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Résumé - Les propriétés de conduction thermique des solides cristallins dépendent de laigéométr
des matériaux. Les phonons acoustiques transportent 1’essentiel de la chaleur : il est donc possible de
contréler les flux de chaleur si la dispersion de ces phonons est modifiée. Nous montrang gque p
réseau périodique bidensionnel de triangles creux dans une matrice de silicium la conduction n’est

plus isotrope. Nous déterminons aussi les directions privilégiées lorsque les phamersemt un
réseau périodique de triangles, un phénoméne mis a profit pour la « rectification acoustique ».

Nomenclature

a dimension de maille élémentaira, T températurekK

Ciju constante élastiquel.m? T; tenseur des contraintes,m?
f facteur de remplissag® u déplacementn

fge  fonction de distribution de Bose-Einstein Vg vitesse de groupm.s*

J  flux thermiquew.m" Symboles grecs

K vecteur d’onde, m* A longueur d’onde, m

ks  constante de Boltzmann?.kg.s’.K™* 6 angle,®

L  longueurm o  fréquencerad.s’

S coefficient de réflexion-transmission D masse volumiquékg.m?

t taux de transmission

1. Introduction: vers la rectification thermique dans les cristaux
phononiques

Au cours des dernieres années, les cristaux phononiques ontl’attieétion dans le
domaine acoustique [1] et thermique [2]. Ce sont des structures périodiques bidimensionnelles
ou éventuellement tridimensionnelles, composées de deux matériaux différents dont les
constantes élastiques et/ou les densités volumiques ne sont pas identiques (voir.Fdgure 1)
nombreux travaux sur ces cristaux analysent les structures de bandes en fonction des
parametres géometriqudsintérét principal de ces matériaux est qu’il est possible de choisir
le motif et la taille des éléments afin de créer des gammes de fréquences permises ou
interdites, pour lesquelles aucune onde élastique ne peut se propager, queleryua soi
polarisation et levecteur d’onde [3-4]. A
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Figure 1 :(a) Exempled une structure périodique « cristal phononique » pour des trous
triangulaires isocéles. Les vecteareta, sont les vecteurs périodiques. (b) La premiere zone de
Brillouin et trois points symétriques important0,0), X(1,0) et M(1,1).
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Le contrdle de la propagation des ondes acoustiques dans les structures périodiques est tres
prometteur pour les technologies de filtrage et de guidage en acoustiqie )Bs/
configurations géométriques similaires a ces cristaux phononiques ont aussi été proposée
pour la réalisation de diodes thermiques ou acoustiques, analogues a la diode électroniqu
familiére [8-9]. 1l s’agit de concevoir un dispositif & deux terminaux qui transmet le signal
plus favorablement dans une direction que dans la direction opposée : il y a alors rectification.
Il est possible de rectifier les ondes acoustiques (phonons cohérents) [10-11] ou la chaleur
(phonons incohérents) [12-13]. Cette application requiert alors une structure de dimension
finie. La rectification thermique par les phonons acoustiques pourrait avoir lieu
prioritairement a basse température, car les longuéonde des phonons thermiques doivent
étre proches des dimensions envisag&estempérature ambiante, la longueur d’onde
maximale des phonons thermiquégax est de ’ordre du nanomeétre mais, aux basses
températuresimax €St inversement proportionnelle a la température (suivant une loi de Wien
pour les phonons) et peut atteindre plusieurs dizaines de nanometres. Les effets de dispersion
atomique sont négligés dans la suite car ils sont faibles a basse température.

Le principe de ce travail est de comparer la transmission via les cristaux dans les deux
sens. llparait intéressant d’observer Si ’onde envoyée vers le coté des triangles est plus
réfléchie que 1’onde envoyée vers le sommet: il a été montré en acoustique [9] que la
transmittivité est bien différente dans ces deux cas. Cette conclusion est dossjblene
seule direction de propagation est considérée. Si nous excitons tous les angles de
transmission, nous observons des composaetEsnde diffractée a dsangles différents de
I’angle d’incidence. A.A. Maznevet al. [14] ont rappelé théoriquement que la matrice des
coefficients de réflexion-transmission est symeétriq8e 5 i), et que la «rectification
acoustique » dans des systemes linéaites donc qu’un effet de filtrage. Créer une diode
thermique n’est possible qu’en utilisant des systemes non-linéaires.

