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APPLICATION : LES AEROGELS DE SILICE

Particule opacifiante

Echange conductif

Echange radiatif
Champ ProcheSEM micrographs

of porous silica
Source : (Icmab – Espagne)

Conductivité thermique : 4 mW.m-1.K-1 (air : 25 mW.m-1.K-1)

Modèles macroscopiques : λéq = λgaz+ λsolide+ λradiatif



OBJECTIFAPPLICATION : LES AEROGELS DE SILICE

Déterminer la conductance d’échange thermique entre deux 
nanoparticules de silice hors contact et en contact 

DYNAMIQUE MOLECULAIRE

Simuler les nanoparticules (NPs) distantes de d < quelques nanomètres 

Simuler le contact entre deux NPs

Calculer le flux échangé entre les NPs

Caractériser l’évolution des échanges en fonction de la distance de séparation 
ou des sections de contact 



La silice massive

Les échanges en contact

PROBLEMATIQUEPLAN

Conclusion et perspectives

Présentation de la Dynamique Moléculaire

Les échanges hors contact



PROBLEMATIQUEPRESENTATION DE LA DM
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PRESENTATION DE LA DM

Variables microscopiques Variables macroscopiques thermiques
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LA SILICE MASSIVE : LE POTENTIEL BKSPRESENTATION DE LA DM
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LA SILICE MASSIVE : LA β- CRISTOBALITELA SILICE MASSIVE : LE POTENTIEL BKS

Propriétés mécaniques proches de celles de la silice amorphe

Transfert thermique lié à la rotation des unités SiO4



LES ECHANGES HORS CONTACTLA SILICE MASSIVE : LE POTENTIEL BKS

Deux voies parallèles :

L’Electrostatique fluctuationnelle
Validation

Révélation du 
contenu physique

L’approche mécanique : DM



LES ECHANGES HORS CONTACTLES ECHANGES HORS CONTACT : LE THEOREME FLUCTUATION-DISSIPATION

Conditions d’application

Flux - Force
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LES ECHANGES HORS CONTACT : L’ELECTROSTATIQUE FLUCTUATIONNELLELES ECHANGES HORS CONTACT : LE THEOREME FLUCTUATION DISSIPATION
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LES ECHANGES HORS CONTACT : L’ELECTROSTATIQUE FLUCTUATIONNELLE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : L’ELECTROSTATIQUE FLUCTUATIONNELLE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : L’ELECTROSTATIQUE FLUCTUATIONNELLE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : LA POLARISABILITE

Couplage analogue aux phonons- polaritons:
0
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Modification de la 
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LES ECHANGES HORS CONTACT : LA POLARISABILITE

Matériau 2
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LES ECHANGES HORS CONTACT : LA POLARISABILITE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : LA POLARISABILITE
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Application du théorème fluctuation- dissipation aux fluctuations de flux 
échangés entre nanoparticules

Flux échangé
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LES ECHANGES HORS CONTACT : APPROCHE DIRECTELES ECHANGES HORS CONTACT : LA POLARISABILITE

Calcul de la conductance thermique
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LES ECHANGES HORS CONTACT : APPROCHE DIRECTELES ECHANGES HORS CONTACT : SIMULATIONS DES NPs

Aucune condition limite appliquée

Génération de deux cristaux de β- cristobalite distants de d

Action des forces de van der Waals

Application d’un critère de 10% sur la distance initiale

d



LES ECHANGES HORS CONTACT : SIMULATIONS DES NPsLES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE

Divergence entre les deux approches aux petites distances 

CAS 1 : Influence considérable des 
interactions du potentiel de 
Buckingham ?

CAS 2 : Hypothèse de 
l’approximation dipolaire non 
valide ?



LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE

Trois méthodes pour calculer le flux en DM :

Approche mécanique sans approximation dipolaire (AD) Approche électromagnétique avec AD microscopique Approche électromagnétique avec AD macroscopique 
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE
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LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSE



LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSELES ECHANGES HORS CONTACT : CONLUSION PARTIELLE

Comparaison des deux approches :

Interactions de Buckingham négligeables

Hypothèse de l’approximation dipolaire non valide

adSi 4>
6−∝ dG

Bonne concordance entre les deux approches



LES ECHANGES HORS CONTACT : RESULTATS ET ANALYSELES ECHANGES EN CONTACT : SIMULATIONS DE DEUX NPs

Aucune condition limite appliquée

Génération de deux cristaux de β- cristobalite distants de d

Action des forces de van der Waals

Reprise des positions des atomes

d



Cas 1 : Deux nanoparticules de 3000 atomes chacune

Cas 2 : Deux nanoparticules de 1536 atomes chacune

Sensibilité de la conductance au nombre d’atomes en contact, critère rij < 2 Ǻ

Difficulté à déterminer une surface de contact

LES ECHANGES EN CONTACT : LA SURFACE DE CONTACTLES ECHANGES EN CONTACT : SIMULATION DE DEUX NPs



LES ECHANGES EN CONTACT : EVOLUTION DE LA CONDUCTANCELES ECHANGES EN CONTACT : LA SURFACE DE CONTACT
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LES ECHANGES EN CONTACT : EVOLUTION DE LA CONDUCTANCELES ECHANGES EN CONTACT : LE LIBRE PARCOURS MOYEN
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LES ECHANGES EN CONTACT : LE LIBRE PARCOURS MOYENLES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA ZONE DE CONTACT
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LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA ZONE DE CONTACT
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LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA ZONE DE CONTACT

0,E+00

5,E-07

1,E-06

2,E-06

2,E-06

3,E-06

0 5 10 15 20 25 30 35
Nombre d'atomes en contact

C
on

du
ct

an
ce

 (W
.K

-1
)

Coulomb au contact
Coulomb
BKS
Buckingham
Buckingham au contact

Les interactions entre les atomes en contact dominent les échanges entre les NPs

Coulomb ou Buckingham



LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA ZONE DE CONTACTLES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DES POTENTIELS
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LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DES POTENTIELS
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LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DES POTENTIELSLES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA TEMPERATURE
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LES ECHANGES EN CONTACT : INFLUENCE DE LA TEMPERATURELES ECHANGES EN CONTACT : COMPARAISON AVEC LE HORS CONTACT
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LES ECHANGES EN CONTACT : COMPARAISON AVEC LE HORS CONTACTCONLUSION ET PERSPECTIVES

Evolution linéaire de la conductance d’échange avec le nombre d’atomes 
en contact

Influence importante des zones de contact

Interactions coulombiennes dominantes

Présence de termes croisés négatifs

Conductances de contact << conductances hors contact

Expliquer la baisse de la conductance au contact


