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l e l. Design ab-initio de matériaux nanostructurés a €S| ;;

émission thermique cohérente en champ lointain .
> Objectif Principe de la méthode
d'optimisation
Tdentifier des structures ad-hoc de
'rl‘r'\a"ra‘r*i‘cu.lx pour /ob"rzlmr' des sources Entrée ¢ (A.8), ra(A.0)
thermiques conérentes
Repondre a des criteres d'2missivite ET de ﬂ
réflectivite spécifiques pour les 2 2tats

de polarisation de la lumigre Processus d'optimisation

Matériaux transparents a fort Matériaux polaires ou
contraste d'indice de réfraction meétalliques absorbants
3 . &5 ()

Sortie structure optimale

——
N couches

Unique parametre d'entrée : permittivité
diélectrique des matériaux €cale 2 €cible8)  eale P Peible(A.6)
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l Design ab-initio de matériaux nanostructurés a Sip
e [ émission thermique cohérente en champ lointain f B v

> Objectif Principe de la méthode
d'optimisation

Identifier des structures ad-hoc de

’rl‘r|\a"ra‘r*i‘cu.l>< pour /ob"rzlmr* des sources Entrée ecible()\,e), r-cible()\,a)
thermiques cohérentes

Répondre a des criteres d'émissivite ET de @

ref J/(“J‘J\/JJ‘/ specifiques pour les 2 €tats
de polarisation de la lumigre Algorithme génétique

Matériaux transparents a fort Matériaux polaires ou
contraste d'indice de réfraction meétalliques absorbants
3 . &5 ()

Sortie structure optimale

——
N couches

Unique paramétre d'entrée : permittivité J = || Acitie —~ minimum

4 . /. . 1 I
diélectrique des matériaux e H

Fonction fitness




l e l- Design ab-initio de matériaux nanostructurés a cSi

émission thermique cohérente en champ lointain e

> Application .
® Concevoir une source thermique .

cohérente dans le proche infrarouge - W ~ -

Source adiations _
en vue d'une application comme infrarouge AN R C)
émetteur sélectif dans un systéme thermiques
: . AVAVAVAVAY ol
de conversion thermophotovoltaique

Emetteur sélectif -
Cellule PV




l Design ab-initio de matériaux nanostructurés a Sip
e [ émission thermique cohérente en champ lointain

> Application .
® Concevoir une source thermique =
cohérente dans le proche infrarouge - W ~
. . Source adiations i o
en vue d'une application comme infrarcuge AN~ - e C)
émetteur sélectif dans un systeme thermiques
_ N ANV~ ~
de conversion thermophotovoltaique

Emetteur sélectif -
Cellule PV

o Espace de recherche : [A,;,=1.3 pm, A ,,=1.7 pm] , [6,=0°, 8,=90°]

e Structure composée de 50 couches élémentaires d'épaisseur h=50 nm et
' 12 S
constituée de 3 matériaux : Ag, Si, SiO, fag=1— % Modéle de Drude
' wlw + vy
e Définition de la fitness

-:'*m-:m max E
% / / [ecibie (A, 0) — @ (A 0)]° doar  + % / et (0 8) — ) (0, 6)]° dhdA

Clbles indépendantes de la pOle‘lSGTIOh
polarisation 3
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Design ab-initio de matériaux nanostructurés a
émission thermique cohérente en champ lointain N

® Emissivité cible

Ecible = Emax €XP —Qz Inl6 (A —\" (HJ)E ;’)\*E ()

Facteur de qualité

\* lié au degré de cohérence
Q= spectrale d'une source
AA thermique

e Réflectivité cible

Yeible = 1 — Ecible — tcibfe avec tr:ibie. <1

» Deéfinition des propriétés radiatives cibles
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Design ab-initio de matériaux nanostructurés a Sip
émission thermique cohérente en champ lointain pel—

Propriétés
radiatives
cibles

Optimisation
sur 100
générations
par AG

v

Propriétés
radiatives
obtenues

Structure
finale

1.7

calc()\ e) 1.6

ER Conception de plusieurs sources
thermiques cohérentes dans
LI, AT I'infrarouge
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l Design ab-initio de matériaux nanostructurés a Sip
e l- émission thermique cohérente en champ proche