Dans la suite, nous calculons la dispersion des ondes acoustiques pour un cristal
bidimensionnel de triangles creux dans une matrice de silicium et en déduisons le flux de
chaleur associé dans les directions principales du cristal. Ensuite, nous observons la
possibilit¢ de I’utilisation des cristaux dans un but de filtrage. Nous concevons alors des
expériences numériques de transmission dans le domaine temporel en discrétisant les
équations de I’acoustique linéaire sous forme d’¢léments finis, dans un logiciel commercial,
pour une ligne de triangleka transformée de Fourier spatio-temporelle est alors appliquée
afin de déterminer numériguement les angles de diffraction. Contrairement a des travaux
précédents, nous n’excitons pas uniquement les ondes acoustiques qui sont perpendiculaires a
la direction périodique : les phonons excités thermiquement sont susceptibles de se propager
dans toutes les directionfes travaux sont une premicre étape vers le design d’une
expérience de rectification thermique dans ce type de structure.

2. Configuration étudiée et modele physique

2.1.Configuration étudiée

La structure périodique infinie bidimensionnelle ¥) est illustrée suta Figure 1. Les
mailles sont carréede c6té a=100 nm, de motifs creux triangulaires. Le facteur de
remplissage edt= 20%. Pour la transmission par une structure finie (voir Figure 2), nous
mettrons les cristaux triangulaires au milieu du systeme en silicium. La source et un détecteur
sont placés &s = 10a en distance du centre des triangles. Les conditions périodiques sont
appliguées aux deux bords haut et bas du domaine. Des flux nuls sont imposés aux parois a
droite et a gauche.
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Figure 2 :La structure simulée contient ici deux rangées de cristaux. Les deux régions en bleu sont
les couches absorbag(voir section 2.2.2).

2.2.Acoustique des milieux continus : équation des milieux élastiques linéaires

2.2.1. Propagation dansle domaine d’étude

La propagation des ondes élastiques dans un milieu linéaire solide est gouvernée par
I’équation du mouvement et la loi de Hooke. Ainsi, on peut écrire :

o%u
N . . 1 ou, oy,
ouped la masse volumiquey le deplacement et;=-C;,| —+_—| le tenseur des
N

contraintes. En 2D, le champ de déplacement contient deux compasan{eg uy). Dans
cette étude, nougrésentons des résultats pour le silicium dans 1’approximation isotrope.A
I’aide des constantes Cy; et Cyq [15] (Cy11 = 16,57x16° Nm2, Cyq = 7.692x10° Nm'z), nous
définissonsC,, = G — 2C44 cOmme proposé par [15].

2.2.2. Propagation dansle domaine absorbant — Perfectly Matched Layer (PML)

Les études dans les milieux irrequierent une excitation avec une onde. Un probleme
peut se poserlorsqu’on envoie régulicrement de 1’énergic (portéepar I’onde) dans une
structure finie, elles’accumule au cours du temps’il n’y a pas de mécanisme pour
I’absorber. Il convient donc de créer des couches absorbantes aux parois du domaine de
simulation. Nous avons appliqgué les conditions absorbantes PML [16-17]. Des souche
situées aux parois absorbentalement 1’onde quand elle frappe I’interface entre la zone
simulée et la couche absorbante, sans aucune réfl&dat@émarche poudéduire 1’équation
del’¢lasticité dans le domaine PML est détaillée en Annexe.

2.3.Transformée de Fourier et coefficients de transmission/réflexion

La transformée de Fourier (TF) est fréquemment utilisée pour analyser les signaux en
acoustique et électromagnétique [18]. Pour élucider les processus de transmission et de
réflexion, la TF spatio-temporelle est employée [7,19-20]. Pour un espace infini et un temps
également infini, cette transform&écrit comme suit [20]:

F(K, o)= T Tu(?, el ldrdt 2)

Nous excitons uniquement des modes de fréquence donnée et de polarisation connue. En
nous limitant a un domaine spatial typique, nous intégrons sur une péricaldF devient :

11 1t1+T a +h/2a,+by/2 _
F(k.k )=—== j I I u( % y; 9 €4 dxdyc (3)
bx by T 4 a-b/2a-h/2



t; est un instant ou le régime stationnaire est déja étaph,/2, atb,/2, a,-b,/2, a,+b,/2
sont les limites ex ety de la zonel’analyse choisie.

