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Résumé de la thèse : 
Les Matériaux Thermoélectriques Jouent Un Rôle Essentiel Dans La Conversion D’énergie En Transformant Directement La Chaleur En Electricité. Ils Offrent Des Solutions Prometteuses Pour La Récupération De Chaleur Perdue Et Pour Le Développement De Technologies A Haute Efficacité Energétique. Pour Améliorer Leurs Performances, Il Est Crucial De Comprendre Et De Contrôler Le Transport Des Phonons Aux Interfaces Et A L’intérieur Des Structures A Grains Nanométriques.
Cette Etude Présente Une Approche Intégrée Pour Comprendre Le Transport Thermique Dans Les Nanomatériaux, En Mettant L’accent Sur Les Interactions Des Phonons Aux Interfaces Et Dans Les Mélanges De Nanograins. La Méthode De Houston Pour Sommer Les Modes De Phonons Dans La Zone De Brillouin Est Appliquée Afin D’exclure La Transmission Spéculaire Des Modes De Phonons De Certaines Symétries, Modifiant Ainsi Le Modèle De Discontinuité Acoustique (AMM – Acoustic Mismatch Model) Lorsque Le Flux De Chaleur Des Phonons Est Incident D’un Milieu Plus Lourd Vers Un Milieu Plus Léger.
La Méthode De Houston Est Egalement Utilisée Pour Imposer La Conservation Du Nombre De Phonons Dans Chaque Direction De Haute Symétrie, Modifiant Ainsi Le Théorème De L’équilibre Détaillé Ainsi Que Le Modèle De Discontinuité Diffuse (DMM – Diffuse Mismatch Model). En Supposant Que Les Phonons Sont A L’équilibre A L’interface Et Qu’ils Sont Transmis De Manière Spéculaire Ou Diffuse Par Des Processus Elastiques A Deux Phonons, Une Interpolation Entre Le Modèle AMM Modifié Et Le Modèle DMM Modifié A Permis De Développer Un Formalisme Analytique Général Pour La Conductance Thermique D’interface A Basse Température.
Cette Modification Améliore La Précision Des Prédictions De Conductance Thermique D’interface A Basse Température Et Est Validée Par La Reproduction Des Mesures Expérimentales De Conductance Thermique A Travers Des Interfaces Lisses Et Rugueuses, Indiquant Que Les Processus Anharmoniques Jouent Un Rôle Minimal En Dessous De La Température Ambiante.
Le Modèle Est Ensuite Appliqué A L’étude De La Conductivité Thermique Des Mélanges De Nanograins De Si-Ge A L’aide D’une Méthodologie Computationnelle Multiéchelle Basée Sur La Résolution De L’équation De Transport De Boltzmann Pour Les Phonons, Avec Des Techniques Issues Des Premiers Principes. L’étude Examine L’influence De La Taille Des Grains, De La Composition Des Mélanges Nanométriques, De La Température Et De L’aspérité Des Interfaces Sur La Conductivité Thermique Des Mélanges De Nanograins.
La Spectroscopie Raman Optothermique Est Introduite Comme Une Technique Puissante Pour Caractériser Les Propriétés Thermiques Des Nanoparticules Individuelles De Taille Sub-Longueur D’onde. Cette Méthode Permet D’extraire La Conductance Thermique Intrinsèque D’une Nanoparticule Individuelle De Taille Moyenne Représentative De La Population D’inclusions, Ainsi Que La Résistance Thermique A L’interface Entre La Nanoparticule Et Sa Matrice Environnante. La Technique Repose Sur La Mesure De La Conductance Thermique De Nanoparticules Cibles Intégrées Dans Une Matrice De Particules Plus Petites Et A Faible Densité, Pour Différentes Fractions Massiques.
La Méthode Optothermique Raman Présente Des Avantages Significatifs Pour La Caractérisation Thermique, En Fournissant Des Mesures Directes Et Fiables Sans Modélisation Complexe.
Enfin, L’étude Explore La Modulation De La Résonance De Fano Phonon-Electron Dans Les Nanoparticules De Silicium, Avec Des Applications Potentielles Dans La Détection, Les Technologies Quantiques Et Les Dispositifs Thermoélectriques. En Particulier, Une Compréhension Approfondie De Cette Résonance, Résultant De L’interférence Entre Des Modes Discrets De Phonons Et Des Etats Electroniques Continus, Peut Fournir Des Informations Critiques Sur Les Mécanismes De Diffusion Des Phonons Et De Transport Electronique.
Ces Connaissances Sont Essentielles Pour Optimiser L’interaction Entre Conductivités Thermique Et Electrique, Ouvrant Ainsi La Voie A Une Meilleure Efficacité Thermoélectrique Dans Les Systèmes A L’échelle Nanométrique. Il Est Démontré Que La Force De La Résonance De Fano Peut Etre Renforcée Par Une Exposition Prolongée Au Laser Et Par Un Confinement Intense Du Champ Electromagnétique. Inversement, Elle Peut Etre Atténuée Par L’introduction De Canaux De Désintégration Anharmoniques Pour Les Phonons Optiques Du Silicium, Induits Par Les Interactions Anharmoniques Entre Les Phonons Du Silicium Et Ceux Des Nanoparticules Environnantes.
Grâce A L’exposition Au Laser, Au Confinement Du Champ Electromagnétique, Et A Des Environnements Nanoparticulaires Adaptés, Ce Travail Propose Des Stratégies Evolutives Pour Faire Progresser La Photonique, L’optoélectronique, Les Technologies Thermoélectriques Et La Détection Basée Sur Raman. Ces Approches Combinées Fournissent Des Informations Précieuses Sur Les Mécanismes De Transport Des Phonons Et Offrent Des Techniques Evolutives Pour Caractériser Et Manipuler Les Propriétés Thermiques Des Nanomatériaux.