» Modélisation du rayonnement thermique en champ proche

fluctuations des courants j = rayonnement thermique
o’ Z
“ i@, w X Point _ Calcul de la densité d'énergie
d'observation i —> ‘| L4
Courants fluctuants électromagnétique u(z, ®)
> Z

» Densité d'énergie au dessus d'un matériau massif (SiC, T=300 K)
Shchegrov et al.,Phys. Rev. Lett. 85 (2000)

9
(o))
§ 10- Z=100 pm Z=1 pm x10° Z=100 nm
;g 0.8 15 20"
p 067 1 157
g 0.4 7 10-
5 027 7] N P~ d J
0.0 T T T T 1 0 T T T T 1 0 T T T T 1
0 100 200 300 400 500 wp/\/E
w (THz)
Champ lointain Champ proche

imm) Qu'en est il pour un matériau borné ?
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> Densité d'états 0 au dessus d'un film d'aluminium u(r,«) = p(r.w)O (. T7)

plz.0) =, f kydk, 2+ (k, /k, ] Re(r*exp[2iy (z ~L)]) +Re(r"exp[2iy (z ~L))] _ Contribution
! e | 3 kv 2 — propagative
T 4k, °dk, Im(r®) +1m(r ) ~ Contribution
I Ky | xp[2Im(y )(z ~L)l- — ¢y onescente
alc
En champ proche :
Modes évanescents >> modes propagatifs
Calcul de la densité d'états des modes
: évanescents pour différentes épaisseurs
| 1 ] : :
10 0 70° 0° de films
L (m)
-
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e [ émission thermique cohérente en champ proche

&Sir

> Densité locale d'états au dessus d'un film d'aluminium

Matériau massif

Densité locale d'états
o

—
L=
-

1085\\||\\||\|\||\\|\|\||\\

milieu semi-infini

—
o
w

L {m) wlo o

( Joulain & al., Phys. Rev. B (2003))
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Design ab-initio de matériaux nanostructurés a
émission thermique cohérente en champ proche

&SP

> Densité locale d'états au dessus d'un film d'aluminium

L=200 nm s
L o e L L B U
E milieu semi-infini
w 107
=1
o
e
0
T .6
o 10
o
Q
L
@ 10°k
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c
@
Q 4o
L' = * I L 103 1 i 1 1 1 |-
10° 107 10° 10° 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2
L {m) ofo
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émission thermique cohérente en champ proche

&SP

> Densité locale d'états au dessus d'un film d'aluminium

L=10 nm
10° 107 10°
L (m)

10°

Densité locale d'états

10° =

103\\|

milieu semi-infini
L =200 nm
L= 10nm
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l Design ab-initio de matériaux nanostructurés a S
e [ émission thermique cohérente en champ proche P

» Densité locale d'états au dessus d'un film d'aluminium

L:3nm 1085‘"I“'I"‘I"‘I"‘I"‘I‘g
[ milieu semi-infini
F — — — - L=200nm
[ L= 10 nm
* 1075_ L= 3nm -
T
]
3 10°F .
8
°
@ 10° =
2
o
O 40¢L 4
WD WU 5 1 :
10° 107 10° 10° ey T3
L (m) wlo
Séparation en deux pics de la LDOS autour de la fréquence
d'apparition des plasmons de surface de I'aluminium 1
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Sir

10° ——

10°

Densité locale d'états

10% ——

107 F

10°F

milieu semi-infini
L =200 nm
L= 10 nm
L= 3nm
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olo
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® PourL £ )\Camdérisﬁque: séparation de la
densité d'états en deux pics

Due a I'hybridation des modes de
i) surfaces supportés par les films
minces

* Comportement thermique
potentiellement intéressant pour le
design d'émetteurs nanostructurés en
champ proche
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l l— Design ab-initio de matériaux nanostructurés a Si
e émission thermique cohérente en champ proche o e

> Densité locale d'états au dessus d'une structure multicouche

N N Calcul du coefficient de
expl21m(ys)(z ~L)] } — réflexion de la structure

" Résltats

Peible = 1.107

o [ T 4k, ’dk, Im(r) +Im(r®)
[y @) = —
o= 2| [ et

alc

En entrée  peiie
@ x 108

6 -
Algorithme génétique < *

1L

Q
\2}
+—
=)
©
Sortie structure optimale ©
P
\2}
<
Q0
Ja)