3. Résultats et discussions

3.1.Dispersion dans un cristal infini et flux thermique

En résolvantl’équation (1) pour la structure infinie, nous obtenons les fréquences des
ondes propagatésautorisées en fonction de leurs vectelismde. Dansla Figure 3a, les dix
premieres branches sont calculées. Cette figure représente la dispersion le long dassdirecti
principales del’espace réciproque (voir Figure 1b). Nous avons calculé la dispersion en
fonction du facteur de remplissage, qui est défini paW Shaile, OU S est la surface.
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Figure 3 :(a) Dispersion dans les cristaux phononiques de type triangulaire avec un facteur de
remplissage de 20%. (b) Les flux de chalédans les trois directions [10], [01] et [11] sont tracés
en fonction du facteur de remplissage.

Grace a cette relation, le flux thermique, qui traverse les cristaux le long de 1’axe X, est
calculé suivant I’expression :

e d2k
J. = .[ v, Cosct - - fBE(a))W,

7Kmax

(4)

ou Vg est la vitesse de groupe, est la fréquence correspondant au vecteur d’onde

k:(kx, ky). f =(e>@[mj_1J est la fonction de distribution de Bose-Einstein choisie dans
BE kBT

ce cas-tasa T = 300 K, kg est la constante de Boltzmannget arctank/k,) est I’angle entre
V, et ’axe desx. a = 100nm est la dimension de la maille élémentaire.

Dans 1’état stationnaire sans excitation, il est évident que le flux est nul puisque la
température est homogenBour voir I’influence de la constitution du cristal, seuls les
vecteurs d’onde positifs sont pris en comptelLa Figure 3b représente les flux dans les trois
directions[10], [01] et[11] en fonction du facteur de remplissage. Il est remarquable que le
flux Ji; est le plus important que les fldg etJio, qui sont tres proches. Cela montre que le
flux est plus favorable selon la direction ou il y a plus de matiere.

3.2. Domaine fini : transmission de I’onde en incidence normale

Nous considérons maintenant le domaine fini de la Figure 2. Nous excitons le domaine
avec une onde longitudinadé@incidence normale (perpendiculaire a la direction périodique),



donc uy =

Acos(?), uy = 0, ou A est I’amplitude de 1’onde. La pulsation d’excitation

est choisie comme&=N_ —, ouv est la vitesse du son dans le silicium\gtest un facteur

numérique. Dans le domaine phononique, la fréquence doit étre proche de la taille des
éléments et ce factel\, est donc utilisé pour faciliter la normalisation. Nous avons choisi
N,=2,5, en conséquence la longueur d’onde estA=2,5a = 40 nm.

Lorsque I’onde atteint le cristal, une partie est réfléchie vers la source, et une autre se
propage de l’autre coté du cristal. Ces ondes secondaires peuvent étre diffractées vers
différentes directions selon la loi de Braggsind=nA (nest un nombre entier). Comme

A=2,5a, les angles de diffraction soft ~ 23,6°, & ~ 53,1°. Nous allons les observer dans
I’espace direct et aussi dans 1’espace réciproque. Dans la Figure 5, nous montrons deux
images instantanées du champ de déplacemeat u, dans 1’espace direct. Ces signaux
contiennent toutes les ondes diffractées dans le domaine incident-réfléechi et dans le domaine
ou I’onde est trangnise. Il est intéressant de noter que, méme lorsqu’on excite une onde
longitudinale ¢,=0), la composantey apparait immédiatement deés que celle-ci atteint le
triangle. Cela est lié au fait ql&sque 1’onde se propage selon ’angle &, ou & par rapporé

la direction d’incidence (I’axe X), si I’onde est toujours longitudinale(vecteur d’onde est
perpendiculaire & la propagation) apres la diffusioprojection sur I’axe Oy est non-nulle et

on observe donc une composante
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Figure 5 :Images du champ de déplacement en régime stationnaire pour la compqgahtt de
la composanteub). La fleche indique ['incidence et @ est [’angle de diffraction.

