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Résumé

Le thermo-photovoltaique (TPV), conversion du rayonnement thermique par des
cellules photovoltaiques (PV), est un dispositif qui a suscité un intérét croissant
depuis deux décennies, notamment pour son efficacité supérieure a celle de la con-
version photovoltaique classique. Ceci est essentiellement di & ’accord entre le
spectre du rayonnement de la source thermique et le spectre de conversion de la
cellule PV. Les rendements maximaux sont obtenus pour des sources thermiques
cohérentes, émettant dans une gamme spectrale étroite, énergétiquement au-dessus
de I’énergie de la bande interdite de la cellule PV. On propose dans ce travail d’ap-
pliquer une méthode d’optimisation stochastique, en 'occurrence I’optimisation par
essaims de particules, pour concevoir et optimiser de telles sources. On aboutit alors
a des structures unidimensionnelles simples, a base de films minces de diélectriques,
de métaux et de semi-conducteurs. Les propriétés radiatives de ces sources, stables
pour des températures allant jusqu’a 1000 K, sont aisément controlables a I'aide de
paramétres simples comme les épaisseurs des films ou la concentration de dopage. Fi-
nalement, on propose une étude d’optimisation paramétrique des propriétés optiques
des matériaux susceptibles de maximiser 1’échange radiatif en champ proche entre
deux milieux plans semi-infinis. Cette étude aboutit & un outil pratique, sous forme
d’abaques, permettant de guider le choix des matériaux pertinents afin de maximiser

les puissances au méme temps que efficacité des systémes TPV nanométriques.

Mots clés : thermo-photovoltaique, conversion, énergie, rayonnement, optimisa-

tion, source thermique, émetteur sélectif, nanotechnologie.
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Chapitre 1
Introduction

Les derniéres décennies ont vu émerger des problématiques énergétiques inédites dues, d’'une
part, & des contraintes environnementales, et d’autre part, & une croissance de la demande
telle, qu’elle rend la contrainte de la rareté des ressources sensiblement plus pressante. Ces
problématiques ne trouvent pour l'instant pas de réponse consensuelle, sur le plan technique
du moins. Dans l'attente d’un nouveau paradigme qui révolutionnerait notre utilisation de la
ressource énergétique (Kuhn [1962]) !, deux paradigmes « classiques » gouvernent pour I'instant
les travaux de recherche et développement (OCDE [1999]) :

— L’amélioration des technologies existantes a la recherche d’efficacités énergétiques crois-

santes,

— L’exploitation croissante de « nouvelles » sources d’énergie.

Les travaux sur la conversion photovoltaique du rayonnement, qu’il soit solaire ou thermique,
cristallisent remarquablement ces deux tendances. D’une part, la conversion photovoltaique a
connu depuis la mise au point de la jonction p —n, élément principal des convertisseurs actuels,
des progrés continus qui ont fait passer les rendements des cellules mono-jonction en silicium
sous rayonnement solaire direct de 5% en 1954 (Chapin et al. [1954]) & plus de 25% en 2012
(Green et al. [2012]). D’autre part, une déclinaison de la conversion photovoltaique active-
ment développée depuis une vingtaine d’années (Nelson [2003]), le thermo-photovoltaique en
I’occurrence, permet d’exploiter des gisements énergétiques inédits. En effet, la conversion du
rayonnement thermique de sources quelconques, nombreuses dans les applications industrielles
et domestiques, ouvre la voie a 'exploitation de ressources abondantes? et largement ignorées
jusqu’a présent. C’est dans ce cadre que s’inscrit notre travail visant & concevoir des émetteurs
sélectifs qui permettraient d’optimiser les performances d’applications thermo-photovoltaiques.

L’utilisation de ces émetteurs n’aurait pas été imaginable sans les évolutions récentes dans dif-

1. Des changements capitaux dans la demande et la production (notamment la technologie de cette pro-
duction) énergétiques & moyen terme (jusqu’en 2050) semblent toutefois exclus par les décideurs politiques et
économiques (OCDE [1999]).

2. Pour avoir un ordre de grandeur, considérons les rendements moyens usuels des centrales électriques,
qu’elles soient nucléaires ou thermiques : ces rendements dépassent de trés peu les 30% (EIA [2012]). Plus de
60% de I’énergie primaire utilisée est ainsi « perdue » sous forme de chaleur. On peut voir dans celle-ci un
gisement énergétique trés important qui est parfois, quoique trés peu, exploité, en cogénération par exemple.



2 1. INTRODUCTION

férents domaines de la physique appliquée. D’une part, les récents progrés de la photonique
grace au développement des techniques de nano-fabrication (Baxter et al. [2009]) permettent
désormais de fagonner des objets de dimensions de 'ordre de la longueur d’onde du rayon-
nement thermique, voire de dimensions inférieures. Ceci permet d’imaginer et de fabriquer
divers dispositifs de controle du rayonnement intéressant pour la conversion photovoltaique,
i.e. du rayonnement visible et dans le proche infrarouge. C’est le cas par exemple des émetteurs
sélectifs en champ lointain qui feront l'objet du chapitre 5. D’autre part, la récente vérifi-
cation expérimentale de I'exaltation du transfert thermique en champ proche (Kittel [2005];
Narayanaswamy et al. [2008]; Rousseau et al. [2009]), qui a suivi sa moins récente prédiction
théorique de quelques décennies (Cravalho et al. [1967]; Polder and Van Hove [1971]), permet
désormais d’envisager des puissances thermiques convertibles supérieures de plusieurs ordres
de grandeurs aux puissances usuelles en champ lointain. Ceci fera 'objet du sixiéme et dernier
chapitre. On présentera toutefois au préalable les outils nécessaires a ’obtention et & la com-
préhension des principaux résultats de ce rapport. Ces outils se déclinent en trois grandes
catégories :

— Les concepts et outils physiques qui permettent de calculer les grandeurs pertinentes,
notamment les propriétés optiques des émetteurs sélectifs et les flux radiatifs en champ
proche et lointain. Cela fera 'objet du chapitre 2.

— Les outils et modéles nécessaires pour 1’évaluation des puissances et des rendements des
systémes thermo-photovoltaiques utilisés avec les émetteurs sélectifs proposés, ainsi que
les effets thermiques. Ce sera 1’objet du chapitre 3.

— Finalement, le chapitre 4 portera sur les outils numériques, en 'occurrence sur les méth-
odes d’optimisation qui ont été utilisées pour la conception et I'optimisation des émetteurs
sélectifs présentés : les algorithmes génétiques et la méthode d’optimisation par essaims

de particules.
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2.1 Introduction

On introduit dans ce chapitre les différents concepts physiques dont on aura besoin par
la suite. On commencera par une présentation générale des différents modes de transfert de
chaleur (Pour une présentation plus détaillée, cf. Incropera et al. [2001]) puisqu’en s’intéressant
au thermo-photovoltaique, il s’agit de convertir de la chaleur en électricité. Il convient alors, si
on fait abstraction de lorigine de la chaleur en question, de bien décrire son transport entre la
source et le convertisseur. Par ailleurs, la chaleur peut-étre entendue comme « la manifestation
d’un flux d’échange énergétique entre des éléments matériels contigus »(Glansdorff [2012]).
La notion de chaleur est donc indissociable de celle d’échange. On accordera une importance
particuliére aux échanges radiatifs (Pour des ouvrages de références exhaustifs sur le sujet, cf.
Modest [1993]; Siegel [2001]) puisque, en photovoltaique, a la différence d’autres techniques
de conversion de chaleur en électricité, la thermoélectricité notamment, c’est de conversion du
rayonnement qu’il s’agit.

L’objectif final de ce travail est de concevoir des structures permettant de controler 1’émission
d’un rayonnement convertible avec un rendement optimal. Pour cela, on introduira différentes
notions d’électromagnétisme, nécessaires pour procéder aux calculs des propriétés radiatives
des sources de rayonnement thermique et des quantités a optimiser par la suite. On veillera a
présenter séparément les formalismes permettant de décrire le transfert en champ lointain et

en champ proche afin de marquer la différence fondamentale entre ces deux échelles.



2.2 Equation de la chaleur

L’équation de la chaleur la plus générale donne la variation temporelle de la température
d’un systéme en prenant en compte les différents flux échangés avec son environnement et les
éventuelles sources de chaleur internes (effet joule dans un circuit électrique, réaction chimique
de combustion, etc.). Elle s’écrit :

pCpa—T = V- ®+4+0Q (2.1)

ot
ou p figure la masse volumique du systéme, C, sa chaleur spécifique, 7' sa température, ¢ le
temps, () la quantité de chaleur par unité de volume générée par d’éventuelles sources internes et
® I’ensemble des densités surfaciques de flux thermiques échangés avec I'extérieur. Les échanges
thermiques du systéme avec 'extérieur peuvent étre de trois types : conductif, convectif ou

radiatif.

2.3 Conduction

La conduction est un mode de transfert de chaleur qui intervient dans tout milieu matériel,
qu’il soit solide ou fluide. Au niveau microscopique, la conduction peut étre vue comme la
transmission d’énergie de proche en proche, par chocs successifs, entre des « particules » voisines.
Les particules qui assurent les échanges par conduction varient selon le type de matériau :
atomes et molécules dominent dans les gaz, les électrons dominent dans les métaux alors que
les phonons (quanta d’énergie de vibration du réseau cristallin) assurent la plus grande part
des échanges dans les diélectriques. La modélisation de la conduction thermique nécessite donc
d’évaluer les énergies des particules et des ensembles de particules en jeu et leurs différentes
interactions. Macroscopiquement, il est possible d’exprimer le flux de chaleur conductif par une
relation simple faisant intervenir une grandeur phénoménologique, la conductivité thermique
A (W.m~ LK) et le gradient de température entre les deux corps qui subissent I’échange V7.

La densité de flux conductif est alors donnée par :
Dopna = —AVT (2.2)

Le signe négatif assure que le transfert de chaleur se fasse dans le sens inverse a celui du gradient
de température, i.e. du corps « chaud » au « froid ». C’est la loi de Fourier de la conduction
thermique, d’aprés le chercheur éponyme (Fourier [1822]). La conductivité thermique dépend
généralement de la température. Le tableau 2.1 rapporte la conductivité thermique de quelques

matériaux a température ambiante.

1. La conductivité thermique d’un matériau est une grandeur intrinséque qui exprime le flux de chaleur
traversant une portion de ce matériau longue de 1 métre sous une différence de température de 1 kelvin entre
ses deux extrémités.
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Matériau T (K) A(Wm 1K™

Air 300 0,0262

Eau 293,15 0,598
Cuivre 300 401
Argent 300 427
Or 300 314
Diamant (ITa) 300 2300

TABLE 2.1: Quelques ordres de grandeur de conductivité thermique de fluides, métaux et de diélectrique
trés conducteur. (Source : Lide [2007])

2.4 Convection

La convection est un mode de transfert de chaleur exclusif aux fluides en mouvement et a
leurs interactions avec d’autres corps. On a précédemment présenté la conduction comme étant
le résultat du mouvement microscopique des particules et de leurs interactions. Dans un fluide
en mouvement macroscopique, en plus du transfert de chaleur par conduction, le déplacement
d’ensemble de portions du fluide implique un transport macroscopique d’une quantité d’én-
ergie associée & ces portions : c¢’est I'advection!. La convection est la superposition des deux
phénoménes de conduction et d’advection.

La densité de flux convectif peut étre exprimée par une relation phénoménologique trés similaire
a celle donnant la densité de flux conductif (2.2). Cette relation fait intervenir une différence
de température et un coefficient d’échange homogéne a une conductivité thermique par unité

de distance :
Py = hAT (2.3)

h (W.m™2.K™1) figure le coefficient d’échange convectif et AT la différence de température
entre les deux corps qui subissent ’échange. On doit cette formulation phénoménologique a
Newton (1701) (Ruffner [1963]). Un cas d’école est I’écoulement sur une plaque plane (Figure
2.1). Loin de la paroi de la plaque, la température de 'écoulement est T,,. La température
a la surface de la plaque est T,. Entre ces deux températures, on observe une variation de la
température sur une épaisseur du fluide (la couche limite thermique) de la méme fagon que la
vitesse varie d’une valeur nulle a la paroi jusqu’a la vitesse moyenne de I’écoulement v, assez
loin de la paroi. Le coefficient d’échange est généralement déterminé par des corrélations établies
expérimentalement et qui prennent en compte divers paramétres dont le type de fluide (eau,
air, huiles, etc.), l'origine de la convection (forcée ou naturelle), la géométrie de 1’écoulement,
son régime (laminaire ou turbulent), etc. Les corrélations relient en général plusieurs nombres

adimensionnés. En convection forcée par exemple, il s’agit du nombre de Nusselt Nu = % (L

1. L’advection est le transport d’une quantité scalaire ou vectorielle, la chaleur en ’occurrence, par un champ
vectoriel. C’est le cas de différentes propriétés de particules / ensemble de particules d’un fluide, notamment la
chaleur, la quantité de mouvement, la concentration d’espéces, etc.
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FIGURE 2.1: Couches limite dynamique (CLD) et thermique (CLT) dans un écoulement de plaque
plane.

v

figure une grandeur caractéristique), du nombre de Prandtl Pr = Z (ou v figure la viscosité

cinématique et « la diffusivité thermique) et le nombre de Reynolds Re = %

(v figure la vitesse
de Iécoulement et L une grandeur caractéristique). Connaissant différentes propriétés thermo-
physiques du fluide (sa conductivité thermique, sa viscosité cinématique, etc.), sa géométrie
(L) et sa vitesse (v), on peut alors déterminer le coefficient d’échange (h) en calculant Nu. Des

ordres de grandeur typiques de coefficients d’échange sont rapportés dans le tableau 2.2.

Mode h (Wm2K™) Réf.
naturelle ~ 10 Martinelli and Stefancich [2007]
forcée (air, v =4 m.s™1) ~ 140 Martinelli and Stefancich [2007]
forcée avec chgt. de phase ~ 1000 Royne et al. [2005]

TABLE 2.2: Quelques ordres de grandeur de coefficient d’échange convectif.

2.5 Rayonnement

Le rayonnement est le seul mode de transfert de chaleur qui n’ait pas besoin de sup-
port matériel pour exister, i.e. qui peut opérer dans le vide. Par conséquent, ce mode est
prépondérant dans des conditions de vide poussé (un satellite dans I’espace par exemple). Par
ailleurs, a la différence des deux autres modes de transfert de chaleur, on verra par la suite que,
dans le cas le plus général, le flux radiatif n’est pas proportionnel une différence de température.
On montre qu’en raison de cette dépendance non linéaire & la température, le transfert radi-
atif devient prépondérant par rapport aux autres modes de transfert lorsque des températures

élevées sont en jeu.
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2.5.1 Rayonnement du corps noir
2.5.1.1 Le corps noir

En rayonnement thermique, un corps noir (CN) est un corps hypothétique idéal défini
comme étant le corps qui absorbe tout rayonnement incident. Comme on verra par la suite
que les propriétés d’émission, d’absorption, de réflexion et de transmission sont liées, le CN est
également le corps qui, a une température 7', émet plus de rayonnement que tout autre corps

a la méme température. Il est opaque, ne transmet pas de rayonnement et n’en réfléchit pas.

2.5.1.2 Grandeurs monochromatiques

Loi de Planck

La distribution spectrale de l'intensité du rayonnement thermique d’un corps noir a la tem-

le+14 — :
let12 |
le+10
le+08
le+06
10000
100

1

0.01
0.0001

Luminance monochromatique (W/m'z.m.sr'l)

FIGURE 2.2: Luminance énergétique monochromatique d’un corps noir & différentes températures.

pérature T et a la fréquence v, ou encore luminance monochromatique, est donnée par la loi de
Planck (Planck and Masius [1914]) :

2hv3 1

c? e$p(k'j)—”T) -1

LT) = (2.4)

ot h = 6,62 x 1073 m?.kg.s™! est la constante de Planck et k, = 1,38 x 10723 m? kg.s™2 et

c la célérité de la lumiére. La figure 2.2 représente la luminance énergétique monochromatique
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d’un corps noir a différentes températures. La température de 5800 K correspond a celle de la
photosphére solaire. On observe :

— Un décalage vers le rouge du spectre du corps noir lorsque 7' diminue.

— Une augmentation de la luminance a toutes les longueurs d’onde lorsque 1" augmente. Les
courbes de luminance de deux corps noirs a deux températures différentes ne se croisent
jamais.

— Le rayonnement du CN couvre une gamme spectrale de plus en plus large lorsque la
température de ce dernier diminue.

— Deux comportements différents de part et d’autre du maximum d’émission. En effet :
Pour les petites longueurs d’onde, la luminance augmente exponentiellement en fonction
de la longueur d’onde (Approximation de Wien). Au deld du maximum de luminance,
elle diminue comme l'inverse de la puissance quatriéme de la longueur d’onde (Loi de
Rayleigh-Jeans).

Ces considérations sont de premier ordre et on y aura recours a plusieurs reprises pour in-
terpréter les résultats concernant le rendement et la puissance d’un systéme photovoltaique

puisque ces grandeurs sont directement déterminées par le spectre du rayonnement a convertir.

Emittance monochromatique

La loi de Planck (expression 2.4) exprime la densité d’énergie par unité de surface et par unité
d’angle solide émise par un corps noir dans un intervalle spectral d\ et dans une direction
donnée. Afin d’obtenir la densité d’énergie émise par un CN dans un demi espace dans un

intervalle spectral, on définit I’émittance monochromatique hémisphérique par :

wao = [ 29

demi—espace

_ /¢ 27; /6 go L3(T)cos(6)dS2 (2.6)

ou 6 figure la direction d’émission et df2 I’angle solide infinitésimal en stéradian donné en

coordonnées sphériques par d€2 = sin(0)dfd¢ ou ¢ est angle azimutal.

Loi de Lambert

Si ’émission est isotrope, .e. que la luminance est indépendante de la direction, 'intégrale

précédente devient :

™

MYT) = 2 / * L9(T)cos(0)sin(0)d6 — wLO(T) (2.7)

=0

C’est 1a loi de Lambert. Un CN obéit a la loi de Lambert.
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2.5.1.3 Loi de déplacement de Wien

Le décalage vers le rouge du spectre du rayonnement d’'un CN lorsque la température
diminue, relevé au paragraphe précédent, implique trivialement un déplacement du pic d’inten-
sité vers les plus grandes longueurs d’onde. La loi de déplacement de Wien (Wien and Lummer
[1895]), donna, avant méme la formulation de la loi de Planck, une relation empirique entre la

température du CN et la position du maximum d’intensité :
AT = 2898 um.K (2.8)

ol A, figure la longueur d’onde du maximum de luminance en microns et 7' la température du
CN en kelvin.

2.5.1.4 Grandeurs totales

Luminance totale

En intégrant la loi de Planck sur tout le spectre, on obtient la densité d’énergie radiative émise
par un CN par unité d’angle solide dans une direction donnée. C’est la luminance totale donnée

par :
LAT) = / LSd\ (2.9)

Emittance totale

De méme, l'intégrale de ’émittance sur tout le spectre donne la densité surfacique d’énergie

émise par un CN dans un demi-espace. C’est I’émittance totale donnée par :
MY(T) = /MQ(T)dA (2.10)
[’émittance totale obéit également a la loi de Lambert. On a alors M%(T) = 7 L%(T).

