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Le choix du matériau récepteur est 
capital : 

 bonnes propriétés 
thermomécaniques, radiatives  
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X = facteur de concentration ,Es =éclairement 
solaire au sol, σ=constante de Stefan-Boltzmann 
Ta = température absorbeur, T0 =temperature de 
l’environnement. 

[1]  Thèse Florent Larrouturou (2015) 
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Introduction 
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Les mousses de carbure de silicium (SiC-6H) sont très prometteuses : 

réfractaire, haute conductivité thermique, inertie chimique. 

Inconvénient : SiC  n’est pas sélectif. 

: effet du dopage à T=295K [1] spectroscopie infrarouge (SiC) 

[1] Laboratoire CEMHTI -Orléans:  Conditions Extremes et Matériaux : Haute temperature et Irradiation. 
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Introduction 
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Travaux antérieurs au LTN :  logiciel de génération  
et prédiction numérique des propriétés radiatives 
  des mousses de SiC-6H  

(Genfoam C++ , iMorphRad C++, code de dynamique moléculaire)   

Problème : utilisation des indices optiques à 300K 
  (absorbeurs à 1300K). 

 Etude des indices optiques  en T :   ),(~~ Tiknn   
 
 
   1)  Méthode de simulation par  
        dynamique moléculaire classique. 
 
   2)  Méthode expérimentale par  
        modélisation des spectres infrarouges. 

nm 

µm 
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Carbure de silicium 

Structure tétraédrique de base  
• C plus électronégatif que Si.  
• Liaison Si-C iono-covalente (12% ionique). 

 Empilement des bicouches (200 polytypes) :  
      3C,4H,6H et 15R plus stables 

Maille élémentaire SiC-3C      
 (Zinc Blende) 
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Aspect expérimental [2]  
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 Spectroscopie infrarouge 
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     Emittance d’une lame à faces parallèles 
     optiquement polie: 

Le calcul de      nous permettra de remonter à l’émittance.  ~

[2] Laboratoire CEMHTI -Orléans:  Conditions Extremes et Matériaux : Haute temperature et Irradiation. 

BRUKER Vertex 80v    

Laser CO2 (500W) 

Four corps noir (1000°C) 

Vertex  70v [50- 600 cm-1] 
[400- 5000 cm-1] 
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Aspect expérimental [2]  
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 Modélisation des spectres  : logiciel Focus [2]  

[2] Laboratoire CEMHTI -Orléans:  Conditions Extremes et Matériaux : Haute temperature et Irradiation. 
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Model de Drude-Lorentz (formulation quantique) [3]  

[3] D.D.S. Meneses, J.F. Brun, P. Echegut, P. Simon, Society for Applied Spectroscopy (2004) 
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[4] E. T. Tiwald, J.A. Woollam,, Physical review B, V 60, No. 16 (1999) 

[4]  
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Dynamique moléculaire 

 
•  Technique de modélisation à l’échelle atomique de la matière. 
 
•   Comportement classique décrit par un potentiel  empirique. 
 

• Génération boite de simulation  : initialisation 
positions (structure SiC) et vitesses des atomes. 
 
• Température fixée par recalage des vitesses  (phase 
d’équilibrage).  
 
• Conditions aux limites appliquées. 
 

•  Résolution dans l’ensemble  (N,V,E)  du principe fondamental de la 
dynamique appliqué à chaque atome i :    
  (enregistrement des positions et vitesses).  
                           
•  La physique statistique : déduction des grandeurs macroscopiques .  
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Dynamique moléculaire (calcul des forces) 

  
  Potentiel choisi : le potentiel de Vashishta [5]. 

),()(
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ijij rruruU 


Potentiel à 3 corps (liaison covalente) 

Potentiel à 2 corps (liaison ionique)  

Le choix du potentiel est donc capital.   )(Uii gradF 


[5] P.Vashishta, R.K. Kalia, A.Nakano, J.P.Rino, Journal of Applied Physics 101, 103515(2007) 
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Dynamique moléculaire (potentiel de Vashishta[5]) 
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 étirement de Si-C-Si (ou C-Si-C)  flexion de Si-C-Si (ou C-Si-C) 

Potentiel à 3 corps : liaison covalente (maintien des angles entre 3 atomes)  
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[5] P.Vashishta, R.K. Kalia, A.Nakano, J.P.Rino, Journal of Applied Physics 101, 103515(2007) 
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Echantillons étudiés et paramètres 
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Système simulé en dynamique moléculaire : 
 
 Polytype du SiC :  3C-SiC 
 
 Paramètre de maille : a=4.3581 Å (déterminé par Vashishta [5]) 
 