Afin d’observer plus finement la diffraction par le cristal, nous effectuons la TF spatio-
temporelle. Les cartographies des transformées des compasagiteg sont présentées dans
la Figure 6(vue dans I’espace réciproque). Les cercles représentent les vg&oteurs d’onde
pour les ondes longitudinalddngitudina=®/ Viongitudinald €t  transversekfansverse®/ Viransversg-
Comme la vitesse longitudina@ngiwdinale €St plus importante qUansverse |€ cercle intérieur
correspond &iongitudinal €t e cercle extérieur corresponk@nsverse SUr la Figureba, 1’onde
incidente est représentée par le point a droite sur le cercle longitudinal, qui montre la
propagation selon la direction positive. Sur ce cercle, les poinks eégatif illustrent les
ondes diffractées : le point au milieu est assodiérmale réfléchie (ordre 0), les deux points
pour lesquels le rappork/k| ~ 1/2,5 sont associés aux diffraction®mdires+1, les deux
points pluséloignés de I’axe et de rapport ky/k| = 2/2,5 sont associés aux orde€s Comme
ces ondes se propagent vers la direction négative @ies sont représentées par des points
dekyx négatif. Il est intéressant de remarquer que des ondes diffractées sont aussi présentes sur
le cercle extérieurqui signifie qu’elles sont de polarisation transverse. Ceci montre 1’effet de
conversion de polarisation di au réseau triangulaire. Les ondes transverse et longitudinale de
méme ordre de diffraction otd méme composantg : ces ondes diffractées respectent donc
bien la loi de Snell [15].



Les ondes diffractées qui ont traverseé la structure, et sont donc situéagrdeoté des
triangles, sont observées sur les pointk,quositif (Fig. 6¢, d). Pour la composantgil n’y a
pas d’onde incidente, mais on observe des ondes diffractaBsrdre +1, 2 symétriques. Ceci
est cohérent avec les analyses pour la compogante
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Figure6 : Transformée de Fourier spatiale du champ de déplacentffitaction dang espace
réciproque. (a)f) représentent les TF spatio-temporelles normalisées dans la régicomde est
incidente et réfléchie, (c)-(d) les TF dans la régiar ‘onde est transmise. (a} (C) la composante,y

(b)-(d) u,. Les traits pointillés jaunes permettent de surligner les directions importantes.

3.3. Domaine fini : transmission de I’onde en incidence oblique

Contrairement aux travaux précédents, nous voulons calculer et comparer le coefficient de
transmission également pour les ondes en incidence oblique. Les direttiafidence
@ doivent étre définies théoriquement par la loi de Bragg, car la périodicité du réseau impose
des contraintesu(x, y) = u(X, y ta). Les expressiondes composantes d’une onde en
incidence oblique qui satisfait les conditions péxjael s’écrivent :

Xu|cogat —ksing - y)cose
Xo| cog )
= yiu|cogwt —ksin@ - y)sing

d
g 8
Uy

Nous présentons des résultats pour des ondes issues de la droite cette fois-ci, avec un angle
d’incidence @qui est choisi égal a un des angles de diffraction présenté précédemment. Pour
ce cas)’onde est incidente vers le sommet des triangles dans la directiannégative (voir
Figure 7).Cedte configuration permet de vérifier numériquement la réciprocité [13] comme
indiqué dans I’introduction.Nous avons choisi I’angle 6; = 23.6°, et les composantaget uy
sont définies par’Equation 8. Les transformées normalisgesla TF de I’onde incidente
correspondante sont présentées sur la Figure 7.
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Figure7 : Diffraction vuedans [’espace réciproque : (a)-(c) la TF spatio-temporelle normalisée
dans la région incidente et réfléchie (a droite du triangle), (b)-(d) la TF dans la région transmise (a
gauche du triangle). (a) (b) sont pour la composantg;y(c)-(d) pour y.