Loi de Stefan-Boltzmann

L’émittance totale est par ailleurs donnée par une expression simple en fonction de la tem-
pérature, obtenue expérimentalement par Stefan (Stefan [1879]) en premier lieu puis confirmée

théoriquement en utilisant la loi de Planck. C’est la loi de Stefan-Boltzmann :
MYT) = oT* (2.11)

S 2k -8 R |
oua—m_5,67><10 W.m =K.
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2.5.1.5 Fractions d’émittance

Il est utile dans plusieurs applications de connaitre, étant donnée la distribution spectrale
du rayonnement d’un CN (loi de Planck 2.4), la gamme spectrale couverte par le rayonnement
thermique, ou une partie de celui-ci. On définit la fraction spectrale F'(A;,T") comme la portion
du rayonnement émis par un CN & la température 7" entre A = 0 et une longueur d’onde \; par

rapport au rayonnement total émis. Elle est donnée par :

2 LQ(T)dA

F(\,T) W

(2.12)
F' dépend clairement de A\; et de 7. Un changement de variable X = AT méne facilement
a une fonction a une seule variable F'(X = A\, T). Le tableau 2.3 en donne quelques valeurs
remarquables. Des tables plus détaillées sont disponibles dans la littérature (Moran et al. [2003]).

On peut relever plusieurs valeurs remarquables : 25% du rayonnement thermique se fait avant le

1400 0,007790 4200 0,516014 8000 0,856288
2200 0,100888 4800 0,607559 13000 0,955139
2898 0,250108 5600 0,701046 25000 0,992215
3600 0,403607 6200 0,754140 100000 0,999905
3800 0,443382 7000 0,808109 00 1

TABLE 2.3: Quelques ordres de grandeur de coefficient d’échange convectif.

maximum d’émission (A7 = 2898) !. Par ailleurs, 95% du rayonnement se fait entre \;7" = 1400
et \{T" = 13000, i.e. entre 0,5\, et A >~ 4,5\, c’est ce qu’on appelle « partie utile » du spectre
d’un CN.

2.5.2 Corps réels
2.5.2.1 Emissivité

Le CN défini ci-dessus est le corps idéal en rayonnement. Un corps réel non-idéal, rayonnera
nécessairement moins qu’un corps noir. On appelle émissivité monochromatique directionnelle

(pour une direction n), le rapport, inférieur ou égal & I'unité, de la luminance monochromatique
du corps considéré L} ,(T') par celle du CN LY (T :

Ly (T)
L3 . (T)

e(A\n,T) = (2.13)

1. Application au rayonnement solaire : le rayonnement solaire peut-étre modélisé par le rayonnement
d’un CN & T = 5800 K. 65% de ce rayonnement est émis entre A = 0 et A = 1,1 um, longueur d’onde de la bande
interdite du silicium cristallin. Sans considérations plus poussées, il est clair, qu’avec une cellule photovoltaique
classique en silicium cristallin, on ne peut dépasser un rendement de 65% alors que le rendement idéal de Carnot
entre deux systémes a Ty = 5800 K et & T, = 300 K (on considére la cellule a température ambiante), donné
parn=1-— %, est de 94%.
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1
On peut définir de la méme facon, une émissivité monochromatique hémisphérique (M*(T)),
A

L1(T) MY(T) )
LY(T) MO(T) /"

totale directionnelle ( ) ou totale hémisphérique (

2.5.2.2 Loi de Kirchhoff

Absorption et émission de rayonnement par un corps quelconque sont les deux facettes
du méme phénomeéne microscopique : la transition d’un systéme (atome, molécule, électron,
phonon, etc.) d’un état énergétique & un autre. En absorbant du rayonnement, le systéme
acquiert de I’énergie et en perd lors de I’émission. A I’équilibre thermodynamique, la probabilité
de ces transitions, a une certaine température et pour une longueur d’onde donnée, est la
méme dans un sens ou dans lautre (absorption ou émission). Cette propriété a été traduite
quantitativement dans la loi dite de Kirchhoff (Kirchhoff [1860]) :

€N = Q) (214)

Par linéarité de I'intégration, cette relation reste vraie pour I’émittance monochromatique.

2.5.3 Echange entre deux corps
2.5.3.1 Facteur de forme

On considére deux éléments de surface dA; et dA, séparés par
une distance r. Ces deux surfaces rayonnent dans tout ’espace.
dAs recoit uniquement une partie du rayonnement émis par dA,.
Le rapport de cette partie par le rayonnement émis par dA; dans
tout 'espace est donné par le facteur de forme :

Fiy = Mdﬂg (2.15)

2

ou 0y et 6 figurent 'angle que fait le segment liant dA, et dA,
avec leurs normales respectives, ny et ny (Figure 2.3).

D’apreés la définition 2.15, il vient trivialement que

F1_>2d.A1 = F2_>1d./4,2 (2.16)

FI1GURE 2.3: Facteurs de forme

C’est la relation de réciprocité des facteurs de forme.

2.5.3.2 Flux échangé

L’équation 2.11 donne le flux émis par unité de surface d’'un CN & la température 7. Pour
obtenir le flux échangé entre deux CN aux températures 77 et T5, en supposant un facteur de

forme égal & I'unité (par exemple deux plans semi-infinis paralléles séparés d’une distance d),
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il suffit d’écrire la différence des flux émis par chaque CN. Il vient :

Do = (T} —Ty) (2.17)

Pour les faibles écarts de températures T, — T, la relation précédente peut étre linéarisée :
Proq = 40THTy —To) (2.19)

Par ailleurs, afin de comparer les échanges radiatifs avec les échanges conductif et convectif

précédemment présentés, on peut définir un coefficient d’échange radiatif par :

q)rad
Prag = 2.20
¢ T, —Th (2.20)
= o(T} + LT} + T0'T; +T5) (2.21)

En supposant la température T, constante, h,.q augmente comme T7. La figure 2.4 présente
ce « coefficient d’échange radiatif » en fonction de la différence de température AT = Ty — Tp
(On fixe ici Ty = 300 K), ainsi que des ordres de grandeur du coefficient d’échange convectif

rapportés au tableau 2.2. On observe que les échanges radiatifs supplantent trés rapidement

400 —

350 ' """""" """""" """""" hCOl'lV. nat.

conv. for.

300
250
200
150

h(Wm2K"h

100
50
0

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
AT (K)

FIGURE 2.4: Comparaison des coefficients d’échange radiatif, convectif et conductif.

la convection naturelle, & partir de AT ~ 400 K et n’égalent les échanges par convection

forcée qu’a partir de AT ~ 1000 K. Pour les différences de température considérées ici (jusqu'a
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AT = 1500 K), on est loin d’égaler les échanges convectifs avec changement de phase (h = 1000
W.m 2. K™') ou encore les échanges par conduction dans les meilleurs conducteurs (h = 401 et

h = 2300 W.m~2.K~! pour le cuivre et le diamant respectivement) .

2.5.4 Ondes électromagnétiques

Il n’est pas question ici de donner un cours d’électromagnétisme complet mais d’introduire
les notions dont on fera usage de facon récurrente dans la suite. Pour plus de détails, il est
possible de trouver dans Slater and Frank [2011] un texte d’initiation trés abordable et un

cours complet dans Pérez et al. [2001].

2.5.4.1 Spectre électromagnétique

ondes radio 10 em L

puces électronigues

micro-ondes lLem L
Q
3T 1 mm [ = ,
E épaisseurs de substrats
9] IR lointain ]_OU ,um _— grains de sable
£ ]— épaisseurs de cheveux
€ 10 pm
g moyen IR ’t’ fr— } pollen
@ proche IR 1 pm _]_—bactéries
s visible
E Ultraviolet 100 nm
épaisseurs de films minces,
10 nm L_ rugosité de surface
uv profond nanofils, nanoparticules
1 N 2 ]— molécules
rayons X 0}1 nml__ parameétres de mailles
atomes

FIGURE 2.5: Spectre électromagnétique et longueurs caractéristiques. (D’aprés Zhang [2007])

Le rayonnement thermique émis par un CN, et a fortiori, par un corps quelconque a I’équili-
bre thermodynamique & une température donnée se fait, d’aprés la distribution de Planck (para-

graphe 2.5.1.2), sur tout le spectre électromagnétique puisque tous les modes sont présents dans

1. On consideére ici les valeurs des conductivités thermiques (cf. Tableau 2.1) bien que la conductivité soit un
« coefficient d’échange linéique » et non pas surfacique comme c’est le cas en convection. Il suffit de considérer
la conduction dans une plaque plane de 1 X 1m pour se ramener 4 un coefficient d’échange surfacique.
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cette distribution. Or, dans la pratique, I'essentiel de ce rayonnement se fait sur une zone re-
streinte du spectre, dite « spectre utile » (paragraphe 2.5.1.5). La position de ce spectre utile
dépend évidemment de la température du corps en question. Pour une température du corps
rayonnant entre 6000 K et 300 K, ce spectre utile peut couvrir une gamme spectrale allant du
domaine ultraviolet A = 0,2 pum au lointain infrarouge A = 43 pm. La figure 2.5 présente les
longueurs d’onde correspondant a différentes régions du spectre électromagnétique ainsi que des
longueurs caractéristiques équivalentes. Le développement récent de techniques de fabrication
de structures de I'échelle de la longueur d’onde du rayonnement thermique voire sub-longueur

d’onde, a ouvert la voie aux applications visant le controle de ce type de rayonnement.

2.5.4.2 Equations de Maxwell

Le rayonnement thermique, comme tout rayonnement électromagnétique, est régi par les
équations de Maxwell qui relient champ électrique E, champ magnétique H, déplacement élec-

trique D, densité de flux magnétique B, densité volumique de charges p et densité de courant
J:

VxE = —aa—]? (2.22)
VxH = J+%—? (2.23)
V-D = p (2.24)
V-B = 0 (2.25)

s’ajoutent a ce jeu d’équations, deux relations constitutives!. Dans un milieu linéaire isotrope,

elles peuvent s’écrire :

D = ¢E (2.26)
B = uH (2.27)

ou € et p figurent la permittivité diélectrique et la perméabilité magnétique du milieu respec-
tivement. [’équation de continuité 2.28 quant a elle, peut étre facilement obtenue & partir des
équations de Maxwell, notamment les équations 2.24 et 2.25.

0pe

VeIt os =0 (2.28)

2.5.4.3 Onde plane

Dans un milieu linéaire (e et p indépendants de l'intensité du champ), homogéne (e et u
indépendants de la position), non-dissipatif (e et p réels), non-magnétique (= po o g et la

perméabilité du vide) et non conductif (¢ = 0), i.e. dans un diélectrique, la combinaison des

1. En présence d’un moment dipolaire non nul P, D est donné par D = ¢E + P (Slater and Frank [2011]).
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equations de Maxwell et des relations constitutives méne a I’équation d’onde 2.29 :

O’E

AE = pueZ>
1o

(2.29)

qui admet comme solution, dans ’hypothése de I'onde plane! monochromatique (w = cte) le

champ donné par la relation 2.30 (Zhang [2007]).
E = Ege '@tkn (2.30)

ou Eg figure 'amplitude du champ électrique, w la pulsation de ’onde monochromatique, ¢
le temps, k le vecteur d’onde qui pointe vers la direction de propagation et qui a pour norme
| k |= % le nombre d’onde et r le vecteur position.
La notation complexe est généralement utilisée car elle simplifie les calculs. Le champ électrique
est toutefois donné par la partie réelle de E. L’injection de 'expression 2.30 de E dans les
équations de Maxwell, sachant qu’en notation complexe, les opérateurs V- et % se raménent a

une multiplication par 1k et —w respectivement, donne (Zhang [2007]) :

kxE = wuH (2.31)
kxH = —weE (2.32)

On en déduit que k, E et H forment un triplet orthogonal direct.

2.5.4.4 Polarisation

On a montré au paragraphe précédent, que la solution des équations de Maxwell, sous cer-
taines hypothéses, donne un champ EM tel que k, E et H forment un triplet orthogonal direct.
E peut alors toujours étre exprimé dans une base quelconque (a,b) du plan orthogonal a k.
D’aprés Uexpression 2.30, (E,(t), Ep(t)), les coordonnées de E dans cette base, ont une dépen-
dance sinusoidale en fonction du temps.

Dans le cas le plus général, le rayon vecteur E balaie une ellipse. On dit que 'onde est polarisée
elliptiquement. Dans le cas particulier ou (a, b) est orthogonale et ot les amplitudes maximales
des deux composantes de E sont égales, i.e Fq maz = Epmaz, 'onde est dite polarisée circulaire-
ment car E balaie un cercle.

Dans le cas ot l'une des coordonnées (E,, E}) est constamment nulle, E est toujours colinéaire
au vecteur de la base correspondant a la coordonnée non nulle. On dit que 'onde est polarisée
linéairement.

Pour la décomposition de E, on a « naturellement » choisi de travailler dans le plan orthogonal
a k puisqu’il contient E et B. Or, il est d’'usage et également « naturel », lorsqu’on s’intéresse a
une onde incidente sur une surface, de se référer au plan d’incidence (k,n) ot n figure la normale

a la surface en question. La composante de E contenue dans ce plan, est dite polarisée p (p

1. C’est une onde dont les fronts d’onde, i.e. les surfaces équi-phase, sont des plans infinis.
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FIGURE 2.6: Polarisation elliptique d’une onde électromagnétique (d’aprés Zhang [2007]).

pour paralléle au plan) ou transverse magnétique (TM), et la composante perpendiculaire & ce
plan est dite polarisée s (s pour senkrecht, perpendiculaire en allemand) ou encore transverse
électrique (TE). A cause de son origine aléatoire, le rayonnement thermique est généralement
non polarisé. Dans ce cas, le champ EM est la moyenne arithmétique sur les deux états de

polarisation possibles (Zhang [2007]).

2.5.4.5 Transport d’énergie, transport de chaleur

La densité d’énergie transportée par une onde électromagnétique et sa direction de propaga-
tion sont données par la norme et la direction du vecteur de Poynting IT, défini par (Poynting
[1884]) :

E x B
m = -= (2.33)
Ho

Avec la notation complexe introduite précédemment pour 'onde plane monochromatique, la

moyenne temporelle du vecteur de Poynting est donnée par :

1
(II) = — Re(E x BY) (2.34)
2410
ou B* figure le vecteur conjugué du vecteur champ magnétique complexe.
(IT) est homogéne a un flux surfacique. L’expression 2.34 appliquée au champ EM du rayon-

nement thermique donne la densité de flux de chaleur correspondante.

2.5.4.6 Cohérence

Initialement définie et utilisée en optique, la notion de cohérence exprime la tendance du
champ en différents points « espace-temps », a avoir des valeurs corrélées (Glauber [1963]).

En optique ondulatoire, cela se traduit par la capacité de deux ondes issues de deux points
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« espace-temps » différents d’interférer. Dans ce cas, les deux ondes considérées sont cohérentes
si elles gardent un déphasage constant au cours du temps. Plus généralement, la notion de
cohérence exprime la corrélation entre deux grandeurs physiques. On en présente ici quelques

définitions qualitatives largement inspirées du traitement exhaustif de Mandel and Wolf [1995].

Cohérence temporelle

La cohérence temporelle exprime la corrélation entre la valeur d’'une onde en un point donné a

M,

[ )

[ AL M,
Vi

o > Y >
s

| S FaVaAVAVAVA

FiGURE 2.7: Illustration de la définition de cohérence temporelle avec une expérience d’interférences
par un interféromeétre de Michelson.

un instant ¢, et sa valeur au méme point aprés un délai At, a 'instant ¢t + At. Une expérience
d’interférométrie avec un interférométre de Michelson (Figure 2.7) est couramment présentée
pour illustrer une manifestation de cohérence temporelle (Glauber |2007]; Mandel and Wolf
[1995]). Considérons un faisceau de lumiére quasi-monochromatique, i.e. qui vérifie % < 1,
et macroscopiquement stationnaire, divisé en deux dans une telle expérience. Le deuxiéme
faisceau parcourt une longueur supplémentaire Al = cAt par rapport au premier, ou c figure
la célérité de la lumiére dans le vide. Si la différence de marche Al est suffisamment petite, des
franges d’interférence sont observées. C’est la manifestation d’une cohérence temporelle. Il est
par ailleurs expérimentalement connu que des franges d’interférences apparaissent lorsque la
condition 2.35, une sorte de principe d’incertitude de Heisenberg complémentaire, est remplie

(Mandel and Wolf [1995]).
AtAv < 1 (2.35)

ou Av figure la largeur spectrale (en terme de fréquences) du rayonnement considéré.

Le délai maximal At pour lequel le phénoméne d’interférences est observé est dit temps de
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cohérence et vérifie :

1
At ~ — (2.36)

Av

La différence de marche correspondante Al est par la suite appelée longueur de cohérence
longitudinale, a ne pas confondre avec la notion d’aire de cohérence utilisée en cohérence spatiale.

Elle est donnée par :

C

v

Elle peut également étre exprimée en fonction de la longueur d’onde par :

Al ~ec (ﬁ) hy (2.38)

olt A et A\ figure la longueur d’onde moyenne d’émission et la largeur spectrale respectivement.

Cohérence spatiale

La cohérence spatiale exprime, quant a elle, la corrélation entre la valeur d’une onde a tout
instant en deux points distincts = et x + Az d’une source étendue. L’expérience des fentes
d’Young (Figure 2.8) est habituellement proposée pour illustrer ce type de cohérence a travers

un phénomeéne d’interférences (Glauber [2007]; Mandel and Wolf [1995]). Considérons une source

Py
SAf
ASI —
O': R " ¢ P
Py
A B

F1GURE 2.8: Illustration de de la définition de cohérence spatiale a travers une expérience des fentes
d’Young.

thermique o, de surface carrée de coté As. A une distance R de celle-ci, est positionné un plan
A muni de deux fentes P; et P, symétriques par rapport a . Un plan d’observation B est situé
au dela de A. L’apparition de franges d’interférence sur le plan d’observation B dépend de la
distance des fentes au plan de symétrie Q, médian de la source et orthogonal a A. Au dela

d’une certaine surface AA centrée sur Q, aucune interférence ne peut-étre observée. AA est la
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surface de cohérence donnée par la relation 2.39 (Mandel and Wolf [1995]).

R2)\?
AA ~ (RAG)? ~ (2.39)
ou encore
5\2
AA ~ — 2.4
A AQ (2.40)

ou ) = % figure I’angle solide et \ la longueur d’onde moyenne d’émission.

La démonstration des expressions des différentes grandeurs de cohérence a partir de fonctions
d’auto-corrélation du champ EM utilisant le théoréme de Wiener-Khintchine! est présentée
dans Mandel and Wolf [1995].

2.5.5 Lumiére et matiére

On a présenté aux paragraphes précédents des éléments de la théorie électromagnétique
du rayonnement, qui nous seront utiles par la suite pour calculer les propriétés radiatives
d’émetteurs sélectifs. Dans les cas précédents, on s’est souvent intéressé a la description du
rayonnement dans le vide. Or, dans bon nombre d’applications, notamment le photovoltaique
et le thermo-photovoltaique, il s’agit d’interaction entre lumiére et matiére, notamment, d’ab-
sorption et d’émission de la premiére par la deuxiéme. On présente aux prochains paragraphes,

des concepts physiques ainsi que des outils permettant de décrire ces interactions.

2.5.5.1 Quantification de I’énergie radiative

Malgré 'observation macroscopique que toute quantité d’énergie radiative peut etre ab-
sorbée ou émise, Planck [1901] montra que I’émission et I’absorption de radiation se fait par

des valeurs discrétes, multiples du quanta élémentaire d’un rayonnement a la fréquence v :
E = hv (2.41)
h est la constante de Planck.