—=— Structure optimisée
—-a~ - Al32nm

——— Aluminium
—— Vacuum

Pcale P Peible T s o W ‘
a ci \ 0.65 0.7 0.75 0.8




Conclusions

» En champ lointain : développement d'une méthode rationnelle pour le
design inverse de matériaux nanostructurés a émission thermique
cohérente

Combinaison de la théorie des matrices de transfert et
d'un procédé d'évolution par algorithme génétique

Conception de sources thermiques partiellement
cohérente dans l'infrarouge

> En champ proche : Calcul de la densité d'énergie au dessus d'un film et
de structures multicouches dans le cadre de I'électrodynamique
fluctuationnelle

Séparation de la LDOS en deux pics lorsque I'épaisseur du film diminue et
devient comparable ou plus petite que la longueur d'onde caractéristique

Hybridation des modes de surfaces supportés par les films minces
responsable de cette modification de la LDOS

Premiers résultats prometteurs pour la conception par design ab-

initio de sources thermiques cohérentes a haute densité d'énergie ”




Annexes

Individu = combinaison aléatoirement

ére éTape de 0, 10u2 0t
S L oy : : 12112011100 | | 177%2
® Geénération aléatoire d'une population IR 2+~ &3
-201111221000
2¢me étape oo
102101010111
0 cl4 7 . . : Popul}at’ion
* Evaluation des propriétés radiatives >a|é%f2i?éffem

Acalc()\ ,e)

® Calcul de " I'éloignement “ a la cible

120102010110

001010101021 /

—» Définition d'un critére J a
optimiser (fonction fitness)

J = ||Ac-z'.ble — AcalchQ =——> min

Caleul A, .; <<———> Résolution du probléme direct

A.2
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Annexes

> Résolution du probléeme direct

® Calcul des propriétés radiatives

des structures par la méthode e

des matrices de transfert

E:r_u‘ — E_N- Etj:.-!f
E D—'llf ) 0

f
_ N-1 |
Y = (H T.;,J-J.:’i‘i) INN+1-
=0
< Avec :
. 1 1 Tiq mpra
T;,.é:r(_,__ f) 17 =
" ij Tij
Réflectivite
E~ Qv
r(\6) = —out _ 21
R = A

Kirchhoff

a(A,f0) =¢€

Lois de {fl(/\=9)+r()\.9)+f()\.9)_1 }

t(\,6)

' i 0
0 e

ES;
leUt
E%
A
Y
N couches
Transmittivité
Et
out Ny —1
Tt (~571)
Emissivité
e B) =1 —r(\60) —t(\6)
A.3




Annexes

3eme étape
e Sélection d'un individu basée sur la valeur de sa fitness (classement
des individus en fonction de leur fitness)

® Choix d'un pourcentage d'individus retenus parmi la population
courante

4¢me étape
* Croisement : génération des enfants

Parents Enfants

102201011100 '01011100

01001110102 1010 -1110102
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Derniére étape : mutation

e Remplacement de génes par d'autres choisis aléatoirement

Fithess J

——— Minimum local

Minimum global =

\ Structures

AL A
' N\ r \

|0210101012| [0210100012 |
t

Géne muté

—> Evite la convergence vers un minimum local

® Taux de mutation p,, :

Définit la probabilité pour un gene d'étre modifié

A.D
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Application : thermophotovoltaique en champ proche

Photovoltaique Thermophotovoltaique Thermophotovoltaique

A champ proche
\ PR
-@-
» ¥ 4

T=6000K

I d << Perad

A.6




Puissance électrique délivrée

K

tungsten source quasi-monochromatic source

\ near field -15.105 W/m2 : : :
near field - 2.5.108 W/mz2

1
x50 | Bl x3000

far field :3.10* W/n
BB 2000 K

e —

' ' 10"

d (m)

Laroche, Carminati, Greffet, J. Appl. Phys. 100, 063704 (2006)
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1¢re Génération

0002 -

T

0.0018

Fitness

T T T T

0.0018

1 1
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2
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Beme Ganération

