pm 7217
3 um 13533

d(K)



l1.2. NANOFILM DE SILICIUM

Conductivité thermique dans le plan du film
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M. Asheghi et al., ASMEJHT, 120, 30 (1998)
W.Liu et al., submitted to JHT
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l11.3. SILICIUM NANOPOREUX

Modélisation géométrique

Silicium nanoporeux = assemblage de

cristallites colonnaires
Cristallite = supperposition de

nanoparticules connectées

B :
Fo------ T
: uppe{
i connection
: area
:
1
1
1
1

lower
connection
area

Modéelisation physique

non
contributing

phonon \




l11.3. SILICIUM NANOPOREUX

Critere de transmission d’une cristallite a I’autre

b (m)
Hvyp. 1 (courbes en trait plein) : 0.E+00 2.E-09 4.E-09 6.E-09 8.E-09 1.E-08
. 1.E+01 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
wl < b : transmission totale Eo1 | T ————
wl > Db : pas de transmission 1E-03
o 1E-05 |
Hyp. 2 (courbes en pointillés) § 1-5'8; ]
transmission totale quelque soit = 3 . C .
la wl 1.E-13 -
1.E-15 -
1.E-17 -

wI=v21t/® a=10.9 nm



l11.3. SILICIUM NANOPOREUX

conductivity thermique d’une cristallite d’une hauteur
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l11.3. SILICIUM NANOPOREUX

Conductivité thermique du silicium nanoporeux

5011 ; s 12 nm 14 nm
Théorie de la percolation 27 - 2
o a=8 nm $ P
= /// /'/ //// ¢
k — 7\‘ §.8— /’ﬁ’ / ‘/‘// .
C fil & i VA e
5-6— ./ v /‘(
® A A *
Modgcle résistif série-parallele D4 e
3.4 LR S
A A (1 ® | wese
004" S
0 50 100 150 200

Interconnection are4 mnr)



l11.3. SILICIUM NANOPOREUX

Porosity P (%)Crystallitesdimension a (nm)Thermal conductivityk”¢s-"> (W m™! K-1)65130.8575]

522
i 0 |
820% . , 06
g18* R p// 1 g
Aps = A (1- W R
PS — /C p £16. < y S
T 4 . e =3
o014, N . e T 104
o | ,’;‘\\\\ e - S
A=A £12] _ T T o
— | - - +0.3p
C ﬁlg 010% K \A,‘ T~ . ‘3
1 V= m - -
28 e o
J A - A
6- T A |
* T * T * T * T * f — 0.1
60 65 70 75 80 85 920 95

Porosity (%)



IV. CONCLUSIONS

Etat actuel

Prédiction de la conductivité thermique de cristallite de
silicium colonaire
Détermination de parametres de structure et de percolation

Objectifs

Modification du modéle

=== Conductivité thermique du matériau nanoporeux

=== Validation de la relation kps — 7‘~C (1 _ p)