2.5.5.2 Approche corpusculaire

On s’est intéressé jusqu’a présent & une description électromagnétique du rayonnement ca-
pable de rendre fidélement compte de résultats expérimentaux, notamment en optique ot 'on
s’intéresse généralement a 'intensité du rayonnement, i.e. a des valeurs moyennées. Or, « malgré
I’accord parfait de la théorie de Maxwell avec I'expérience, I'utilisation de fonctions spatiale-

ment continues pour décrire la lumiére peut mener a des contradictions avec des expériences,

1. Le théoréme de Wiener-Khintchine (Khintchine [1934]; Wiener [1930]) relie la densité spectrale de puis-
sance et la transformée de Fourier de la fonction d’auto-corrélation d’un processus aléatoire stationnaire.
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particulierement lorsqu’il s’agit de génération et de transformation de la lumiére comme dans le
rayonnement de corps noir, la photoluminescence, --- »(Einstein [1905a|). Einstein, insatisfait
de cette description, en plus d’adopter I'idée de quantification de I’énergie radiative de Planck,
proposa une description corpusculaire du rayonnement électromagnétique : 1'énergie électro-
magnétique est transportée par des particules, de masse nulle, et par paquets d’une valeur
indivisible hv. Cela lui permit a ’époque de donner la premiére explication satisfaisante de
I’effet photoélectrique. Par la suite, Louis de Broglie généralisa ce double aspect onde-particule
des ondes électromagnétiques a tout type de particule/onde (de Broglie [1924]). A toute partic-
ule de quantité de mouvement, ou impulsion, p, et de masse m, on peut associer une pulsation
w = 27mv qui vérifie :
Ip?

ho = (2.42)

N
ouh—%.

2.5.5.3 Absorption et émission : coefficients d’Einstein

[’émission et 1’absorption de rayonnement par la matiére peuvent étre trés simplement
modélisées a l'aide de la représentation corpusculaire proposée par Einstein. Considérons un
systéme simple a deux niveaux d’énergie E, < Ej, avec N, et N, les populations des deux
niveaux a et b respectivement. Lorsque le systéme absorbe un rayonnement d’une fréquence
v tel que hv > AE = E, — E,, il passe du niveau fondamental E, au niveau excité Fj.
Inversement, une transition du systéme du niveau excité au niveau fondamental peut avoir
lieu spontanément et s’accompagne de I’émission d’'un photon d’une énergie AFE. Elle peut

également étre induite par un rayonnement incident. Les probabilités de l'occurrence d’une

Fa ®

niveau d’énergi
A
7

photon

hy AF = hv

E,

élec?ron

FI1GURE 2.9: Absorption d’un photon par un systéme électronique a deux niveaux.

transition dans un sens ou dans I'autre, induite ou spontanée, sont exprimées par les coefficients
d’Einstein pour I'absorption et I’émission (Einstein [1916]). Ici, comme dans le papier fondateur
d’Einstein, ils seront considérés comme des coefficients phénoménologiques. Il peuvent toutefois

étre retrouvés par des raisonnement de mécanique quantique (Loudon [2000]).
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Absorption

La conservation de I’énergie est contradictoire avec un passage spontané d'un électron de I’état
fondamental F, a ’état excité Fj. En effet, cette transition ne peut avoir lieu qu’avec l'inter-
vention d’un rayonnement apportant la différence d’énergie AFE. On dit que c’est une transition
induite. On note B, (u(w)) la probabilité par unité de temps que cette transition ait lieu. On
suppose cette probabilité proportionnelle & la densité de puissance du rayonnement (u(w)) a
la pulsation w. Le nombre de transitions induites de E, vers Fj, par unité de temps est alors
donné par N, B, (u(w)).

Emission

Contrairement a ’absorption, une transition du niveau excité au niveau fondamental peut avoir
lieu spontanément, accompagnée de I’émission d’un photon d’énergie hw = AE pour satisfaire
la conservation de I’énergie. La probabilité par unité de temps de 'occurrence de cette transition
est notée Ap,. Le nombre de transitions spontanées de b vers a par unité de temps est donné
par NyAp,.

Une transition similaire, du niveau excité au niveau fondamental, peut également avoir lieu,
induite par un rayonnement EM incident et est également accompagnée par 1’émission d’un
photon d’énergie hw. C’est ’émission induite ou stimulée. Sa probabilité d’occurrence par unité
de temps est notée By, (u(w)). Elle est également proportionnelle & la densité de puissance du
rayonnement a la pulsation considérée. le nombre de ces transitions par unité de temps est
donné par N, By, (u(w))

Population d’états

L’équation 2.43 permet, en utilisant les coefficients d’Einstein, de décrire I’évolution temporelle

des populations d’états N, et N, dans chacun des deux niveaux E, et Ej respectivement.

dj;“ _ —% — ANy — Bap ((w)) Ny + Bya (u(w)) N (2.43)
A D’équilibre, il vient :
Apa Ny — Bap (u(w)) Ny + Bpg (w(w)) N, = 0 (2.44)
d’ou
() = Bab]\;jbijvéba]vb (2.45)
En 'absence d’énergie radiative autre que celle du rayonnement thermique, il vient
(ur(w)) = el (2.46)

BabNa - BbaNb
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ou (ur(w)), figure la densité de puissance du rayonnement thermique. En supposant que la
densité d’états dans chaque niveau, a la température 7', soit donnée par la distribution de
Boltzmann ! (Boltzmann [1866]), on obtient une expression de la densité spectrale de puissance
radiative trés similaire a la loi de Planck (expression 2.4). La consistance de ’expression 2.46

avec cette derniére donne? (Loudon [2000]) :

Bab = Bb(z

2.47
(hw3/7r203)Bba = Aba ( )

On en déduit d'une part, que les trois processus d’émission et d’absorption sont liés, et d’autre
part, que I’émission stimulée, bien que non triviale a premier abord, est indispensable pour la
consistance de la théorie d’Einstein avec la loi de Planck.

Pour un traitement détaillé de ces coefficients et de leurs propriétés, voir Loudon [2000].

2.5.5.4 Permittivité diélectrique et propriétés optiques

Un diélectrique soumis & un champ électrique acquiert un moment dipolaire (Feynman et al.
[1963]; Slater and Frank [2011]). Ce moment, noté P, est da soit au déplacement d’électrons
libres sous l'influence du champ externe, soit & l'orientation uniforme sous I'effet du champ
appliqué de dipoles électriques préexistants dans la matiére, mais aléatoirement orientés en son

absence. Dans un diélectrique isotrope, il est proportionnel au champ appliqué. Il s’écrit alors :
P = aE (2.48)

ol « est la polarisabilité du matériau considéré. Elle exprime la tendance des charges libres ou
des dipoles présents dans la matiére & se réorganiser sous l'effet d’un champ électrique extérieur.
P peut étre lié aux charges polarisées p,, i.e. qui apparaissent dans le matériau considéré sous

Veffet du champ électrique externe, par la relation 2.49 (Slater and Frank [2011]).
VP = —p, (2.49)

On rappelle par ailleurs une relation de base en électromagnétisme, celle du théoréme de Gauss

qui lie champ électrique et densité volumique de charges :

«oV-E = p (2.50)

1. La distribution de Boltzmann donne la distribution des états d’un systéme de particules a 1’équilibre
thermodynamique & une température 71" assez élevée, ou une densité assez basse, pour négliger les interactions
entre particules. Selon cette distribution, le nombre moyen n; de particules occupant des états ayant une énergie
E; est donné par n; = %gi exp(,;T%;) ou n = ), n; est le nombre total de particules, g; la dégénéréscence de

létat 7, i.e. le nombre d’états ayant pour énergie E;, Z(T) = >, gi exp(;BET"') la fonction de partition et kg la
constante de Boltzmann (Lifchitz and Landau [1967]).

2. On considére ici g, = gp, i.e. des dégénérescences égales pour les deux états E, et Ej afin d’obtenir les
conditions 2.47.
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p peut ici étre décomposée en charges intrinséques p; (présentes dans le matériau en absence

de tout champ externe) et en charges polarisées p,. On a alors :

«eV-E = pi+p, (2.51)
ou encore

V- (eE+P) = p; (2.52)

[’équation 2.52 n’est autre que l'une des équations de Maxwell (expression 2.25) avec D =

eoE + P. Or, comme P est proportionnel & E, on peut écrire
D = ¢E (2.53)

ou € est la permittivité diélectrique du milieu. C’est une grandeur clé qui apparaitra systéma-
tiquement dans la suite lorsqu’on s’intéresse a la caractérisation optique des matériaux, qui se
rameéne in fine, au calcul de champ EM. Une caractérisation optique phénoménologique d’un
milieu se référe en général a l'indice de réfraction n défini par n = £ ou c est la célérité de la
lumiére dans le vide et v la vitesse de phase de I’onde EM dans le milieu considéré. La permit-
tivité diélectrique et I'indice de réfraction permettent des descriptions équivalentes et sont liés
par la relation (Zhang [2007]) :

en = 7’ =(n+wk)? (2.54)

ol u est la perméabilité magnétique du milieu et n son indice de réfraction complexe. Sa partie
réelle définie plus haut exprime le changement de vitesse de phase dans un milieu, alors que sa
partie imaginaire exprime le taux d’absorption de I'onde EM a la traversée du milieu. Dans un

milieu non magnétique, i = 1, et la relation précédente se résume a :
=2
€ = n (2.55)

2.5.5.5 Interfaces et coefficients de Fresnel

Lorsque une onde EM arrive sur la surface d’'un matériau transparent, elle est partiellement
réfléchie et partiellement réfractée, i.e. transmise a travers cette surface avec un changement
de direction. Ces deux phénoménes sont décrits par les lois de Tbn Sahl, plus communément

connues sous l'appellation de lois de Snell-Descartes.

Loi de Ibn Sahl

Les lois de réflexion et de réfraction & travers une interface ont été formulées depuis le 10éme

siécle par le scientifique perse, installé & Bagdad a I’époque, Ibn Sahl (KKwan et al. [2002], Rashed

[1990]). La premiére de ces lois stipule que le rayon incident, le rayon réfléchi et la normale de
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la surface se trouve dans le méme plan.

La deuxiéme exprime une relation entre 'angle d’incidence, ’angle de réflexion et 'angle de
réfraction. Au lieu des fastidieux développements géométriques de Ibn Sahl, on propose de
dériver cette relation a partir de considérations simples sur le champ électrique de part et

d’autre de la surface en question. D’aprés 'expression 2.30 du champ électrique pour une onde

1

L]
L]
L]
1
- '
i
L]
'
L]

FI1GURE 2.10: Réflexion et réfraction d’une onde électromagnétique a une interface pour la polarisation
s (a) et p (b).

plane, le champ incident E! peut étre exprimé par :
Ei _ Einaxezw[t—(cc sin(i)+z cos(i))/v1] (256)

ot v = = est la vitesse de propagation de 'onde dans le milieu, ¢ la célérité de la lumiére dans
le vide et n = /eu l'indice de réfraction du milieu. De la méme facon, le champ électrique de
I'onde réfractée ou transmise Eb peut s’écrire :

Et — Et ezw[tf(:p sin(t)+z cos(t))/vz] (257)

- max

La continuité du champ sur la surface en question, i.e. en z = 0 implique :

sin(7) I (2.58)
sin(t) vy My '
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C’est la loi de la réfraction.
Le méme raisonnement, appliqué a 'onde réfléchie !, aboutit & 1'égalité des angles d’incidence

1 et de réflexion r.

Coefficients de Fresnel

Les coefficients de Fresnel pour la réflexion et la transmission expriment le rapport du champ

électrique de I'onde réfléchie et transmise par celui de 'onde incidente. On exprime dans les
prochaines lignes ces coefficients pour une onde plane incidente sur une interface plane entre
deux milieux 1 et 2 pour la polarisation p?. La composante tangentielle du champ EM dans le

milieu 1 est la somme de celles du champ incident et du réfléchi :

El = (E'+ E")cos(i) (2.60)
H, = (E'—E")m (2.61)
Au milieu 2, on a :
E? = E'cos(t) (2.62)
H? = E'n (2.63)

La continuité des composantes tangentielles a 'interface donne :

(E'+ E")cos(i) = E'cos(t) (2.64)
(E'—E"n, = E'n, (2.65)

Le rapport de I’expression 2.64 par 2.65 donne :

E'+E" ny cos(t)
—_— = ——= 2.66
Ei—FEr N cos(7) (266)

d’ou le coefficient de Fresnel pour la réflexion :

E™  njcos(t) — ng cos(i)
= E*  nycos(t) + ng cos(i) (267)

ou encore, exprimé en fonction des fonctions diélectriques et des vecteurs d’onde :

T2 = QR en (2-68)

€172 + €271

1. 11 faudra faire attention dans l’expression du champ de l'onde réfléchie au fait que celle-ci se propage
dans un sens opposé a celui de l'onde incidente, i.e. vers les z négatifs. Le champ s’écrit alors Ef =
Er,, et (@ sin(r)=z cos(m)/nl oy 1 figure I’angle que fait ’onde réfléchie avec la normale & l'interface.

2. Voir I’annexe 7 pour les expressions de ces coefficients en polarisation s, obtenues par des calculs identiques.
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ol Y1 et 2 sont les composantes normales du vecteur d’onde dans les milieux 1 et 2 respective-
ment. Notons ici que le vecteur d’onde est décomposé en sa composante paralléle a I'interface
q et sa composante normale a 'interface ~. Il s’écrit alors, dans un milieu ¢ de permittivité

diélectrique €;, k; = (q;,7;) ou :

€

¢ = | = %} p—— (2.69)
et
o= ki —qf (2.70)
Par ailleurs, le produit de 2.64 par 2.65 donne :
nycos(i) [(E')? — (E")?] = mnacos(t)(E")? (2.71)

L’injection de la relation 2.67 dans celle-ci permet d’obtenir le coefficient de Fresnel pour la

transmission :
Et 2 )
tiy = — =  cos(d) . (2.72)
Et  nycos(t) + ngcos(i)
ou encore
€1/€
b, = Yaven (2.73)
€271 + €172
Réciprocité

Il est immédiat d’apres les expressions de r15 et t15 qu'on a :
rig = —To1 (2.74)
et
tigng cos(t) = toyng cos(i) (2.75)

Ce sont les relations de réciprocité des coefficients de Fresnel. Par ailleurs, il vient facilement,

d’aprés les expressions 2.67 et 2.72 :
tiotor —ri2rar = 1 (2.76)

2.5.5.6 Conservation d’énergie

Considérons une surface quelconque et un rayonnement incident sur cette surface. Une partie

de ce rayonnement est réfléchie par la surface, une autre partie est absorbée, et une derniére
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partie est transmise a travers cette surface. On peut définir alors trois grandeurs énergétiques
(Modest [1993]) :

R — énergie radiative réfléchie (2.77)

énergie radiative incidente

4 - énergie radiative absorbée (2.78)

énergie radiative incidente
énergie radiative transmise

T = (2.79)

énergie radiative incidente

D’aprés le théoréme de Poynting (expression 2.33) et la définition de la densité d’énergie

véhiculée par une onde EM qui y est donnée, on a :

R = ri, (2.80)
T = t}, (2.81)

A Téquilibre thermodynamique, la conservation de I’énergie incidente sur la surface donne :
R+T+A =1 (2.82)

Si la surface considérée est opaque, on a par définition 7" = 0, et la conservation d’énergie

s’exprime simplement par :

R+A =1 (2.83)

2.5.6 Calcul en champ lointain

On donne ici, quelques outils qui, en se basant sur les notions introduites aux paragraphes
précédents, permettent de calculer les propriétés radiatives d’une structure multi-couche en
champ lointain, i.e. de calculer la reflectance R, la transmittance 7' et l'emittance FE. Les
couches élémentaires de ces structures seront considérées comme des milieux non magnétiques

(u = 1), homogeénes et isotropes.

2.5.6.1 Réflexion et transmission sur / & travers un film mince

Considérons un rayonnement incident sur un film mince compris entre deux milieux 1 et 3
(Figure 2.11). On peut, a Paide des coefficients de réflexion et de transmission de Fresnel définis
ci-dessus pour une onde incidente sur une interface, exprimer le champ correspondant a ’onde
réfléchie et a 'onde transmise en prenant en compte les différentes multiréflexions qui ont lieu

sur les deux interfaces du film considéré.
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FI1GURE 2.11: Réflexion et transmission d’un champ électromagnétique sur et & travers un film mince
compris entre deux milieux semi-infinis avec prise en compte des multi-réflexion au sein du film.

Réflexion

Le champ réfléchi est donné par :

ET = Ei(rlg + t127"23t21 exp(ZZﬁ) —I— t12T23(T’23T21)t21 exp(4zﬁ) —I— e ) (284)
= 7B (2.85)

avec 8 = 2m(n/N)dcos(t) la différence de marche due a la traversée du film'. On remarque

que 7 est la somme de 715 et d’une suite géométrique de premier terme tio793t9; exp(2:0) et de
raison 793791 exp(2:/3). Il vient par conséquent, et en utilisant les relations de réciprocité 2.74 et
2.76 :

2
o= 12 —+ T23 exp( Zﬁ) (286)
1 + 19723 exp(2:3)
C’est le coefficient de réflexion sur un film mince.
Transmission
De la méme facon, il vient pour la transmission :
E'" = tE' (2.87)

1. Remarquons que cette relation reste valable dans le cas d’un milieu dissipatif, i.e. pour un indice de
réfraction complexe. En plus du déphasage da a la différence de marche optique, apparait une décroissance
exponentielle de ’'onde transmise.
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avec le coefficient de transmission a travers un film mince :

~ t1atas exp (1)
P 2.88
1+ o793 exp(2¢53) ( )

2.5.6.2 Structure multi-couche

112 3 i N

E ‘ ,62 IIE');;, IB N

FiGUuRE 2.12: Réflexion et transmission d’'un champ électromagnétique sur et a travers une struc-
ture multi-couche composée de N films minces. §; représente le chemin optique parcouru par 1’onde
transmise & travers le film 4.

Considérons une structure multi-couche composée de la superposition de plusieurs films
minces (Figure 2.12). On se propose d’exprimer les coefficients de réflexion et de transmission

de cette structure.

Méthode analytique

Rouard [1937] proposa une méthode pour calculer analytiquement le coefficient de réflexion
d’une structure bi-couche, constituée de deux films minces 1 et 2 avec des épaisseurs optiques

b1 et B respectivement. Considérons les trois interfaces de la figure 2.13 de haut en bas avec

FiGURE 2.13: Réflexion et transmission d’un champ électromagnétique a travers une structure bi-couche
composée de deux films minces. La généralisation des expressions des champs réfléchis et transmis a
travers cette structure permet d’obtenir des expressions valables pour des structures plus complexes a
N films.
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des coefficients de réflexion de Fresnel 7, 7 et 7" respectivement. Le coefficient de réflexion du

film 2 est donné par :

7+ 7" exp(—1202)

2 1 4 77" exp(—10s) (2:89)
Par ailleurs, celui de toute la structure bi-couche est donné par :
7’ +fg~exp(—z2ﬁl) (2.90)
1 + 775 exp(—151)
Ce qui donne au final, en considérant ’expression 2.89 de 75 :
7+ 7" exp(—21081) + 7" exp[—2:(B1 + Bo)] + T'F'7" exp(—102) (2.91)

T+ 77 exp(—11) + 77 exp(—1(Br + 202)) + 7' exp(—15)

Il est possible, comme le proposa Vasicek [1950], d’étendre cette méthode & une structure a n
couches, en commencant par la éniéme couche, et de procéder de facon itérative, en injectant
a chaque fois 'expression du coefficient de réflexion de la couche n dans celui de la couche
n — 1. On se raméne & chaque itération ¢, au traitement d’une structure bi-couche : le film
n — 1 constituant la premiére couche, et 'ensemble des ¢ films suivants constituant la deuxiéme
couche. Cette méthode aboutit certes trés rapidement, a partir de la troisiéme couche, a des
expressions analytiques rébarbatives. Elle se préte toutefois facilement & un calcul numérique

récursif.