Emissivité en
polarisation p

0002 =
..ig','
— !UB
8 z
oo = 5
ﬂ S—
L <
0.0016 |-
. 1 " 1 M . L 1 L M 1 L . L 1
&0 100

2
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7eme Génération

Emissivité en
polarisation p
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Fitness

0.0016
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20eme Génération

Emissivité en
polarisation p
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Fitness
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5Qeme Génération

Emissivité en
polarisation p

0.002

0.0018

Fitness
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0.0016
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20 40 _ BD . B0 100
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60eme Génération

0oo2

0.0018

Fitness

L

T T T

0.0018

Emissivité en
polarisation p

o g0 90

1.
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80 100

3 T
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60eme Génération

Emissivité en
polarisation p (9=0°)

0oo2

0.0018

Fitness
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1
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60eme Génération

Emissivité en
polarisation p (9=0°)

0oo2

0.0018

Fitness

Emissivité
]
[5)]
1

0.0018

03 F
0.z
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100¢me Génération

0oo2

0.0018

Fitness

0.0018

T T T

Emissivité en
polarisation p
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> Cohérence spectrale de la source

1 [ T T T T I T II T T I T T T T
’ "gQe
! "s"30
0 a1 r-=---- "p"30
0.8 " : 's"60
! e ----- P60
I ! ; ]
061 |I| i —
B [ 1l .
n I| |: :
1
o4r I ]
1 1 ]
A
[ N X ]
02F ' e _
Y _
| ! Pt ]
- [ 1t .
o ! 1‘ S ! 1 I 4 . = ! ! ! -
1.4 1.5 1.6 1.7

A (my)

Spectre d'émission pour différents angles

Facteur de qualité d'une
structure multicouche émettant
dans le proche infrarouge

Lee & Zhang, J. Appl. Phys (2006)

Facteur de qualité

b | Q | R

0° 436 436
30° 460 430
60° 500 480

0 Q
0° 99
30° 124
60° 208

sur Q

——= L'optimisation n'est pas faite

A.12
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» Densité locale d'énergie électromagnétique

U (r,w) = o (E(r,w).E(r,w)") et wu,(r.w)=pu (H(r,w).H(r,w)")

* Fonction d'autocorrélation du champ électrique

[\r ""’) E(\r w \: .“(l') / /dr” ) (_TI ”3(‘1' I' J(TI (I‘ I‘ u.«) (]n r ""“J]n(r J /

limn=xy,z

* Fonction de corrélation des courants fluctuants dans un milieu homogene

(o () @)jn(r " w)™) = —2 28 (T, w) 6mn 5(r’ —1") théoréme de fluctuation-
" ‘ dissipation [ Callen (1951) ]

Absorption O(T o) — fw |

exp( ;“‘“T) —1

e Développement de Weyl du tenseur de Green

= dK _ A (R_T
G[:I'frf,'w‘] :/{ZT}Q ?{Z,Z;,K,w}e_“K”R R')

||~ Ue(r,w) = —2—(—){? w}]ﬁk fﬁ} /dﬁ =7 (2 }J A2, 'K, wjjgf?l{h,zl’,j{-.@’)*

A.13
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> Origine physique de ce comportement singulier
o Etude de l'intégrant de la LDOS des modes évanescents en polarisation p

3

k 1 1
G 1k, )=—1L— 21 L- |
(@) =1z remlzimlye)l = 2) m{l—rlsexm—iyzu+1+r12exp(—iy2L)}

= Apparition de 2 péles : divergence du coefficient de réflexion du film

=» Ces pdles correspondent aux modes de surface du film

e Etude des relations de dispersion des modes de surface

2y = u
@, \/U+£1\/u+(a)p/c)2coth[\/u+(a)p/c)2L/2]

avec U=K; —(ﬁ)2
W, Ju C

(

wp) ) \/a+£1\/u +(w, /c)? tanh[\/u +(w, /c)*L/2]

A.14




> Origine physique de ce comportement singulier

Mode
Relations de dispersion a/m'lsyrnetrlque Intégrant LDOS
Ll B e -
@ oosk |
o L=10 nm

F-

Mode
symétrique