En comparant les cartographies (a) et (b) de la Figure 7, on observe que les deux
composantes sont réfléchies principalement vers la direction oppDséléautre coté des
triangles, les ondes transmises obéissent a la loi de Bragg, mais difféeremment pour chaque
composanteles ondes transverses sont aussi présentes dans ce cas de I’incidence oblique. De
plus seule I’onde Uk est diffractée en créant une onde de direafidncidence normale, qui
est représentée par le point I’axek, = 0 (Figure 7c). Le taux de transmissionltede
d’incidence oblique a6, ~ 23.6° versl’onde portéepar 1’axe Ox est donc significatif. Cela
montre qualitativement que la transmission via cette structure satisfait aux conditions de
réciprocité. Le taux de transmissiofty, &) des ondes peut étre calculé a partir de ces
données. Le méme travail peut étre effectué pour le vecteur de Poynting acoustique, qui porte

I’énergie associée a 1’onde.
4. Conclusion

Nous avons calculé la dispersion et le flux thermique dans des cristaux linéaires de motif
triangulaire. Nous avons observé que le flux est plus favorable dans la direction dans laquelle
la densité de matiere est plus importante. Nous avons ensuite réalisé des simulations de
transmission en envoyant des ondes acoustiques en incidence normale et également, pour la
premiére fois, en incidence oblique. La transformée de Fourier spatio-temporelle nous permet
d’observer les directions de diffraction. Nos résultats montrent qualitativement que la
transmission via cette structure asymeétrique satisfait aux conditions de récifgitsiténe
étape importante vers les calculs quantitatifs, par exemple des taux de transiféssén
L’objectif ultime de ce travail est de déterminer quelles sont les conditions pour qu’il y ait
rectification thermique ; les mécanismes non-linéaires devront alors étre pris en compte.



Annexe

Nous rappelons la dérivation de 1’équation utilisée pour les zones absorbantes PML.
2
L’équation du mouvement’écrit p%+VT:O. Cette équation peut s’écrire sous la

2
forme pgt_g+v(_ch)=o. Dans la zone PML, on introduit une nouvelle densité et de

nouvelles constantes élastiques en gardant la méme impédance acgusfigtie
pPML=§,CPML:C-d. Puisque nous cherchonsine solution sous forme d’onde

KT ) 1
o+iw
combinant ces expressions, on obtip(&z—a)z)Hi -2powu—V(-Cvu)=0. Cette équation

peut étre alors étme@écritedans 1’espace réel comme suit :

planeﬁze*“‘r‘ei( En

dans la zone absorbante, nous pouvons prejf{die

o®)o% ou

Références

[1] Y. Penneet al, Surf.Scien. Report$5 (2010), 229-291.
[2] M. Maldovan,Phys. Rev. Leti10 (2013), 025902.

[3] J.O. Vasseur et aPhys. Rev. B7 (2008), 085415.

[4] A. Khelif et al.,Phys. Rev. E4 (2006), 046610.

[5] A. Khelif et al.,Phys. Rev. B5 (2002), 174308.

[6] A. Cicek et al.Appl. Phys. Lett100 (2012), 111905.

[7] S. Daworaphong et alkppl. Phys. Lett99 (2011), 201910.
[8] J. Miller et al, Proceed. of HT20Q38488.

[9] Y. Tanakeet al, J. Appl. Phys.111 (2012), 024507.

[10] B. Lianget al, Phys. Rev. LetB14 (2009), 1121.

[11] B. Liang et al.Nature Mater 9 (2010), 989.

[12] C. W. Changet al, Science314 (2006), 1121.

[13] M. Schmotzet al, New J. of Phys13 (2011), 113027.
[14] A. A. Maznev et al.Wave Motion50 (2013), 776-784.
[15] B. A. Auld, Acoustic fields and waves in soliiol. 1, p. 423). New York: Wiley (1973).
[16] J-P. Beranger). Comp. Physl14 (1994), 185.

[17] S.G. Johnsonotes on perfectly matched layers (PMLUscture notes, Massachusetts Institute
of Technology (2008).

[18] D. Alleyne et P. Cawleyl. Acoust. Soc. AB9 (1991), 1159-1168.
[19] D. M. Profunseet al, Phys. Rev. Lett97 (2006), 055502 .
[20] Y. Sgawaraet al, Appl. Phys. Lett.83 (7) (2003), 1340-1342.

Remerciements
Ces travaux ont ¢té¢ soutenus par ’ANR dans le cadre du projet RPDOC NanoHeat et par
I’INSA de Lyon dans le cadre du projet BQR MaNaTherm.