Matrices de transfert

Il est également possible (Yeh [2005]) d’exprimer les relations précédentes, pour une interface,

un film mince ou un assemblage de films minces, sous forme matricielle.

"L_E 1|2

y A, | Az
— —_—
B, | B,

FIGURE 2.14: Décomposition du champ électrique de part et d’autre d’une interface tel que décrit dans
le formalisme de la méthode des matrices de transfert.

Réflexion et transmission sur / i travers une interface Il est possible d’exprimer
I’onde incidente comme la somme de deux composantes, une se propageant dans le sens des z

positifs (A), et une autre dans celui des z négatifs (B). On peut facilement vérifier, que ces
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deux composantes de part et d’autre de I'interface, sont reliées par :

<A1> 1 ( 1 rlz) <A2>
- = (2.92)
B, tig \r;p 1 B,

1 (1
Py, = — = (2.93)
t12 T12 1

est dite la matrice de passage entre 1 et 2.

ou

Propagation dans un film Supposons a présent que le milieu 2 soit réduit & un film.

A la traversée du film, le champ subit un déphasage. Le champ a l'interface film-milieu 3 peut

9, 112 3
y 7
Ay | Az Ay |As
Bi Bz B, [Bs
z=0 z=d

F1GURE 2.15: Décomposition du champ électrique de part et d’autre d’un film mince et & l'intérieur
du film, tel que décrit dans le formalisme de la méthode des matrices de transfert.

alors étre exprimé par :

<A2> _ (exp(lﬁz) 0 ><A§> (2.94)
BQ 0 eXp<_Zﬁ2) Bé

ol [y est le chemin optique parcouru dans le milieu 2 tel que défini plus haut.

P - (exp((;&) eXp(gzﬁQ)) (2.95)

est la matrice de propagation dans le film 2.

A travers un film A l'aide des matrices élémentaires de transmission a travers une
interface et de propagation dans un film mince, on peut, par composition, exprimer le champ

a la sortie du film. Sachant qu’on a pour interface 2 — 3 comme précédemment :

(’%) = Py (A3> (2.96)
B} By



35

Ay Az
() - 5(%) o

J = P,PPy (2.98)

Il vient pour tout le film :

ou

est la matrice de transfert a travers le film. En posant

Ay E'
(Bl) - (E) 29

et
A E?
° = (2.100)
Bs 0
11 vient :
. Et 1
f=—=— (2.101)
E? 511
et
. E"  Jn
= — == 2.102
" T BT, (2.102)

Structure multi-couche Comme pour la méthode analytique, il est possible de déduire
par composition les propriétés d’une structure de N films a partir de celles d'un film mince.

Les champs incident, réfléchi et transmis peuvent alors étre reliés par :

Ei N [E
<E> =17 (()) (2.103)

avec
N-1
g = H (P it1Pit1) Pna (2.104)
i=1
R 1 1 Tii4+1 . . .
ou Py = — est la matrice de passage entre le film 7 et le film 7 + 1 et
tz i+1

P, = exp(efh) est la matrice de propagation dans le film 7. Les coefficients de
0 exp(—15;)
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transmission et de réflexion sont alors donnés par :

{ = N (2.105)
- EIN '
et
~ E" X
' 2.106
T BT (2106)

2.5.7 Calcul en champ proche

Lorsqu’on s’intéresse au calcul des transferts radiatifs aux petites échelles, petites par rap-
port a la longueur d’onde caractéristique du rayonnement thermique (de 'ordre de la longueur
d’onde de Wien) s’entend, les phénoménes ondulatoires (interférences, diffraction, etc.) devien-
nent prépondérants. L’approche radiométrique qui se contente d’additionner des grandeurs inco-
hérentes (Loi de Stefan-Boltzmann, Loi de Planck, etc.) sans prendre en compte ces phénomeénes
n’est alors plus satisfaisante. Il convient alors de dériver I'expression du flux a partir des pre-

miers principes d’électromagnétisme, .e. des équations de Maxwell.

2.5.7.1 Emission thermique : description statistique

Considérons un milieu dispersif de volume V a I'équilibre & une température non nulle 7.
L’agitation thermique des charges dans V fait apparaitre des courants fluctuants et des champs
fluctuants. En ’absence de courant macroscopique, la moyenne temporelle de ces courants
fluctuants est nulle. Ceci n’est pas nécessairement le cas pour leur moyenne quadratique. On sait
par ailleurs, d’apreés le théoréme de Poynting (paragraphe 2.5.4.5), que la densité de puissance
du champ électromagnétique est une fonction quadratique du champ électrique. D’apreés le
théoréme de Wiener-Khinchine évoqué plus haut (paragraphe 2.5.4.6), la densité spectrale de
puissance W (r,r’,;w) d’un processus stochastique stationnaire X(r,t) est la transformée de

Fourrier de la fonction d’autocorrélation de ce processus par :

Wir,r',w) = /00 (X (v, )X (¢, ¢) e™dr (2.107)

—0o0
ou 7 =t —t'. Une moyenne quadratique de courant et, a fortiori, de champ non nulle, aboutit
alors a une densité spectrale de puissance non nulle et donc a un transport d’énergie EM.
2.5.7.2 Grandeurs énergétiques

Considérons un volume V d’un milieu non dispersif supportant des charges p et des courants

J. La puissance dissipée par unité de temps est égale au travail de la force de Lorentz donné
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par (Jackson [1975]) :
P = /J(r,t)-E(r,t)d3r (2.108)
v

Dans un milieu dispersif, il convient de considérer les grandeurs monochromatiques. En utilisant

la notation complexe introduite plus haut, P peut s’écrire (Joulain [2010]) :
1
P(r,w) = 5 Re [J(r,w) - E*(r,w)] (2.109)

Avec une utilisation judicieuse des équations de Maxwell et d’identités élémentaires de calcul

vectoriel, on peut montrer (Joulain [2010]) :

oD 0B
P = - - (ExH)+E-— +H— 2.11
/V[V(XH o H (2.110)
Cette relation, s’écrit sous forme locale :
ou
— = =V II-J-E 2.111

ou Il = E x H est le vecteur de Poynting et u = %(E D+ H - B) est la densité d’énergie EM
associée aux charges libres. Dans le cas dispersif, I'utilisation des grandeurs monochromatiques
s’impose et II et v sont exprimées avec des expressions similaires a celle de la puissance dissipée

(expression 2.109).

2.5.7.3 Fonctions de Green

Pour déterminer la densité spectrale de puissance du champ EM, il est nécessaire, d’aprés
le théoréme de Wiener-Khintchine (expression 2.107) d’accéder a la fonction d’autocorrélation
du champ EM. Or, d’aprés les relations de Maxwell, le champ EM peut étre simplement obtenu

a partir du courant, par des relations linéaires du type (Rytov et al.) :

E(r,w) = z,uow/GE(r,r’,w)J(r’,w)d3r’ (2.112)
v

H(r,w) :/VGH(r,r’,w)J(r’,w)d:ir’ (2.113)

ou G¥ et G figurent le tenseur! de Green du champ électrique et du champ magnétique
respectivement qui dépendent de la géométrie du systéme considéré. L’intégration s’effectue

sur le volume V du corps considéré. D’aprés les relations 2.112 et 2.113, connaissant le tenseur

1. Larelation est ici tensorielle car les champs électrique et magnétique ne sont pas nécessairement colinéaires
au courant.
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de Green de la configuration considérée, il suffit d’exprimer le courant en jeu J, ou, a minima, sa
fonction d’autocorrélation pour pouvoir accéder aux grandeurs énergétiques pertinentes définies

plus haut.

2.5.7.4 Théoréme de fluctuation-dissipation

Le théoréme de fluctuation dissipation est un puissant outil de physique statistique ini-
tialement introduit par Nyquist (Nyquist [1928]) pour décrire des fluctuations thermiques de
potentiel dans un circuit électrique. Il a alors démontré une relation entre les fluctuations ther-
miques de la différence de potentiel aux bornes du circuit a ’équilibre thermodynamique et la
résistance de ce méme circuit, 4.e. sa réponse a un champ extérieur '. Ce théoréme a par la suite
été successivement généralisé par Onsager [1931], Callen and Welton [1951] et Kubo [1966]
et exprime, plus généralement, la relation entre les fluctuations thermiques d’une grandeur
physique d’un systéme a I’équilibre thermodynamique et la réponse de ce systéme a une ex-
citation extérieure. Physiquement, ceci s’expliquerait par le fait que la relaxation du systéme
suite a une excitation extérieure, ou encore, la dissipation du travail de I'excitation extérieure
sous forme de chaleur, fait intervenir le méme phénoméne physique sous-jacent aux fluctua-
tions de grandeurs physiques a I'équilibre thermodynamique dues a I'agitation thermique. Une
conséquence de ce théoréme est que la densité spectrale de puissance de I’excitation est déter-
minée par le phénoméne dissipant le travail de cette excitation (Kubo [1966]). Formellement,
la dissipation intervient & travers la partie imaginaire de 'admittance du systéme a ’excitation
considérée (conductivité, mobilité, permittivité diélectrique, etc.). En EM, si on considére les

courants fluctuants j, ce théoréme s’écrit (Rytov et al.) :
(Je(r,w)si(r W) = 4drweg Im(e)O(w, T)opd(r — ')o(w — W) (2.114)

ol ji et j; figurent deux composantes k et [ du courant électrique, €, la permittivité du vide,
Im(e) la partie imaginaire de la permittivité diélectrique du milieu, dx; le symbole de Kronecker,
d(r —1') et §(w — w') les distributions de Dirac spatiale et fréquentielle, 7' la température et
O(w,T) 'énergie moyenne d’un oscillateur harmonique en équilibre & la température 7. Cette

derniére grandeur est donnée par :

(2.115)
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FI1GURE 2.16: Milieu semi-infini a surface plane avec une permittivité diélectrique € et & une température
T.

2.5.7.5 Emission d’une surface plane

L’application du formalisme exposé ci-dessus a un espace semi-infini (Figure 2.16) a la
température T permet de calculer le flux radiatif qui en est issu. Il suffit de calculer la moyenne
d’ensemble du vecteur de Poynting di aux courants fluctuants (II(r,w)) qui se réduit, étant
donnée la symétrie du systéme, a sa composante selon la normale & la surface. Elle est donnée
par (Joulain [2010]) :

B 1 w/e \
M) = Togmmr—y [ wa(-PRP+1=GF) 1o

La sommation jusqu'a ¢ = ko = w/c signifie que seules les ondes propagatives contribuent au
flux émis par la surface. On verra que ceci n’est pas le cas pour le flux échangé entre deux
plans séparés de distances nanométriques et que la contribution des ondes de surface! est alors

prépondérante.

2.5.7.6 Transfert entre deux plans

On se propose de calculer le flux radiatif entre deux milieux semi-infinis plans 1 et 2,
caractérisés par leur permittivités diélectriques et leurs températures (e,77)) et (€2,73)) et
séparés d’'une distance d (Figure 2.17). On calcule alors, comme dans le cas précédent, la
moyenne d’ensemble du vecteur de Poynting. La densité de flux est dans ce cas donnée par
(Joulain [2010]) :

d(w) = (I(d", 1)) — (I1.(07, 1)) (2.117)

1. La premiére relation de fluctuation dissipation a probablement été, sans étre qualifiée de telle, introduite
par Einstein dans son article de 1905 sur le mouvement brownien (Einstein [1905b]). En effet, il y présente
une relation entre le frottement visqueux sur une particule Brownienne, grandeur fluctuante, et la constante de
diffusion du fluide, caractéristique de la réponse du systéme & une excitation extérieure Kubo [1966].

1. Voir Joulain et al. [2005] pour une étude détaillée de 'importance des ondes de surface dans le transfert
radiatif en champ proche.
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ZA
milieu 2
€2, T2
milieu 3 : vide d o
0 >
61,T1 .
mailieu 1

FIGURE 2.17: Deux milieux plans semi-infinis (e1,71)) et (e2, T2) séparés d’une distance d.

ou IL,(d*,T}) est la composante normale du vecteur de Poynting & la surface du milieu 2 due
aux courants fluctuants dans le milieu 1, et inversement pour I1, (07, 73). Les fonctions de Green
utilisées ici pour le calcul de II sont différentes de celles utilisées dans le cas d’un seul milieu
semi-infini et sont disponibles dans la littérature (Sipe [1987]). On peut montrer au final que

la densité surfacique monochromatique de flux peut se mettre sous la forme :

P(w) = Pprop(w) + Pevan(w) (2.118)
ou
dS2cos(0) [(1— |riy|*)(1 — |r5/*)
_ 0 70 31 32
Dprop(w) = Esp / dw[Ly(Th) — Ly, (T2)] / 5 { 1= 1L 2 (2.119)
et
[Lo(Th) — LY(Ty)] /°° otm(ya)d [ _Im(rh;) Im(rhy)
Peyan = w w 2 m(v3) 31/ '32 .
(w) ;p dw = » qdge T i B (2.120)

sont les contributions des ondes propagatives et des ondes de surface respectivement.
De la méme maniére que pour la conduction, la convection ou le rayonnement en champ lointain,

il est possible de définir un coefficient d’échange radiatif pour le rayonnement en champ proche
hCP

rad Par :

hCP(w) = lim ()

2.121
rad (T1 —TQ)—>O T]_ - TQ ( )

On représente sur la figure 2.18, le coefficient d’échange radiatif en champ proche pour la config-
uration plan-plan de la figure 2.17 et ot les milieux 1 et 2 sont constitués de carbure de silicium

(SiC) et de verre (SiOj) tour a tour et sont considérés a 77 = 300 K et T = T} + 07 = 301 K.
hCP

g €n fonction de la séparation d des deux milieux. Pour

Sur la figure 2.18a, on représente
de grandes séparations (par rapport a la longueur d’onde caractéristique du rayonnement ther-

mique), le coefficient d’échange est constant et correspond a la contribution des ondes propaga-
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FIGURE 2.18: Dépendance du coefficient de transfert radiatif a la séparation des deux milieux (a) et &
la pulsation du rayonnement pour une séparation d = 10 nm (b) de deux milieux semi-infinis considérés
a1y =300 K et To =T + 6T = 301 K. (Source : Joulain et al. [2005])

tives indépendante de la distance. En diminuant d, on remarque une augmentation du coefficient
d’échange a des distances comparables a la longueur caractéristique du rayonnement thermique
(quelques microns a 7" = 300 K) pour atteindre des valeurs supérieures de plusieurs ordres de
grandeur au coefficient d’échange en champ lointain a d = 10 nm.

Sur la figure 2.18b, on trace la dépendance fréquentielle du coefficient d’échange pour une
séparation constante d = 10 nm. On remarque qu’il présente des pics a certaines longueurs
d’onde (autour de A = 10 pum pour le SiOy et A = 12,6 pum pour le SiC) qui correspondent aux
longueurs d’onde de résonance de la permittivité diélectrique, qui sont, a leur tour, déterminées
par les fréquences de résonance des phonons optiques dans le matériau considéré. Ceci trahit
le role des ondes de surface (évanescentes) dans le transfert radiatif en champ proche ce qui

peut-étre facilement mis en évidence en comparant ®,,.,(w) et Pepan(w) définis ci-dessus.

2.6 Conclusion

On a présenté dans ce chapitre les outils théoriques nécessaires pour calculer les grandeurs
qui nous seront utiles par la suite, notamment le flux radiatif échangé entre la cellule photo-
voltaique et ’émetteur sélectif. On a d’abord commencé par une bréve présentation des dif-
férents modes de transfert de chaleur avec une insistance particuliére sur les transferts radiatifs
qui sont au centre du présent travail.

L’approche radiométrique classique a été présentée en premier lieu, notamment la loi de Planck
du rayonnement du corps noir qui en constitue la pierre angulaire. En effet, la quantification
du rayonnement des corps réels ainsi que des flux échangés entre eux se raméne toujours a des
calculs de corps noir, moyennant des facteurs de proportionnalité qui dépendent du corps réel
considéré. On a par ailleurs montré que la loi de Planck peut-étre retrouvée par une approche

complétement différente de 'approche électromagnétique de Planck, basée sur une description
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corpusculaire de la lumiére et qui, pour étre consistante avec la théorie de Planck, prédit un
mécanisme non trivial d’émission radiative : I’émission stimulée. Ces lois nous seront trés utiles
pour le calcul des grandeurs pertinentes au chapitre 5 afin d’optimiser les rendements de sys-
témes thermo-photovoltaiques en champ lointain.

Au dela des lois de rayonnement classique, on a présenté les outils qui permettent de décrire le
rayonnement, aux courtes échelles d’espace, celles de 'ordre de la longueur d’onde caractéris-
tique du rayonnement thermique considéré. On a veillé dans ce but a exposer qualitativement
les fondements du formalisme utilisé : celui de I’électrodynamique fluctuationnelle qui permet de
déduire le coefficient d’échange radiatif en champ proche a partir des fluctuations thermique a
I’équilibre thermodynamique de certaines grandeurs du corps considéré, notamment les courants
électriques fluctuants. Une application de ce formalisme & un systéme plan-plan montre que le
transfert thermique en champ proche dépasse de plusieurs ordres de grandeur celui en champ
lointain. C’est 1a une piste pour le développement de systémes thermo-photovoltaiques a forts

rendements et fortes puissances qui sera examinée au chapitre 6.
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3.1 Introduction

On présente dans ce chapitre les systémes dont on vise I’amélioration par le présent travail :
le systéme photovoltaique (PV) et thermo-photovoltaique (TPV). Aprés un bref rappel de I'his-
toire du développement de ces systémes et des principes physiques élémentaires gouvernant leur
fonctionnement, on présente deux modéles simples qui permettent d’évaluer leurs performances,
i.e. de calculer efficacité et puissance électrique de sortie, ainsi que la prise en compte des effets
thermiques. On rapporte par la suite différentes solutions pour améliorer ces systémes, étudiées
dans la littérature et qui concernent indifféremment des idées en cours de formalisation (cellules
a porteurs chauds, & bandes intermédiaires) ou des techniques éprouvées et largement exploitées
a I’échelle industrielle (Cellules multi-jonction, photovoltaique a concentration). Finalement, on
clot ce chapitre par une application des modéles présentés a un systéme PV avec un émetteur
quelconque, avec ou sans filtre et un systéme TPV a émetteur sélectif. Les résultats de simula-
tions simples montrent alors la supériorité de ce dernier et justifient 'intérét qu’on portera par

la suite a la conception et I'optimisation d’émetteurs sélectifs.

3.2 Le thermo-photovoltaique

3.2.1 Le photovoltaique
3.2.1.1 Une bréve histoire

L’effet photovoltaique, consiste, selon son appellation, en une génération d’une différence de
potentiel, entre les deux bornes d’une portion d’'un matériau, 7.e. une tension électrique, par des
photons incidents. Or, I'appellation effet photo-électrique serait plus approprié puisque le ray-
onnement incident libére des porteurs de charge, qui, lorsqu’ils s’accumulent dans une région du
matériau, finissent par créer une différence de potentiel. Becquerel fut, en 1839, I'un des premiers
a observer ce phénomene et a en faire une étude détaillée (Becquerel [1839b]). Un phénoméne qui
était a 'époque surtout étudié pour ses effets chimiques (Becquerel [1839a]) !. Déja a I'époque, il
en a rapporté certaines applications technologiques comme la thermomeétrie(Becquerel [1839b]).
Plusieurs travaux expérimentaux ont été menés a la fin du XIXéme siécle, et qui ont notamment
mené a la réalisation expérimentale de la premiére cellule photovoltaique (Stoletow [1888],Fritts
|1883]) en sélénium, avec un rendement ne dépassant pas le pour-cent. Quelques années plus
tard, Albert Einstein (Einstein [1905]) donna au phénoméne physique sous-jacent une expli-
cation physique satisfaisante qui reste adoptée jusqu’a nos jours et qui permettait d’expliquer
ces résultats expérimentaux. C’est I'effet photoélectrique. Russel S. Ohl, des laboratoires Bell,

a, quelques décennies plus tard, breveté la premiére jonction p-n (Ohl [1946]) en silicium ?