 Pas de temps des simulations : dt=0.3 fs 
 
 Nombre d’atomes :  8000 atomes 
 

Echantillon étudié en spectroscopie infrarouge : 
 
 Polytypes du SiC :  6H-SiC  
 
 Taux de dopage non nul  
 

[5] P.Vashishta, R.K. Kalia, A.Nakano, J.P.Rino, Journal of Applied Physics 101, 103515(2007) 
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Méthode de calcul de la permittivité diélectrique 
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[6] R.Kubo, Journal of the Physical Society of Japan, vol.12, No. 6, june 1957  
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On tronque et on reconstruit l’auto-correlation 
numérique par une fonction analytique :  

Formule de Kubo [6] et les lois de l’électromagnétisme donnent : 
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Résultats  
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Numérique 
Expérimental [2] 

 
 
• Différence d’amplitude et de largeur à mi-hauteur  :  fort amortissement des  
   vibrations par le potentiel, absorption électronique pas prise en compte. 
 
• Différence  de fréquence optique : paramètre de maille.  
 [2] Laboratoire CEMHTI -Orléans:  Conditions Extremes et Matériaux : Haute Temperature et Irradiation. 
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Résultats (effet de la température)  
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• Diminution de l’amplitude avec T. 
• Diminution de la fréquence de résonnance avec T. 
• Augmentation des largeurs à mi-hauteur avec T.  
 (amortissement croissant)  
 

500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

0

10

20

30

Résultats numériques

847.53cm
-1

861.04cm
-1

862.88cm
-1

867.91cm
-1

875.07cm
-1

881.94cm
-1

Im
(p

e
rm

it
ti

v
it

é
)

Nombre d'onde (cm
-1
)

 T=464K

 T=584K

 T=686K

 T=996K

 T=1105K

 T=1460K

500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

0

200

400

600

769,28cm
-1

778,99cm
-1

780,88cm
-1

790,44cm
-1

792,48cm
-1

Im
(p

e
rm

it
ti

v
it

é


Nombre d'onde (cm-1)

 T=464K

 T=584K

 T=686K

 T=996K

 T=1105K

 T=1460K

Résultats expérimentaux

794,36cm
-1



séminaire du GDR  ACCORT 26-27/11/2015 

Résultats ( effet du paramètre de maille) 
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• Le changement du paramètre ‘a’ 
n’altère pas l’évolution en température.  
 
• Localisation des fréquences de 
résonnance en accord avec 
l’expérimental.  

a= 4.42Å 

Changement paramètre de maille    Modification des modes TO et LO 
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Résultats (Rapport expérimental/numérique) 
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- Augmentation des largeurs à mi-hauteur et des amplitudes :  
  absence de la contribution électronique en DM peut expliquer cette 
différence,  amortissement  issu de la DM numérique accentué. 
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Localisation identique des 
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 entre expérimental  
et numérique. 

Possibilité de définir un facteur de recalage dépendant uniquement  
de la température. 
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Conclusions 
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1. Calcul de la permittivité diélectrique par dynamique moléculaire classique (300 

à 1400 K).  
 

2.  Caractérisation de la permittivité par modélisation des spectres d’émittance 
issus de la spectroscopie infrarouge (300 à 1400 K). 
 

3.  Evolutions semblables des propriétés (fréquences, amplitudes au facteur prêt) 
issues des calculs numériques et des mesures expérimentales pour le domaine 
spectral des phonons. 
 

4. Possibilité d’un recalage des résultats numériques avec les valeurs  
expérimentales.   
 

 



séminaire du GDR  ACCORT 26-27/11/2015 

Perspectives 
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1. Recherche d’un facteur de recalage entre expérimental et numérique. 

(permittivité expérimental due uniquement aux phonons) 
 
 
 

2.  Lien entre la permittivité numérique et le modèle de Lorentz. 
 
 

3.  Essai d’ autres potentiels (potentiel tight binding, Tersoff…). 
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Merci pour votre attention .….   
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Résultats 
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•  Diminution des amplitudes et des modes TO , LO avec la température. 
 
•  Ecart constant entre les amplitudes (resp. nombres d’onde) expérimentales  
   et celles  numériques. 
 
•  Même évolution entre expérimental et numérique. 
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Méthode de calcul de la permittivité diélectrique 
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dttitMM
iT

b
k

s )exp(
0

)().0(*
1

*
1

)(~

0







  
 

dttitMM
iT

b
Vk

)exp(
0

)().0(*
1

*
1

1)(~

00




  
 




i

ii tvqtM )()(  dttitMMTFV )exp(
0

)().0(
0




 
 



séminaire du GDR  ACCORT 26-27/11/2015 

Méthode de calcul de la permittivité diélectrique 
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