1. Une application d’envergure exploitant ce phénoméne et qui connu ses débuts a cette époque : la pho-
tographie. La premiére photographie (1816) est attribuée a Joseph Nicéphore Niépce, qui réussi alors & obtenir
des négatifs sur de ’AgCl connu pour sa photo-sensibilité depuis le Moyen Age.

2. Les photométres étaient, jusqu’a cette époque, essentiellement fabriqués & base d’oxyde de cuivre et de
sélénium.
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qui devint 1’élément essentiel des cellules photovoltaiques modernes. Ceci ouvrit la porte & un
développement trés rapide des recherches sur les cellules PV. C’est ainsi que Chapin et ses
collégues des laboratoires Bell sont parvenus, quelques années plus tard, a mettre au point une
jonction p-n a base de silicium dopé a I'arsenic et au bore, capable d’atteindre une efficacité
de 6% (Chapin et al. [1954]). Depuis, des améliorations de rendement ininterrompues ont été
rapportées (Green et al. [2012]), et une efficacité record de prés de 25%, trés proche de la limite
théorique de rendement d’une cellule mono-jonction en silicium sous rayonnement solaire direct,

a été atteinte avec des cellules en silicium cristallin (Zhao et al. [1998]).

3.2.1.2 Principe physique

rayonnement incident

(TR R R R R
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FI1GURE 3.1: Jonction p-n soumise & un rayonnement incident.

La figure 3.1 schématise une jonction p-n, élément de base d’une cellule PV. La jonction
p-n est généralement formée d’un matériau semi-conducteur dans lequel sont introduites des
impuretés, i.e. d’autres éléments chimiques ayant un électron de valence en plus ou en moins
que 'élément semi-conducteur (Figure 3.2). Pour le silicium par exemple, ces impuretés peuvent
étre du phosphore (donneur) ou du bore (accepteur) respectivement. La densité des impuretés
contrdle la densité des porteurs majoritaires (électrons et trous respectivement) dans le semi-
conducteur dopé. Au voisinage de la jonction, un porteur majoritaire a tendance a diffuser de

I’autre coté de la jonction, ot il est minoritaire et ou il se recombine. Il laisse alors dans sa région
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d’origine un atome ionisé. L’accumulation de charges fixes, i.e. d’ions, de part et d’autre de
la jonction, dans la zone de charge d’espace (ZCE), crée une différence de potentiel électrosta-
tique (potentiel interne ou tension built-in) ®, et un fort champ électrique. A I’équilibre, cette
différence de potentiel peut-étre vue comme une barriére de potentiel qui prohibe davantage de
diffusion des porteurs qui y ont donné naissance. Or, il arrive que des porteurs excités par 1’agi-
tation thermique, acquiérent une énergie supérieure a ®, et se mettent en mouvement a travers
la jonction. Ceci donne naissance a un courant dit de saturation Jy. Par ailleurs, lorsqu’un
photon incident est absorbé par la cellule, il crée une paire électron-trou qui est séparée par le
fort champ électrique de la ZCE. Les électrons (et les trous) sont alors conduits vers la zone
dopée n (et p) ou ils deviennent porteurs majoritaires. Le montage de la cellule en circuit avec
une faible résistance électrique permet d’observer un photo-courant électrique. Si une différence
de potentiel V' est appliquée a la cellule en polarisation directe, i.e. que le potentiel de la partie
dopée n est supérieur a celui de la partie dopée p, le photo-courant est donné par I’équation de
la diode (Pankove [1971]) :

J = J(exp(gb‘;) 1) (3.1)

Par ailleurs, un court-circuit de la jonction fait apparaitre un courant de court-circuit Jg,
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FIGURE 3.2: Schématisation de la création de porteurs majoritaires par introduction d’impuretés et de
la ZCE par les charges fixes aux bords de la jonction.

opposé au courant de polarisation directe sous la seule action de la différence de potentiel
interne. Par souci de simplicité, on considére des longueurs de diffusion largement supérieures a
I’épaisseur de la ZCE, i.e. que méme des paires électron-trou crées en dehors de la ZCE, a une

distance de la jonction inférieure & la longueur de diffusion, contribuent au courant. Le courant
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de court-circuit est alors donné par (Pankove [1971]) :
Jo = q.A(Le—l-Lh)G (32)

ol q est la charge élémentaire, A l'aire de la jonction, G le taux de génération de paires électron-
trou, L. et Lj les longueurs de diffusion des électrons et des trous respectivement. Le courant

total est donc la somme du courant de court-circuit et du courant-photo-généré :

J = Jp+ Jo(1 - eXP(IZ)—‘;)) (3.3)

3.2.2 Le thermo-photovoltaique
3.2.2.1 Une trés bréve histoire

Le thermo-photovoltaique est une extension de la conversion photovoltaique, initialement
utilisée pour convertir le rayonnement solaire (Becquerel [1839b]), au rayonnement thermique
d’un corps chaud quelconque. Le poitevin de naissance, Pierre Aigrin, a été souvent cité (Bro-
man [1995]; Coutts [1999]; White et al. [1961]) comme étant le pére du convertisseur thermo-
photovoltaique. Il en fit effectivement une présentation dans le cadre de cours qu’il dispensa en
1960 au MIT (Aigrin [1960]). Nelson, dans sa bréve histoire du développement du TPV (Nelson
[2003]), relevant cependant l'incertitude qui plane sur la date et le lieu exacts de l'invention
des systémes TPV, est le premier a corriger cette information en reconnaissant sa primauté
au systéme proposé par Kolm (Kolm [1956]) dans le méme établissement ou Aigrin donna ses
conférences. Le systéme de Kolm utilisait des composants du commerce : une lampe de camping
a gaz pour source thermique et une cellule en silicium. Il obtint en sortie une puissance de 1
watt électrique et proposa des améliorations qui permettraient d’atteindre un rendement de
10% (Nelson [2003]). Or, quelques années plus tot, les laboratoires de la RCA ! avaient déja
effectué la premiere réalisation d’'un systéme TPV ayant pour émetteur un déchet radioactif,
du strontium-90, avec des rendements trés faibles toutefois, ne dépassant trés probablement
pas le pour-cent. C’était 14, 'ancétre des systémes TPV GTR (Générateur Thermique & Radio-
isotope) proposés des décennies plus tard pour des applications spatiales (Anderson et al. [2005];
Murray et al. [2004]).

Par ailleurs, les systémes TPV ont recu depuis le début des années 1990, grace a la mise au
point de convertisseurs photovoltaiques a bande interdite étroite particuliérement pertinents
pour la conversion du rayonnement infrarouge, un intérét croissant (Nelson [2003]). Les réal-
isations expérimentales présentent toutefois a ce jour, avec des rendements ne dépassant pas

les quelques pourcents (< 4%), des performances limitées (Bermel et al. [2010]; Bitnar et al.

1. La RCA (Radio Corporation of America) était & ’époque un concurrent historique de AT&T, maison
mére de Bell Labs. La démonstration publique du systéme TPV & base de déchets radioactifs par la RCA en
1954 (Perlin [2004]), fut un élément de pression décisif qui conduit les équipes de Bell Labs. & publier leurs
travaux sur les cellules PV solaires avec des rendements avoisinant les 5% quelques mois plus tard(Chapin et al.
[1954]).
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[2013]; Chan et al. [2013]). Les principaux verrous pour accéder a des performances plus élevées
résident dans le controle spectral du rayonnement thermique en premier lieu, la maximisation
du facteur de forme de la source de chaleur a la cellule ensuite, et en dernier lieu, la conception

de réacteurs a rendement élevé lorsque la chaleur est issue d’une réaction chimique (Chan et al.
[2013]).

3.2.2.2 Systéme

A la différence des systémes photovoltaiques usuels qui convertissent le rayonnement solaire,
un systéme TPV convertit le rayonnement thermique d’un corps chaud quelconque : I’émetteur

(Figure 3.3). Cette configuration du systéme TPV induit plusieurs différences par rapport a un

chaleur rayonnement

Pulssance

cellule

F1GURE 3.3: Illustration schématique d’un systéme TPV.

systeme PV solaire traditionnel, qui contribuent & un rendement et une puissance électrique
plus élevés :

— La densité de flux que peut recevoir une cellule dans un systéme TPV est supérieure
de plusieurs ordres de grandeurs a celle recue par une cellule d’un systéme PV solaire
sans concentration malgré la différence de température entre ’émetteur du systéme TPV
et la surface solaire, en faveur de celle-ci. Cet avantage du systéme TPV est di & une
différence de facteurs de forme. En effet, alors que tout le rayonnement émis par I’émetteur
TPV peut étre regu par la cellule, une infime portion (~ 107°) du rayonnement solaire
parvient a la cellule PV sur terre ou a son voisinage du fait du rapport des angles solides
entre le soleil et la cellule. On présente sur la figure 3.4a, la densité du flux émis par
un corps noir a 5800 K (équivalent de la surface solaire) et un corps noir a 1000 K en
échelle logarithmique. Celui-ci est largement dépassé de plusieurs ordres de grandeur. On
présente sur la figure 3.4b les flux regus par la cellules des systémes PV et TPV. Le
rapport s'inverse en faveur du corps noir a 1000K. Les températures considérées pour les
émetteurs TPV varient généralement entre 1000 K et 2000 K (Mauk [2006]). On s’attend
a des rapports encore plus avantageux pour le TPV si des températures supérieures a

1000 K sont considérées.
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— Le grand facteur de forme d’échanges radiatifs de I’émetteur a la cellule dans un systéme
TPV conduit a des densités de flux équivalentes a celles qu’on obtient dans le solaire
A concentration avec des concentrations de plusieurs centaines de soleils!'. Or, on sait
depuis Shockley (Shockley and Queisser [1961]), que le rendement théorique maximal
sous concentration est plus élevé (41% pour 2000 soleils) que sous rayonnement solaire
direct (30%) 2.

— La loi de Planck du rayonnement du corps noir (paragraphe 2.5.1.2) donne la distribution
spectrale du rayonnement émis par un corps noir a 1’équilibre thermique a une tempéra-
ture donnée. La majeur partie du rayonnement solaire se situe dans la partie visible du
spectre EM. En revanche, pour les émetteurs des systéemes TPV, la plus grande partie
du rayonnement s’effectue dans le proche et moyen infrarouge. Les meilleurs convertis-
seurs du rayonnement solaire (cellule en silicium cristallin) n’étant pas trés sensibles au
rayonnement IR ne sont plus convenables pour le TPV. De nouveaux matériaux dévelop-
pés durant les années 1990, le GaSb notamment (Ferguson and Fraas [1995]; Fraas and
Minkin [2007]), ont permis une exploitation plus efficace de cette zone du spectre EM et

un développement rapide du TPV.
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FIGURE 3.4: Emittance hémisphérique d'un corps noir 4 5800 K (modéle pour le rayonnement solaire)
et d’un corps noir & 1000 K (a) et densité spectrale de flux regue du soleil au voisinage de la terre et
d’un émetteur d’un systéeme TPV a 1000 K (b)

Bien que les principes physiques qui gouvernent le fonctionnement des convertisseurs des sys-
témes PV et TPV soient les mémes, les conséquences de ces quelques différences, notamment
thermiques, ne sont pas sans incidence sur les rendements et puissances possibles, et sont donc

a prendre en compte lors de la modélisation. De plus, au dela de la conversion PV & propre-

1. Un soleil vaut 1000 W.m~2. Avec un facteur de forme (de I'émetteur a la cellule) de I'ordre de 1'unité, la
densité de flux incident est équivalente & quelques dizaines de soleils (~ 40 soleils) pour un émetteur & 1000K
et & quelques centaines de soleils (=~ 800 soleils) pour un émetteur & 2000 K.

2. Des travaux expérimentaux récents ont montré que ceci était vrai dans une certaine mesure (Vossier
et al. [2012]). Au dela d’une concentration critique, une baisse des rendements, probablement due aux effets
thermiques des fortes densités de flux, a été observée.



54 3. LA CONVERSION D’ENERGIE RADIATIVE

ment parler, un systéme TPV effectue une autre conversion de la chaleur en rayonnement par
I'émetteur (rendement de réaction de combustion par exemple). Le calcul du rendement d’un

systéme TPV nécessite alors de prendre en compte le rendement de cette conversion en amont, :

Nrpv = NENPV (3-4)

ol g, npy et nrpy figurent le rendement de ’émetteur, du convertisseur PV et du systéme
TPV respectivement. Dans les calculs qui suivront, on considérera un rendement de I'émetteur
ng = 1.

Pour le calcul de npy, on présentera a la prochaine section un modéle global simplifié,
celui proposé par Shockley and Queisser [1961]. On montrera ultérieurement, que le modéle de
Shockley permet de rendre compte des tendances générales des différences entre un systéme PV

et un systéme TPV.

3.3 Modéle

3.3.1 Modéle électrique

On présente dans ce paragraphe un modéle simplifié pour le calcul du rendement d’un sys-
téme PV ou TPV. Le modéle a été initialement proposé par Shockley and Queisser [1961]
et fait depuis référence lorsqu’il s’agit de discuter des limites théoriques de rendement de ces
systémes. Les notations de ces auteurs seront reprises ici. On peut qualifier ce modeéle de ther-
modynamique ou de global car il se base sur un bilan d’énergie radiative, sans entrer dans le
détail des processus physiques qui interviennent dans la création des porteurs de charge dans le
semi-conducteur et dans leur transport au sein de celui-ci. Malgré sa simplicité, ce modéle per-
met d’obtenir des ordres de grandeur assez justes des grandeurs pertinentes (tension, intensité,
puissance, rendement, etc.), et ¢’est d’ailleurs pour cette raison qu’il continue a étre largement
utilisé. L’efficacité n' d’un systéme PV est donnée par le rapport de la puissance électrique P,

par I’énergie radiative incidente P,.q.

P,
= 3.5
U P (3.5)
La puissance radiative incidente est donnée par :
Prad = .AF/ / (W L/\ﬁ(Te) ddf) (36)
aJo

ou A est la surface du convertisseur (la cellule), I est le facteur de forme de 1’émetteur a la
cellule, €y g est I'émissivité de 'émetteur et Ly (7 ) est la luminance énergétique monochroma-

tique d’un corps noir & la température T,. A, 6 et €2 figurent la longueur d’onde, la direction

1. On utilisera dans ce qui suit les termes "rendement" et "efficacité" indifféremment.
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d’émission et I'angle solide respectivement.

La puissance électrique est donnée par
P.=J-V (3.7)

ou J est le courant électrique et V' la différence de potentiel entre les deux bornes de la jonction
p-n. Afin de simplifier le calcul du courant électrique, on admet plusieurs hypothéses simplifi-
catrices :
— Tous les photons incidents sont absorbés.
— Tout photon ayant une énergie supérieure ou égale a celle de la largeur de bande interdite
E, = f\l—; (o A, est la longueur d’onde équivalente a I’énergie de bande interdite) crée une

paire électron-trou (efficacité quantique unité).

Seules les recombinaisons radiatives sont prises en compte (ni recombinaison Auger, ni
Shockley-Read-Hall).

On considére un facteur de forme égal a celui du disque solaire vu de la terre.

En admettant les hypothéses précédentes, il suffit de déterminer le nombre de photons incidents
avec une énergie supérieure ou égale a F, pour obtenir le nombre d’électrons photo-générés et
par conséquent l'intensité et la puissance électriques.

La densité de flux incident de ces électrons est donnée par :

//gmhLCA/eA o balle) 1o (3.8)

Le taux de recombinaisons radiatives dans la cellule sous illumination, i.e. le nombre d’électrons
par unité de temps qui connaissent une transition de la bande de conduction a la bande de

valence résultant en une émission de photon, est donné par :

R(V) = 2-4-Qeexplyy) (3.9

C

ou

//ge“’ch M o baolTe) 410 (3.10)

et V est la différence de quasi-niveaux de Fermi des électrons et des trous qui est égale a la
différence de potentiel entre les bornes de la jonction p-n. V. vaut kyT./q ou ky est la constante
de Boltzmann, 7; la température de la cellule, ¢ la charge électrique élémentaire, et €y,
I’émissivité de la cellule.

La relation courant-tension dans la cellule est donnée par :

J = Jsh—i-Jo(l—eXp(;)) (3.11)

c
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oul Jg, est le courant de court-circuit.

Ja = qA(Q" —2Q.) (3.12)
et Jy est le courant de saturation inverse.

Jo = aReexp(—) (3.13)
c
Les relations 3.11, 3.12 et 3.13 sont admises. Leur démonstration, souvent rapportée dans les
ouvrages de référence (Rosencher and Vinter [2002], Sze and Ng [2006]), se fait par la résolution
des équations de continuité des porteurs de charge de part et d’autre de la jonction.
Finalement, la puissance électrique délivrée par la cellule peut étre exprimée autrement que
dans D'expression 3.7, a l'aide du courant de court-circuit Jg, (exp. 3.12), de la tension de

circuit ouvert V. et du facteur de forme! F'F par la relation :
P. = FF-Jg -V, (3.14)

La tension de court-circuit peut étre obtenue en annulant J dans la relation 3.11, d’ou :

kT’ Jsh
V,e = ——Log ( + 1) 3.15
. 7 (3.15)
et le facteur de forme F'F' peut étre obtenu a partir de la caractéristique courant-tension de la

cellule.

3.3.2 Modéle thermique

La cellule dans un systéme PV, et dans un systéme TPV a fortior: vu les densités de flux
plus importantes, subit un échauffement non négligeable qui n’est pas sans incidence sur les
performances du systéme. Pour prendre en compte ces effets thermiques, on se propose d’utiliser

un modéle simple de I’équation de la chaleur (Royne et al. [2005]) :

drT.
pC.

p% Prad + Pe + (I)conv + (I)Tad + (I)ref (316)

ou p, C, et T, figurent la densité de la cellule, sa chaleur spécifique, et sa température re-
spectivement. Proa, Pe, Qeonv, Grad €t Grep figurent (en grandeurs algébriques) les densités de
puissance radiative incidente, de puissance électrique, de flux de chaleur convectif, de flux de
chaleur radiatif et du flux échangé avec le systéme de refroidissement respectivement. En régime

stationnaire, ces différentes quantités s’équilibrent :

Proa+ Pe 4+ Peony + Praa + cI)ref =0 (317)

1. Ne pas confondre avec le facteur de forme en transferts radiatifs entre deux corps F.
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Les différents flux de chaleur sont donnés par :

Tc - TO
Do —_ 3.18
RCOTL’U ( )
Drog = eo(TH—T) (3.19)
Tc - TO
d, . L 3.20
f ooy (3.20)

ot Reony et [ep figurent la résistance thermique de convection

1

et du systéme de refroidisse-

ment et T la température du milieu ambiant. Le tableau 3.1 rapporte des valeurs typiques

de résistances thermiques (Martinelli and Stefancich [2007]; Royne et al. [2005]). Par ailleurs,

Mode R (°C/W.cm™?) Réf.
Reonw Conv. naturelle ~ 1000 Martinelli and Stefancich [2007]
Conv. forcée, v = 4m.s* ~7 Martinelli and Stefancich [2007]
R,c; Echangeur de chaleur a eau, V = 8l.min~t ~ 2 Martinelli and Stefancich [2007]
Puits thermique & micro-canaux ~ 1071 Royne et al. [2005]
Impact de jet liquide ~ 1071 — 1072 Royne et al. [2005]
Convection forcée diphasique ~1 Royne et al. [2005]

TABLE 3.1: Quelques ordres de grandeur de résistances thermiques d’échange par convection naturelle,
forcée ou par des systémes de refroidissement complexes envisageables pour le PV et le TPV.

différentes corrélations ont été proposées par Notton et al. [2005] pour le calcul du coefficient
d’échange convectif en convection naturelle et forcée pour différentes géométries. On reste toute-
fois dans les ordres de grandeurs donnés au tableau 3.1.

L’expression 3.20 du flux radiatif peut étre linéarisée pour les petits écarts de température entre

la cellule et le milieu ambiant. Ce flux s’écrit lors :

Drog = 4deoTy(T. —Tp) (3.21)
Dans ces conditions, a premier abord, I’équation 3.17 est linéaire. Or, les deux termes P, et
P,.q qui y apparaissent ne sont pas indépendants puisqu’ils sont liés par le rendement 7 selon
la relation 3.5. Cette dépendance n’est de surcroit pas linéaire, surtout pour les hautes densités
de flux incident. C’est notamment le cas pour le PV solaire a concentration (Vossier et al.
[2012]) et, a fortiori, pour le TPV ou on atteint des densités de flux incident équivalentes a
une concentration de quelques centaines de soleils. Par ailleurs, le rendement, et par conséquent
la puissance électrique P., dépendent de la température?. De nombreux auteurs (Wysocki and
Rappaport [1960], Radziemska [2003], Coventry [2005],Skoplaki and Palyvos [2009]) ont rap-

porté une décroissance linéaire du rendement d’une cellule PV en fonction de la température

1. Reconv est 'inverse du coefficient d’échange convectif de la loi de Newton plus souvent utilisé.

2. Selon le modéle adopté, ceci est di a la dépendance du taux de recombinaisons radiatives & la température
(modéle de Shockley, paragraphe 3.3.1) et, éventuellement, & la dépendance des propriétés électroniques du semi-
conducteur (i, Eg, etc.) & la température si on envisage de résoudre les équations de transport des charges dans
le semi-conducteur.



58 3. LA CONVERSION D’ENERGIE RADIATIVE

qui peut étre exprimé par :

Ne = Tref [1 - Bref(Tc - Tref)] (322)

ot ny.s est lefficacité de la cellule a la température de référence T, ¢, 7. son efficacité a une
température quelconque 7, et [,.r le coefficient de température de la cellule qui exprime le
taux de décroissance de l'efficacité en fonction de la température. Des valeurs typiques du coef-

ficient de température! de quelques cellules sont rapportées dans le tableau 3.22. Le couplage

Type T (°C)  Tres (°C)  Bres(1073xC71) Réf.
Si 25 — 60 25 4,5 Skoplaki and Palyvos [2009]
GaSb 0—120 0 2,9" Ferguson and Fraas [1995|
GalnP/InGaAs/Ge 25— 65 25 2 Cotal and Sherif [2006]
65 — 85 65 5 Cotal and Sherif |2006]

TABLE 3.2: Coefficient de température pour différents types de cellules PV.

entre les phénomeénes électriques et thermiques, et la prise en compte de la relation 3.22 pour
résoudre I’équation non linéaire 3.17 afin d’obtenir la température et le rendement a I’équilibre

nécessiteront donc un traitement numérique itératif.

3.4 Quelques dispositifs d’optimisation

Les limites théoriques de rendement des cellules photovoltaiques mono-jonction ont été
déterminées trés rapidement aprés le développement des premiers prototypes (Shockley and
Queisser [1961]), et sont désormais connues sous I'appellation de limite Shockley-Queisser, qui
est de n = 31% pour le rayonnement solaire direct. Les rendements de quelques pour-cents
(Chapin et al. [1954]) des premiers prototypes en silicium cristallin, actuellement dites "cellules
de premiére génération", en étaient assez éloignés. Les cellules en films minces, dites de deux-
iéme génération, ne visaient pas a dépasser ces limites, mais obéissaient plutot a une logique
économique : 'utilisation de moins de ressources, en I’occurrence la quantité du matériau semi-
conducteur, pour la fabrication des cellules, induit mécaniquement une baisse du coit du Watt
créte. Une autre facon d’atteindre cet objectif économique consiste a augmenter les rendements
et d’obtenir des puissances supérieures pour la méme surface de cellule. C’est le but recherché
par la grande variété des cellules PV de troisiéme génération. La figure 3.5 présente les différents

domaines de rendement, de cotit du métre carré de cellule et de cott du watt créte, couverts

1. Tl a été montré (Braun et al. [2012]) que le coefficient de température de efficacité est dominé par le
coefficient de température de la tension de court-circuit. Quand le coefficient de température de l'efficacité n’est
pas disponible dans la littérature, on rapporte celui de la tension de court-circuit. Le cas échéant, la valeur est
marquée par (*).

2. On retient en général lordre de grandeur approximatif d’une baisse d’un demi point de rendement par
degré.
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F1GURE 3.5: Rendement et cotit du métre et du watt créte des différentes générations de cellules PV.
(Source : Conibeer [2007])

par les trois générations de cellules PV. La limite de Shockley-Queisser étant actuellement ap-
prochée de trés prés (Green et al. [2012]), une grande partie des travaux récents sur les cellules
PV vise a les dépasser. Différentes solutions ont été proposées dans ce but. On les présentera
briévement au cours des prochains paragraphes. Pour un traitement plus de détaillé, on peut
se rapporter a des articles de revue récents sur le sujet (Conibeer [2007]; Green [2002]; Mauk
[2006]; Parida et al. [2011]). Ces différentes solutions agissent tantot sur la cellule elle-méme,
tantot sur le moyen de transporter le rayonnement jusqu’a la cellule, tantot sur la source du
rayonnement a convertir. On les classera donc dans ces trois grandes catégories.

La figure 3.6 résume les meilleurs rendements obtenus par ces différentes technologies jusqu’en
2008.

3.4.1 Le convertisseur
3.4.1.1 Cellules multi-jonction

On a évoqué, a plusieurs reprises, le décalage entre le spectre du rayonnement incident et
le spectre de sensibilité du convertisseur photovoltaique comme étant le principal phénomeéne
limitant le rendement des cellules mono-jonction. Une solution pour pallier ce probléme, est
de superposer plusieurs jonctions p-n sensibles a différentes régions du spectre EM du ray-

onnement incident (Figure 3.7). L'une des premiéres réalisations d’une cellule de ce type, une
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FIGURE 3.6: Meilleurs rendements de laboratoire de différentes technologies de cellules PV (Source :
NREL)

double-jonction composée d’une jonction de AlGaAs (E, = 1,65 eV) ! sur une jonction de GaAs
(B, = 1,424 eV), fut rapportée en 1979 (Bedair et al. [1979]) avec une efficacité inférieure a
10%. Le principe de ce type de cellules est que la jonction supérieure absorbe les photons les
plus énergétiques, et que les jonctions suivantes sont choisies (en terme d’épaisseur et d’énergie
de bande interdite) de sorte qu’elles puissent absorber et convertir les photons moins énergé-
tiques transmis a travers les jonctions supérieures (Figure 3.7). Ce principe fut proposé pour la
premiére fois par Jackson [1955]. Les rendements théoriques maximaux sont de 68, 2% et 86,8%
pour le rayonnement solaire direct et sous concentration maximale respectivement (Conibeer
[2007]) avec une cellule & une infinité de jonctions. La figure 3.7 représente une triple-jonction.
La complexité et donc le cotit élevé de ces cellules limitent leur intérét économique a des applica-
tions spécifiques, le spatial et le solaire a concentration notamment. Un rendement expérimental

record n = 43,5% a été récemment obtenu avec une triple-jonction (Green et al. [2012]).

3.4.1.2 Cellules a bande intermédiaire

Le principe de ces cellules, dites cellules a bande intermédiaire ou cellule & impuretés, est,
trés similaire a celui des cellules multi-jonction. Dans la cellule multi-jontion, des jonctions

supplémentaires ont été ajoutées pour pallier la non-absorption de photons par la premiére

1. L’énergie de la bande interdite du Al,Gaj_,As dépend de la concentration de Al et donc de Ga. Dans les
travaux de Bedair et al. [1979], un alliage avec x =~ 0,2 est utilisé.
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FI1GURE 3.7: Schéma d’une cellule tandem a triple-jonction. L’énergie de bande interdite décroit de

haut en bas assurant une sélection spectrale des photons de moins en moins énergétiques. (Source :
Conibeer [2007])

jonction, i.e. les photons ayant une énergie inférieure a celle de la bande interdite de la premiére
jonction. Wolf [1960] a proposé d’exploiter le fait que l'introduction d’impuretés dans un semi-
conducteur, puisse permettre des niveaux d’énergie intermédiaires dans la bande interdite, qui
rendent ainsi possible 'absorption de photons moins énergétiques®. Le rendement théorique
maximal de ce type de cellules, sous des hypothéses de conditions idéales, est comparable
a celui des cellules multi-jonction. En effet, il s’agit, dans les deux cas, de cellules a plusieurs
niveaux d’énergie? (Conibeer [2007]; Green [2001a]). En revanche, et contrairement aux cellules

multi-jonction, la réalisation pratique des cellules PV a impuretés est restée trés limitée.

3.4.1.3 Cellules a porteurs chauds

Les cellules a porteurs chaud permettent d’exploiter avec un rendement accru les photons
avec une énergie largement supérieure a E,. En effet, lorsqu’ils sont absorbés, ces photons
donnent naissance a des électrons hautement énergétiques, qu'on appelle par abus de langage
« électrons chauds » 2. L’énergie de ces électrons peut étre exploitée, soit en favorisant 1'ioni-
sation de noeuds du réseau cristallin par impact (Green [2001b]), ce qui donnerait naissance a
de nouveaux électrons contribuant & un gain en intensité (Wiirfel [1997]), soit en collectant ces
électrons avant qu’ils ne perdent leur excés d’énergie sous forme de chaleur par l'interaction

électron-phonon, ce qui méne a un gain de tension électrique (Conibeer [2007]). Les derniéres

1. C’est la recombinaison assistée par les piéges ou impuretés, ou encore recombinaison Read-Shockley-Hall
d’aprés les noms des premiers physiciens a la décrire (Hall [1952]; Shockley and Read [1952]).

2. Des cellules & plusieurs niveaux d’énergie peuvent également étre réalisées par l'introduction de puits
quantiques multiples (Conibeer [2007]; Green [2001a]).

3. On ne peux pas parler de température stricto sensu pour un électron. En revanche, en connaissant le
niveau d’énergie E de ’électron, on peut définir une température équivalente d’aprés la relation kT o E.
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années ont été marquées par la prolifération de travaux théoriques sur ce type de cellules
(Conibeer et al. [2009]; Konig et al. [2010]; Le Bris [2011]) sans réalisation expérimentale no-
table, le probléme essentiel résidant dans la réalisation de contacts sélectifs pour la récupération

des électrons chauds avant leur thermalisation.

3.4.2 Le medium

Parmi les différentes solutions ingénieuses proposées dans la littérature pour améliorer les
rendements des cellules PV, une grande partie se focalise sur le traitement du rayonnement
incident, avant son absorption, afin de 'adapter a un convertisseur donné et d’augmenter les
rendements. Cette adaptation, peut se faire, soit en modifiant la distribution spectrale du
rayonnement, en sélectionnant une région plus ou moins grande du spectre EM, soit en gardant

la distribution spectrale intacte, et en concentrant le rayonnement incident.

3.4.2.1 Le photovoltaique a concentration (PVC)

On sait depuis Shockley (Shockley and Queisser [1961]) que la concentration permet d’aug-
menter la limite théorique de rendement de 31% a 41% pour une cellule mono-jonction. En
effet, la dépendance de la puissance électrique au flux incident n’est pas linéaire. Alors que la
dépendance de Jg, a lintensité lumineuse incidente est presque linéaire (Koster et al. [2005]),
les relations 3.15 et 3.14 aboutissent & une proportionnalité entre la puissance électrique et le
logarithme de I'intensité lumineuse, si on considére un facteur de forme constant.

Les premiéres réalisations de systémes PVC datent des années 1970 (Sala and Luque [2007]).
Ces réalisations se sont cependant limitées a des travaux expérimentaux ou des prototypes.
L’apparition de cellules a trés haut rendement, notamment les cellules multi-jonction durant
les années 1980, en permettant d’augmenter considérablement les puissances électriques envis-
ageables, ont stimulé le développement a une échelle industrielle du solaire PVC. Aprés deux
décennies de développement, et malgré un record de rendement de 1 ~ 43% (Green et al.
[2012]), et des projets pour un total de 5,5 GW en cours de réalisation, la puissance PVC
installée a travers le monde en 2011, n’a pas dépassé les 28 MW sur une puissance PV totale
entre 60 et 70 GW (Smith and Cohn [2012]). Les prix élevés des cellules multi-jonction et de

systémes de suivi précis, rendent cette technologie peu attrayante économiquement.

3.4.2.2 Filtrage

Le principal phénoméne limitant le rendement d’une cellule PV est la discordance entre le
spectre solaire et le spectre de sensibilité maximale du convertisseur. Une solution pour pallier
ce probléme consiste a filtrer le rayonnement incident pour ne laisser parvenir a la cellule PV
que la partie qui sera convertie avec un rendement maximal. Il est primordial, pour augmenter
le rendement global du systéme, de récupérer ’énergie du rayonnement non transmis, par

exemple en la renvoyant a ’émetteur d’un systeme TPV pour augmenter sa température et
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par conséquent, l'intensité de son rayonnement thermique. On présente, sur la figure 3.8 une

illustration schématique d’un systéme TPV. Pour optimiser le rendement, le filtre utilisé doit

rayonnement I' ------------
polychromatique irayonnement

source de
chaleur

S

FIGURE 3.8: Systéme TPV avec un émetteur corps noir filtré.

avoir une forte transmission dans la région des photons « utiles » : i.e. pour A < A et une
grande reflectance partout ailleurs (A > A;) (Chubb [2007]). Une grande variété de filtres peut
étre utilisée, tels que les filtres interférométriques & une ou plusieurs couches, des filtres plasma,
des combinaisons des deux, ou encore des filtres a réseaux résonnants (Basu et al. [2007]; Coutts
[1999]). Des réflecteurs au dos de la cellule PV peuvent également étre utilisés pour récupérer
I’énergie du rayonnement non absorbé (Wang et al. [2003]). Pour une présentation détaillée,
Chubb [2007] leur consacre un chapitre entier. On comparera, a la section 3.4.4 un systéme

TPV a filtre idéal avec un systéeme TPV a émetteur sélectif.

3.4.3 La source

La derniére catégorie de notre classification, regroupe les solutions qui se proposent de con-
troler I’émission des photons, afin d’obtenir un rayonnement composé de photons « utiles » unique-
ment, i.e. des photons avec une énergie Fy,,, < E < Ey. Il est important ici d’avoir une énergie
maximale F,,,, au dela de laquelle les photons sont inhibés puisque les photons trés énergé-
tiques par rapport a E, sont la source la plus importante de baisse de rendement. De plus,
leur excés d’énergie chauffe la cellule ce qui induit une baisse de rendement supplémentaire.
Ne pas définir E,,,, reviendrait & utiliser un simple filtre passe haut (en terme d’énergie ou de
fréquences). La figure 3.9 représente un systéme TPV & émetteur sélectif (ES). On présente au
paragraphe 5.2 une revue détaillée des différentes familles d’émetteurs sélectifs.

Par ailleurs, on présente aux prochains paragraphes quelques résultats de I’application des mod-
éles électrique et thermique (paragraphes 3.3.1 et 3.3.2) & un systéme TPV a ES. On montrera

alors I'intérét de ce systéme par rapport a un systéme PV / TPV a filtre ou a source quelconque.
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FIGURE 3.9: Systéme TPV avec un émetteur sélectif.

3.4.4 Limites théoriques de rendement d’un systéme TPV
3.4.4.1 Effet de la largeur de bande interdite du convertisseur

Le modéle de Shockley-Queisser (paragraphe 3.3.1) est appliqué & un systéme TPV utilisant
le rayonnement solaire direct et un émetteur sélectif respectivement. On compare 'efficacité
des deux systémes en fonction du la largeur de bande interdite du convertisseur définie par
la longueur d’onde A\, équivalente a I’énergie du gap F,. On calcule pour cela  donnée par
I’équation 3.5. A, apparait dans les équations 3.8 and 3.10 et sa valeur affecte essentiellement
les valeurs du rayonnement incident absorbé (énergie convertie) et du taux de recombinaison
radiative. Le rayonnement solaire est modélisé par un corps noir a 7y = 5800 K. L’émissivité
du CN est eony = 1 pour toute longueur d’onde. 'émetteur sélectif émet dans une gamme de
longueur d’onde étroite sous Apeqr, = 1,0 pm a 7, = 5800 K. Son émissivité est modélisée par

une fonction porte entre 0.8 ym and 1,0 ym comme suit :

{ egs(A) =1 pour A € [0.8, 1]um (3.23)

eps(A) = 0 sinon

La cellule photovoltaique est considérée a T, = 300 K. L’efficacité du systéme TPV en fonction
de la longueur d’onde de la bande interdite du convertisseur )\, est tracée sur la figure 3.10. Avec
un émetteur CN, une efficacité maximale non mer = 0,3, connue sous l'appellation de limite
Shockley-Queisser est observée pour A\, ~ 1 um'. Cette limite supérieure est essentiellement
due a deux phénomeénes : la non conversion de photons avec une énergie inférieure a £, et
la thermalisation du surplus d’énergie contenu dans les photons a énergie plus élevée que Ej,.
Un filtre passe-haut (en terme de fréquences) suffirait pour augmenter Pefficacité en éliminant
les photons a faible énergie. Le systéme est présenté sur la figure 3.8. Une efficacité maximale
Ntittremaz = 0,4 peut alors étre atteinte. Pour obtenir ce résultat, on fait ’hypothése que le
rayonnement non transmis par le filtre est récupéré par le systéme par un moyen quelconque.

L’inverse ménerait a des rendements inférieurs. En effet, le rendement calculé ici et qui donne

1. Cette valeur est trés proche de la longueur d’onde du gap du silicium ce qui en fait un excellent candidat
pour la conversion photovoltaique du rayonnement solaire.
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FiGuRE 3.10: Efficacité d’un systéme TPV avec un émetteur CN et un ES, les deux & 5800 K, fonction
de la largeur de bande interdite de la cellule photovoltaique.

ces résultats supérieurs a ceux de Shockely-Queisser est celui du sous-systéme (1) (Figure 3.8).
Le rendement du systéme global (0) reste inchangé puisque, une grande partie du rayonnement
émis par I'émetteur, la partie filtrée, est perdue. Un ES permet d’aller au dela et d’effectuer
cette récupération des photons perdus dans un systéme TPV a filtre. En effet, sachant qu’il
seraient convertis, soit avec un rendement non-optimal, soit non convertis du tout, les photons
trop ou peu énergétiques (par rapport a Ej), ne sont pas émis et leur énergie contribue au
réchauffement de I’émetteur donc au final & augmenter I'intensité du rayonnement émis selon
la distribution de Planck. Le rendement maximal théorique avoisine alors nggmaez =~ 0,6 pour
Ag =~ 1 pm. De plus, la configuration du systéme (Fig. 3.9) est plus simple que la précédente.
On observe également sur la figure 3.10, comme on pourrait s’y attendre, vu la distribution
spectrale du rayonnement de I’ES, une forte et rapide baisse de l'efficacité pour I'ES autour
A = 1,1 pm. De plus, étant donné que ’émission de 'ES au dela A = 1,1 um est quasi-nulle, la
baisse d’efficacité est beaucoup plus rapide que celle du CN lorsque I'énergie de bande interdite
de la cellule s’é¢loigne de la position du pic d’émission de 'ES. Un émetteur sélectif est donc

seulement intéressant lorsqu’il est couplé avec le bon convertisseur.

3.4.4.2 Effet de la largeur du pic d’émission

Une différence essentielle entre le rayonnement d’un CN et celui d'un ES a la méme tempéra-
ture, est que ce dernier peut étre controlé de différentes facons. Pour maximiser le rendement
avec un CN, un seul convertisseur, dans le cadre des cellules mono-jonction, peut étre envisagé,

celui avec une largeur de bande interdite autour de £, = 1,1 eV si on parle du rayonnement so-
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FIGURE 3.11: Puissance électrique (a) et efficacité (b) en fonction de la largeur & mi-hauteur (LMH)
du pic d’émission de I’émetteur sélectif.

laire par exemple. Sous ces conditions, et avec une densité de flux incident ®* = 0,135 W.cm ™2,
le rendement maximal du systéme est 1oy mez = 0,3 et la puissance électrique maximale est
Ponmaz = 0,04 W.cm™2. Un ES peut en revanche étre adapté a différents convertisseurs en
décalant la position du pic d’émission, ou encore la longueur d’onde de coupure pour les ES a
large bande d’émission. De plus, une large gamme de rendements et de puissances électriques
peut étre obtenue si on peut controler la largeur du pic d’émission. On calcule ici 'efficacité n
et la puissance électrique P, d’un systéme TPV avec un ES comme données par les équations
3.5 et 3.7 respectivement, en fonction de la largeur du pic d’émission. La largeur & mi hauteur

(LMH) du pic apparait dans la définition de €gg comme suit :

{ esp(A) =1 pour A € [l — LMH, 1jum (3.24)

esg(A) = 0 sinon

On fait varier LMH entre 0,1 um et 0,9 pum. Elle affecte essentiellement le calcul du rayon-
nement émis donc celui du rayonnement absorbé par la cellule et celui de la puissance électrique
résultante. On fixe By = 1,1 eV. La figure 3.11 présente la puissance électrique et I'efficacité d'un
systéeme TPV en fonction de la LMH du pic d’émission. Avec un ES, la méme puissance max-
imale Pon maer Peut étre atteinte avec une efficacité supérieure a non maee = 0.3. Des efficacités
encore plus élevées peuvent étre atteintes avec des puissances électriques inférieures cependant.
Un compromis entre puissance et efficacité est donc a trouver pour chaque application.

On tient finalement a souligner que les conditions d’utilisation d’un ES et du rayonnement
solaire direct ne sont pas les mémes. D’une part, le facteur de forme d’'un ES & une cellule
est supérieur a celui du disque solaire a la cellule de plusieurs ordres de grandeur. D’autre
part, les ES ne sont pas susceptibles d’atteindre la température du disque solaire et on sait
pertinemment que le flux émis dépend de la température. Cette comparaison académique a
toutefois été présentée par souci de simplicité, et pour mettre en valeur 'utilité potentielle des
ES. Des conditions de fonctionnement plus réalistes seront considérées plus tard, notamment

au chapitre 5.



67

3.4.4.3 Effets thermiques

On résout I'équation de la chaleur d’une cellule photovoltaique (Figure 3.16) en silicium
cristallin sous illumination solaire (modélisé par un CN a 5800 K) et sous rayonnement d’un ES
en utilisant le modéle du paragraphe 3.3.1 pour le calcul du rendement 7. La figure 3.12 présente
I’évolution en fonction du temps, de I'efficacité d’une cellule en silicium sous rayonnement solaire
(modélisée par un CN a 5800 K) et sous celui, totalement fictif, d’'un ES a 5800 K (émissivité
modélisée par une fonction porte de largeur 0,2 um entre 0,7 pum et 0,9 ym. On considére un

facteur de forme unité de I'ES a la cellule.).
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FIGURE 3.12: Evolution de la température et de efficacité d’une cellule en silicium exposée a un
rayonnement d’'un CN a 5800 K (a), et a celui d’'un ES (b) dans un environnement a température
ambiante de 25 °C avec une émissivité modélisée par une fonction porte de largeur 0,2 pm entre
0,7 pm et 0,9 pm. On considére un facteur de forme unité de I’'ES & la cellule.

Corps noir

La température d’équilibre de la cellule sous rayonnement solaire est de 391 °C (3.12a) soit une
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élévation de température de plus de 90 °C par rapport a 'ambiante. Ce résultat est consistant
avec les températures usuellement mesurées ou considérées pour des études théoriques(Skoplaki
and Palyvos [2009], Ferguson and Fraas [1995], Cotal and Sherif [2006]). Simultanément & cette
hausse de température, on observe une décroissance de I'efficacité du systéme. L’efficacité passe
ainsi de 29% a 298 K a 19% a 391 K, soit une baisse relative de 35%. On retrouve par ailleurs
un coefficient de température de l'efficacitée, 3 = 3,5 x 1073 également en accord avec ce qui

est rapporté dans la littérature (Tableau 3.2).

Emetteur sélectif

L’avantage premier des émetteurs sélectifs est qu’ils permettent d’adapter le spectre d’émis-
sion de la source thermique au spectre de conversion (essentiellement défini par la largeur de
bande interdite du semi-conducteur considéré). Ceci aboutit naturellement a une augmenta-
tion de l'efficacité. Cela a déja été démontré théoriquement pour un systéme fonctionnant a
température ambiante (environ 300 K) (Nefzaoui et al. [2012]). Un avantage subsidiaire surgit
lorsqu’on essaie de considérer des conditions de fonctionnement réalistes avec prise en compte
des effets thermiques. En effet, la grande efficacité des systémes TPV, permet d’éviter les pertes
thermiques et leurs effets néfastes sur le rendement. Ces effets sont doublement néfastes :

— L’énergie non convertie en électricité fait baisser le rendement.

— Cette énergie, si elle se traduit par une augmentation de la température du systéeme

conduira a une détérioration des performances.

En diminuant les pertes thermiques et en évitant I’augmentation en température du systéme,
un émetteur sélectif permet de maintenir un convertisseur TPV trés proche de sa température
de fonctionnement optimale. Ceci est illustré par la figure 3.12b : on observe une trés faible

augmentation de la température de la cellule (moins de 10 K) et une baisse relative de I'efficacité
de 3,8%.

Flux ou sélectivité

Le moindre échauffement de la cellule avec I’émetteur sélectif est di & deux phénoménes :

— La sélectivité du rayonnement permet un meilleur taux de conversion. Une moindre pro-
portion du flux incident est ainsi dissipée sous forme de chaleur.

— Le flux incident avec I’émetteur sélectif est inférieur a celui du corps noir. En effet avec des
valeurs maximales du flux du méme ordre, le spectre plus étendu du CN permet d’avoir
un flux total incident plus important.

Afin de séparer ces deux phénoménes, on normalise les flux et on prend un flux incident égal
a celui que recevrait une cellule en orbite terrestre. On obtient alors les évolutions de tem-
pérature et d’efficacité présentées sur la figure 3.13. On observe toujours une augmentation de
température plus faible avec I’émetteur sélectif. Avec le CN, on observe une augmentation de
température de 74 °C et une baisse relative d’efficacité de 29%. On obtient une efficacité a
Péquilibre de 21%. Avec I'ES, on observe une augmentation de température de 58 °C et une

baisse relative d’efficacité de 24%. On obtient une efficacité a 1'équilibre de 43%. La sélectivité
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FIGURE 3.13: Evolution de la température et de l'efficacité d’une cellule en silicium avec un ES et un
CN & 5800 K dans un environnement & température ambiante de 25 °C. On considére ici la méme
densité de flux incident de 0,1 W.cm 2.

du rayonnement incident contribue donc effectivement & un moindre échauffement de la cellule
et & un maintien du rendement du systéme a un niveau relativement élevé.
Les deux modeéles relativement simples, thermique et celui de Schockley-Queisser, ont permis

d’évaluer certains effets thermiques sur les performance des systémes TPV.

3.5 Conclusion

On a présenté dans ce chapitre les systémes qu’on se propose d’optimiser dans ce travail,
i.e. les systémes TPV avec émetteurs sélectifs. Ces systémes font partie d’une large panoplie de
techniques mises au point pour dépasser les rendements actuels des systémes PV. Un apercu
historique du développement de la conversion PV de I’énergie radiative et une revue des dif-
férentes solutions envisagées pour ses développements présents et futurs ont initialement été
présentés. On a ensuite rapporté un modéle électrique simple qui nous a permis de retrouver la
limite théorique de rendement d’une cellule PV mono-jonction sous rayonnement solaire direct,
connue depuis Shockley and Queisser [1961]. On a également proposé un modéle thermique, qui
nous a permis de retrouver les baisses de rendement des systéemes PV dues a une élévation de
la température de fonctionnement et qui sont désormais largement connues. On s’est ensuite
focalisé sur 'une des solutions présentées, le TPV avec émetteurs sélectifs. L’application des
mémes modéles a cette solution, nous a permis de montrer qu’un émetteur sélectif associé a un
convertisseur PV convenable permet :

— de dépasser la limite de Shockley-Queisser du rendement d’une cellule PV mono-jonction

sous rayonnement solaire direct et concentré (31% et 41% respectivement).

— un moindre échauffement de la cellule PV (en considérant la méme densité de flux radiatif

incident) et d’éviter par conséquent les baisses de rendement des cellules PV dues a une
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élévation de la température en fonctionnement.
L’intérét de ces systémes étant confirmé, on se propose a présent de concevoir et d’optimiser
des ES pour des applications TPV. Dans ce but, on expose au prochain chapitre différentes
méthodes d’optimisation qui peuvent étre appliquées pour résoudre ce genre de problémes. L’une
d’entre elles, la méthode d’optimisation par essaims de particules sera appliquée au chapitre

suivant et les ES obtenus y seront présentés.
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Chapitre 4

Méthodes d’optimisation pour problémes
difficiles
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4.1 Introduction

On a présenté aux chapitres précédents les outils physiques permettant de calculer les
grandeurs qu’on vise & optimiser dans le présent travail. En effet, on a commencé au chapitre
2 par une introduction aux différents modes de transfert de chaleur avec une insistance par-
ticuliére sur les transferts radiatifs qui sont au cceur de la conversion thermo-photovoltaique.
Les outils d’électromagnétisme présentés, permettront de calculer les propriétés radiatives des
émetteurs sélectifs a concevoir et a optimiser dans la suite de ce travail et de caractériser le
rayonnement a convertir. On a ensuite présenté au chapitre 3 les phénoménes physiques gouver-
nant la conversion photovoltaique de rayonnement. Ils permettront de calculer les performances

finales d’un systéme TPV utilisant les émetteurs sélectifs optimisées : sa puissance électrique et
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son efficacité en 'occurrence. Dans ce chapitre, on présente les méthodes d’optimisation utilisées
pour obtenir les émetteurs sélectifs en question. On commence pour cela par une bréve défi-
nition des « problémes difficiles », et on présente par la suite deux méta-heuristiques capables
de résoudre le probléme ici-traité. La premiére est celle des algorithmes génétiques (AG) 4.3.1,
déja utilisés avec succés, malgré quelques limitations, pour la conception d’émetteurs sélectifs
(Drevillon and Ben-Abdallah [2007]). On identifiera ces limitations et on proposera pour les

pallier, 'optimisation par essaims de particules (OEP).

4.2 Problémes difficiles

La définition d’un probléme comme difficile est trés subjective puisqu’elle dépend de I’état
de la connaissance du probléme en question. Il est toutefois possible de donner les grandes
lignes permettant de désigner, qualitativement au moins, un probléme comme difficile (Dréo
et al. [2005]). En général, on prend pour cela en compte le cotit en ressources éventuellement
prohibitif de la résolution d’'un probléme ou, pire encore, I'impossibilité de trouver une solution.
Quantitativement, Clerc [2004] donne quelques outils formels d’estimation de difficulté et qui
se raménent en général au calcul de la probabilité d’échec au premier essai de résolution. Pour
un probléme & variables continues, I'impossibilité de localiser la région de 'optimum global a
partir de propriétés particuliéres du probléme (propriétés mathématiques de la fonctionnelle a
optimiser ou de la topologie de I’espace de recherche), peut le faire qualifier de difficile. C’est le
cas par exemple pour un probléme ot la fonctionnelle a optimiser présente de nombreux minima
locaux , lorsqu’elle est fortement irréguliére, non différentiable ou encore discontinue. On donne
sur la figure 4.1 des illustrations intuitives de quelques espaces de recherche unidimensionnels
présentant quelques une des propriétés qui rendent difficile la recherche de 'optimum. Dans
leur tentative de répondre a la question « Pourquoi I'optimisation est-elle difficile? », Weise
et al. [2009] ont fait un inventaire exhaustif des différents facteurs qui contribuent a rendre un
probléme difficile & optimiser et les ont classés dans les catégories suivantes :

— La convergence prématurée a lieu lorsque 'algorithme se retrouve aprés un nombre
réduit d’itérations dans un optimum local du probléme, avec aucune possibilité d’en sortir
et d’explorer d’autres régions de 1’espace de recherche ou se trouverait I'optimum global.
Une solution a ce probléme consiste a assurer lors de la définition des différents paramétres
de l'algorithme d’optimisation, un équilibre entre exploration de ’espace de recherche et
exploitation des régions intéressantes, i.e. qui se trouvent autour d’optima. Dans des
algorithmes a base de populations comme les algorithmes génétiques ou l'optimisation
par essaims de particules, ceci consiste a assurer tout au long de I'algorithme une bonne
diversité des populations en jeu.

— La rugosité : une forte rugosité de l'espace de recherche (Figure 4.1¢) équivaut a
de grands « gradients » de la fonctionnelle & optimiser par rapport & un ou plusieurs

parameétres. C’est ce qu’on appelle autrement, une faible causalité, i.e. qu’'une faible vari-
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ation d’un parameétre induit une forte variation de la fonctionnelle & optimiser. Ceci est
généralement di a un mauvais choix de la fonctionnelle par 'opérateur et pourrait étre
évité par une redéfinition de celle-ci. Une utilisation conjointe d'un algorithme d’opti-
misation locale avec I'algorithme d’optimisation globale peut toutefois lisser ’espace de
recherche sans passer par une redéfinition de la fonction objectif (Ross [1999]).

— I’espace de recherche trompeur contient une information de gradient intéressante qui
guide les solutions possibles loin des optima. Une grande population et le maintien d’un
niveau élevé de diversité peuvent pallier ce probléme.

— La neutralité : on parle de neutralité lorsque ’espace de recherche présente un « relief »
trés plat, i.e. lorsque la fonction objectif prend des valeurs identiques ou trés proches pour
un grand domaine des paramétres d’entrée. Aucune information de gradient intéressante
n’est alors disponible dans ce domaine. Pour y évoluer localement, les méthodes de gradi-
ent sont alors a proscrire et d’autres régles d’évolution locale, stochastiques notamment,
peuvent étre utilisées pour résoudre ce probléme. La neutralité peut également étre évitée
par une redéfinition de la fonction objectif.

— L’épistasie en génétique est I'interaction entre génes non alléles!. En optimisation, elle
peut étre entendue comme l’interaction entre parameétres contrélant des propriétés dif-
férentes du systéme considéré. Une valeur d’un paramétre peut par exemple, pour une
fonction objectif donnée, complétement masquer effet de la variation d’autres paramétres.
On peut alors penser avoir trouvé une solution optimale alors que tous les parameétres
n’ont pas été pris en considération. Ce probléme est essentiellement di au choix de la
fonction objectif, et doit étre pris en compte lors de la définition de celle-ci.

La plupart de ces facteurs peuvent souvent étre évités par un choix judicieux de la fonction
objectif. Lorsque ceci n’est pas le cas, ils posent de sérieux problémes d’exploitation locale de
certaines régions de ’espace de recherche. Les méta-heuristiques définissent des régles générales,
souvent stochastiques, d’exploitation et d’exploration d'un espace de recherche. On présente a
la prochaine section deux de ces méthodes qui seront utilisées par la suite pour la conception
et optimisation d’émetteurs sélectifs : les algorithmes génétiques et ’optimisation par essaims

de particules.

1. Le génotype d’un individu comprend, pour chaque propriété (la couleur des yeux par exemple), deux
génes, issus chacun d’un parent. Si les deux génes sont identiques 'individu est dit homozygote. Si les deux
génes sont différents, I'individu est hétérozygote et ces deux génes homologues différents constituent un couple
d’alléles (Génermont).
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FiGURE 4.1: Différents facteurs de difficulté pour la minimisation d’une fonctionnelle f : la multi-
modalité, i.e. la multiplicité de minima locaux (b), une forte irrégularité (ou encore « rugosité ») (c),
la neutralité (d), ’épistasie (e), ou encore la combinaison de plusieurs de ces facteurs, ici épistasie et
multimodalité (f). La figure (a) représente un probléme « facile » ou il s’agit d’optimiser une fonction
continue, dérivable et fortement convexe présentant un seul optimum.
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4.3 Quelques méta-heuristiques

Les méta-heuristiques sont des méthodes d’optimisation qui améliorent itérativement une
solution d’un probléme donné par rapport a une mesure de la qualité de la solution. Leur appel-
lation vient du fait qu’elles sont postérieures aux méthodes d’optimisation classiques (méthode
de gradient, simplex, etc.), ou heuristiques classiques, et permettent de pallier certaines lacunes
de celles-ci (Dréo et al. [2005]). Ces méthodes sont des méthodes itératives, de la méme fagon
que les méthodes classiques. Elle présentent en revanche, des différences fondamentales avec
celles-ci (Kennedy et al. [2001]), en ce qu’elle sont notamment :

— Des méthodes a population : on améliore a chaque itération un ensemble de N solutions
possibles (contre une seule dans les méthodes a gradient), les unes bénéficiant des amélio-
rations des autres. Ceci est fondamentalement différent de N exécutions successives d’une
méthode a gradient avec différentes conditions initiales et d’une compilation de toute 'in-
formation obtenue a la fin de ce jeu d’exécutions. Ce dernier cas peut étre vu comme
« 'interaction linéaire » de N systémes. Dans le premier, il s’agirait plutot « d’intérac-
tions non-linéaires ». Il en résulte une exploration beaucoup plus rapide du méme espace
de recherche.

— Des méthodes directes : elles ne nécessitent pas de calcul de la dérivée de la fonction
a optimiser pour évaluer la distance a un optimum local. Ceci assure, d’une part, un
gain de temps lors de ’exécution puisque une seule évaluation de la fonction & optimiser
est nécessaire a chaque itération (contre deux pour le gradient). D’autre part, cela rend
possible I'optimisation de fonctions non dérivables.

— Des méthodes stochastiques : les régles d’évolution, i.e. d’amélioration des solutions sont
de natures probabiliste !. Cette propriété permet de pallier nombre de facteurs de difficulté
introduits précédemment, en ce qu’elle permet d’une part, d’éviter les minima locaux, et

d’autre part, une exploration plus rapide de vastes espaces de recherche.

4.3.1 Algorithmes génétiques

Les algorithmes génétiques, probablement les premiéres méta-heuristiques et les premiers
de la grande famille des algorithmes évolutionnaires, sont de loin les plus utilisés de nos jours .
IIs trouvent leur origine dans les travaux du biologiste Fraser (Fraser [1962]) qui travaillait
dans les années 1950 sur la modélisation de systémes génétiques d’organismes vivants et leur
simulation numérique (Kennedy et al. [2001]). C’est John Holland qui a, au cours de ses travaux
en intelligence artificielle sur les systémes adaptatifs, développé, quelques années plus tard, la
méthode d’optimisation a proprement parler (Holland [1962, 1975/1992]).

1. Dans les méthode de descente, une régle déterministe d’usage pour minimiser une quantité est de s’orienter
dans ’espace de recherche dans la direction opposée a celle du gradient de la quantité en question qui se trouve
étre la direction de déplacement optimale. C’est la famille des méthodes a gradient (Culioli [1994]).

2. D’aprés les données bibliométriques de Web Of Knowledge ou Google Scholar en cherchant différentes
méta-heuristiques.
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FIGURE 4.2: Diagramme simplifié d’un algorithme génétique

4.3.1.1 Jargon

Avant d’exposer le principe de cette méthode d’optimisation il convient de définir les termes

qui seront utilisés dans la suite :

— chromosome : un chromosome est une solution possible. Pour un probléme a résoudre
dans un espace de recherche de dimension D ou chaque dimension correspond a un
parameétre de la fonctionnelle & optimiser, un chromosome est un vecteur de dimension
D. Chaque géne i du chromosome (coordonnée i du vecteur correspondant) représente
une valeur du paramétre a optimiser.

— individu : un individu est une solution possible. Dans la suite, 'utilisation de ce terme
sera équivalente a celle de chromosome.

— population : une population est un ensemble de N individus, ou de solutions possi-
bles, qu’on cherche a améliorer au cours de ’algorithme. Les algorithmes génétiques sont
en général a population constante, bien que certaines variantes proposent d’utiliser des
populations & nombre d’individus variable.

— génération : est la population & une itération j de l'algorithme.

— finesse : est une fonction de ’espace de recherche dans R qui caractérise la qualité
de chaque individu, i.e. de chaque solution possible. Elle est évaluée a chaque itération
de I'algorithme pour tous les individus d’une population et permet d’en sélectionner les
« meilleurs ».

— opérateur : les opérateurs sont des opérations élémentaires qui permettent le changement
d’état et ’évolution d’un individu, i.e. d’'une solution possible au cours de 'exécution de

lalgorithme. Les opérateurs principaux d’un AG sont la sélection, le croisement et la



83

mutation.

4.3.1.2 Principe

La figure 4.2 est un diagramme simplifié d’'un algorithme génétique. On présente dans ce

qui suit le déroulement de chaque étape de ce diagramme.

Représentation des parameétres

L’information génétique en biologie est binaire : un géne du génotype d’un individu peut étre
ou non exprimé dans son phénotype. Par analogie, les données binaires se prétent plus intu-
itivement au traitement par I’algorithme génétique le plus simple. Pour les paramétres a valeurs
réelles ou entiéres, il est possible de les représenter dans une base binaire, comme il est usuel
de faire en informatique, ou de décomposer leur domaine de variation en niveau de gris. Ce
dernier cas correspondrait a 'implémentation d’une expression partielle d’un géne en génétique.
Considérons un probléme a un seul parameétre x qui peut avoir des valeurs dans le domaine
[T mins Tmaz)- S est codé sur 8 bits par exemple, il aura, au cours de I'exécution de 'AG,
une valeur sous forme binaire z;, comprise entre 0 (00000000) et 255 (11111111). La valeur
réelle du parameétre, pertinente pour la résolution du probléme physique est alors donnée par
T = Ty + PRI Ty,

Dans la suite, on considérera exclusivement des valeurs binaires pour illustrer le fonctionnement

d’un AG.

Initialisation

L’algorithme commence par une initialisation aléatoire d’une population de N individus. Avec
une bonne connaissance du probléme a résoudre, l'initialisation peut étre déterministe pour
accélérer la convergence de 'algorithme. Une combinaison des deux méthodes peut aussi étre
envisagée. Chaque individu est représenté par un vecteur de dimension D. Chaque coordonnée
1 du vecteur correspond a un parameétre du probléme a optimiser. Des populations de taille
moyenne sont recommandées, i.e. N € [20 : 200] tout en prenant en compte la dimension D de
I’espace de recherche. La taille de la population augmente en général de maniére proportionnelle
a D (De Jong [1975]; Kennedy et al. [2001]).

Evaluation ou calcul de finesse

Il est fréquent de connaitre les propriétés idéales du systéme a atteindre (Puissance ou ren-
dement maximal d’une cellule PV par exemple.). L’algorithme consiste alors a ajuster les
paramétres du systéme pour s’en approcher. La finesse peut-alors étre définie comme la dif-
férence (ou la distance) des propriétés du systéme avec un jeu de paramétres donné et les
propriétés cibles ou objectif. Il s’agit alors de la minimiser.

Dans un probléme d’optimisation de transferts de chaleur, la finesse peut étre égale au flux

échangé et il s’agit alors de la maximiser. Dans ces deux cas, la finesse est égale a une grandeur
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physique. Il est toutefois déconseillé d’utiliser les grandeurs physiques comme fonction de « fi-
nesse ». Cela souléve plusieurs problémes pour I'application des différents opérateurs de 1'al-
gorithme Kennedy et al. [2001|. L'un de ces problémes est qu’aprés plusieurs itérations, les
différents solutions sont assez proches, de méme pour leurs performances physiques. Ceci rend
Iopération suivante de I’AG, en I'occurrence la sélection relativement difficile. Une fonction
de finesse qui permettrait de distribuer uniformément les différentes solutions sur un intervalle
donné, [0, 1] par exemple, rendrait plus simple cette opération. D’autres solutions, telle que la
normalisation de la finesse, ont été proposées dans la littérature (Kennedy and Eberhart [1995];
Kreinovich et al. [1993]). Outre ce probléme, la mauvaise définition de la finesse est en général

source de plusieurs facteurs de difficulté du probléme d’optimisation (Weise et al. [2009]).

Sélection

La sélection est le premier opérateur d'un AG. Cet opérateur traduit un approche élitiste des
AG, en assurant « la survie du meilleur ». En effet, chaque individu d’une génération j a une
probabilité de passage a la génération j + 1, proportionnelle a sa finesse, i.e. & sa qualité. Un
algorithme de sélection communément utilisé est celui de la roulette. On construit une roulette
de N cases inégales. Chaque case correspond & un individu et sa surface est proportionnelle
a la finesse de cet individu. Un tour de roulette permet de sélectionner un individu pour la
génération suivante. On effectue autant de tours que d’individus nécessaires pour la génération
suivante. Le nombre d’individus sélectionnés ng est en général strictement inférieur a N. Les

N — ng individus restants pour maintenir une population constante sont créés par croisement.

Croisement

Le croisement est 'opérateur principal et fondamentalement génétique de cet algorithme. C’est

;oint de croisement

0100101110110001

parents

individu avant mutation

J0T00101110110001 individu aprés mutation
010010 \géne muté
(a) -

FIGURE 4.3: Opération de croisement entre deux individus (a) et de mutation d’un individu (b) dans
un algorithme génétique.

enfants

I’équivalent de la reproduction sexuelle chez le vivant au cours de laquelle des individus mettent
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en commun du matériel génétique pour constituer le matériel génétique d’un nouvel individu.
Une stratégie de croisement générale et largement utilisée (Holland [1975/1992]; Kennedy et al.
[2001]) nécessite deux paramétres : une probabilité de croisement et un point de croisement.
Pour chaque individu, on calcule une probabilité de croisement. Si cette probabilité est suff-
isamment élevée (le seuil est & définir par Popérateur), cet individu est alors sélectionné pour
une opération de croisement. On sélectionne par la suite aléatoirement un autre individu pour
effectuer le croisement. Afin de croiser les deux individus parents, il faut préciser les génes qui
seront pris chez I'un et 'autre. Un point k. € [1 : D — 1] de croisement est alors défini aléa-
toirement. Les génes dans [1 : k.| seront prélevés chez le premier parent, et les restants pour
compléter D génes seront pris chez le deuxiéme parent. Un schéma simplifié de cette opération
est présenté sur la figure 4.3a. Un croisement a plusieurs points, ou un croisement aléatoire géne
par géne peuvent également étre adoptés (Kennedy et al. [2001]). Il est important de noter que
I'individu enfant ne remplacera pas les parents mais les individus a plus faible finesse. Ceci est
da au fait que le croisement n’assure pas que ’enfant sera plus performant que les parents.
Afin de ne pas perdre la meilleure performance d’une génération a la génération suivante, il est
important de préserver les meilleurs individus. Par ailleurs, le croisement ainsi effectué entre
des individus a finesse élevée favorise I'exploitation du voisinage de ces individus puisque les

enfants, sous certaines conditions, sont toujours dans un voisinage assez proche des parents.

Mutation

La mutation dans un algorithme génétique consiste en la modification aléatoire de la valeur d’un
géne d’un individu (Figure 4.3b). On définit en général une probabilité de mutation. Holland
recommande une probabilité de 1/10000 (Holland [1992]). Une probabilité de 1/1000 est par
ailleurs couramment utilisée (Kennedy et al. [2001]). L’'implémentation la plus simple adopte
une probabilité de mutation constante tout le long de I'algorithme. Cette stratégie n’est proba-
blement pas la plus efficace (Eberhart and Shi [1998]). En effet, au début de Palgorithme, grace
a la nature généralement stochastique de l'initialisation, les différents individus sont distribués
aléatoirement dans ’espace de recherche et une modification aléatoire d’un géne n’affectera que
trés peu cette distribution, contrairement au croisement qui éliminera rapidement les solution
les moins pertinentes. En revanche, aprés un certain nombre d’itérations, les différents individus
ont tendance a ce concentrer autour d’un optimum et la population tend & s’uniformiser. L’effet
de la mutation est alors plus remarquable et permet d’éviter une stagnation de toutes les solu-
tions autour d’un optimum local au lieu de 'optimum global recherché. L’utilisation d’un taux
de mutation croissant au cours de l'algorithme est donc vivement recommandée (Eberhart and
Shi [1998]; Kennedy et al. [2001]). Le croisement étant 'opérateur fondamental qui permette
aux solutions de I’AG d’évoluer, il est possible, bien que ce ne soit pas I'implémentation la plus

répandue, d’imaginer un AG basique sans mutation (Holland [1992]).
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4.3.1.3 Applications

Malgré leur relative ancienneté, les algorithmes génétiques n’ont commencé a étre utilisés
pour l'optimisation de problémes physiques qu’au début des années 1980 (Goldberg [1983]).
Les premiéres applications pour des structures optiques multi-couches, des filtres notamment,
remontent au début des années 1990 (Michielssen et al. [1992]). La méthode s’est depuis large-
ment répandue. Les émetteurs sélectifs et cristaux photoniques 1D étant structurellement trés
similaires aux filtres multi-couches, plusieurs auteurs s’en sont récemment inspirés pour con-
cevoir et optimiser des cristaux photoniques et des émetteurs / absorbeurs / concentrateurs
pour applications photovoltaiques (Celanovic et al. [2004]; Drevillon and Ben-Abdallah [2007];
El-Kady et al. [2008]; Noboru and Toshikazu [2011]).

Bien qu’ils aient produit des résultats innovants, les algorithmes génétiques, ne sont pas néces-
sairement, du moins sous leur forme rudimentaire présentée ci-dessus, les plus adaptés a ces
problémes pour plusieurs raisons. On en donne ici quelques unes :

— Les paramétres (épaisseurs des couches, propriétés optiques, etc.) sont des variables réelles.
Leur traitement par I’algorithme sous leur forme native implique une complexification
supplémentaire de celui-ci.

— Les différents opérateurs, le croisement et la mutation en particulier, ont des effets qui
évoluent entre le début et la fin de I'algorithme, & cause, notamment, de la distribution de
la population & ces différents stades. Ces effets ne sont pas favorables au maintien d’une
certaine diversité de 1’ensemble des solutions considérées. Cette diversité peut toutefois
étre assurée au pris d’une complexification supplémentaire : 'adoption de probabilités de
croisement et de mutation dynamiques.

Ces particularités du comportement des algorithmes génétiques peuvent étre génantes pour
la résolution du probléme traité dans ce rapport. L’optimisation par essaims de particules y
apporte des solutions élégantes, notamment a travers la structure de I’espace de recherche (sous
ensemble de R™) le caractére stochastique de 'accélération des particules. Elle sera présentée

aux prochains paragraphes.

4.3.2 Essaims de particules

L’optimisation par essaims de particules, une méta-heuristique beaucoup plus récente que
les algorithmes génétiques, a été présentée pour la premiére fois par Kennedy and Eberhart

[1995] et a donc bénéficié d'un demi siécle de travaux sur les algorithmes évolutionnaires.
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4.3.2.1 Jargon

— espace de recherche : pour un probléme & D paramétres, ’espace de recherche € est
un sous ensemble ! de R contenant toutes les valeurs admissibles des D paramétres.

— particule : une particule est une solution possible au probléme a résoudre. C’est ’équiv-
alent d’un individu (ou chromosome) dans un algorithme génétique. Une particule est
définie par sa position (vecteur) dans €.

— essaim : un essaim de particules est un ensemble de solutions possibles qui sont vouées a
étre améliorées au cours de l'algorithme d’optimisation. C’est I’équivalent de la population
d’un AG.

— position : la position d'une particule dans I’espace de recherche de dimension D est un
vecteur de R? donnant les valeurs des D paramétres du probléme. A cause de la nature
des opérateurs, les données sont généralement traitées par 'algorithme sous forme réelle
et non binaire.

— vitesse : permet I’évolution des solutions dans 'OEP en modifiant les positions des
particules dans € selon des lois du mouvement qui seront exposées au paragraphe 4.3.2.2.

— voisinage : le voisinage d’une particule est un sous-ensemble de la population donné par
une régle définie par 'opérateur. Le plus simple est de définir un voisinage statique, i.e.
qui ne change pas au cours de 'algorithme. Considérons une population de N particules
numérotée de 1 a NV ou chaque particule a un voisinage de 2n,, particules avec n, < %
Le voisinage de la particule i est constitué des particules [i — 1,4 —2,-+- ;i —n,, i+ 1,i+
2,--+ ,i4+mn,]. On assure une fermeture circulaire de la population en imposant i —1 = N
et i+1=1pouri=1eti= N respectivement. Un voisinage dynamique dépend des po-
sitions des particules a chaque itération. le voisinage de la particule 7 serait alors constitué
des 2n, particules les plus proches? de i dans I’espace de recherche. Cette deuxiéme im-
plémentation, bien que plus complexe & mettre en ceuvre que celle du voisinage statique,
n’est pas nécessairement plus efficace puisqu’elle tend, via les échanges d’information entre
voisins, & limiter la portée des échanges d’information dans €. Elle est en revanche utile
pour explorer finement une région particuliére €. Un calcul combinatoire simple permet
de montrer que n, ne doit pas étre tres grand3 pour assurer une propagation efficace de
I'information dans tout l'essaim au bout d’un nombre limité d’itérations (Clerc [2004]).
De plus, et aussi contre-intuitif que cela puisse paraitre, un voisinage restreint est beau-
coup plus efficace que le plus grand voisinage possible (tout le groupe) pour les problémes

difficiles, présentant de nombreux minima locaux (Clerc |2004]).

4.3.2.2 Principe

1. L’inclusion de € dans R” est stricte car les valeurs admissibles des paramétres physiques sont en général
bornées.

2. La position d’une particule étant représentée par un vecteur de RP, D étant la dimension de P’espace de
recherche, la distance est ici exprimée au sens de la norme usuelle sur RP.

3. m, = 1 est suffisant pour une grande gamme de tailles d’essaims, de 10 & 300 particules Clerc [2004].
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initialisation des particules
(22,0))

10 1

V1

~ calcul de finesse

1f(x)) = fo] <€ouj>M

non oui

non

mise a jour de la meilleure position
passée de la particule i : ;"
— A 1T A TTL U .j
+ €r, =X, T;" = I
R
‘~|non oui

mise a jour de la meilleure position
passée du groupe ::1:;”

e TTL 1Tl Nl PRED 1T

'Lg - uLg ‘Lg - ‘L?,

]

mise a jour des \.{ite'i:,ses )
Jfm m ’U? : ?J)

Uj (J”i Y g 1 Yy 7

mise a jour des positions

J a1 J
T; = Iy —i—vi

FIiGURE 4.4: Diagramme d’un algorithme d’optimisation par essaims de particules.

Kennedy [1998] raméne le comportement socio-cognitif universel des individus dans une
société a trois actions fondamentales : évaluer, comparer et imiter. Ces trois actions sont les
trois opérations de base d'un algorithme d’OEP. IOEP est ainsi fondée, d’aprés les opérations
énoncées ci-dessus, sur un principe collaboratif des différentes particules, a la différence des
AG fondés sur une philosophie élitiste ou les différents individus, dont seuls les meilleurs sur-

vivent, sont en compétition. On présente aux prochains paragraphes les étapes essentielles de
I'implémentation d’une OEP basique.

Représentation des parameétres

Il a été précisé dans les définitions précédentes que chaque solution est représentée par la position

d’une particule dans un espace de recherche &, sous ensemble de R” ot D est le nombre de
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parameétres du probléme. L’OEP se préte donc plus intuitivement au traitement des parameétres
sous leur forme réelle, puisque la valeur de chaque paramétre est donnée par la valeur d’une

coordonnée de la position d’une particule dans €.

Initialisation

L’initialisation des particules se fait de maniére aléatoire. On commence par semer aléatoirement
les particules dans €. Leurs vitesses peuvent étre initialisées aléatoirement ou a des valeurs
nulles. Il s’agit par la suite de définir les équations du mouvement, i.e. les régles pour le

déplacement des différentes particules dans € a la recherche d’un optimum.

Evaluation

Cette étape consiste a évaluer par une fonction d’évaluation f qui traduit la qualité de la solution
(sa distance a un objectif par exemple) la qualité de la solution représentée par la position d’une
particule. C’est ’équivalent du calcul de la finesse d’un individu dans un algorithme génétique.
Cette évaluation enrichit la connaissance que I'essaim a de I'espace de recherche et permet
d’orienter les autres particules vers les régions a fort potentiel comme on le verra par la suite.
Une qualité suffisante de la position, a définir par 'opérateur, a une itération donnée, permet

de mettre fin a l'algorithme.

Comparaison

N

La position évaluée est comparée a I'expérience individuelle de la particule considérée et a

I’expérience du groupe.

Mise a jour de la mémoire individuelle Suite & son évaluation, si la position courante

x] représente une solution de meilleure qualité que la meilleure position passée de la particule
considérée 27", la mémoire de la particule ¢ est mise a jour pour prendre la position courante en

compte comme étant la meilleure position rencontrée au cours de son expérience. On a alors :

= o si f(a]) > f(a}")
= 7;" sinon

. (4.1)

T

Mise a jour de la mémoire collective De la méme facon, la meilleure performance
passée du voisinage de chaque particule ¢ est sauvegardée dans sa mémoire collective 27" et mise
au profit de la collectivité. La position de la particule ¢ est donc, a chaque itération, comparée
a la meilleure position passée des particules de son voisinage et enrichit éventuellement cette

connaissance collective. Il vient alors :

v =l si f(a]) > fal) (12)
Z," = x," sinon '
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Il existe deux implémentations courantes de cette interaction des particules :
— Le voisinage est constitué d’un nombre trés limité de particules. Chaque particule aura
alors sa propre version la mémoire collective z7;.
— Le voisinage comprend toute les particules de 'essaim et la mémoire collective 27 est la
méme pour toutes les particules.
Il est & noter que cette étape est cruciale puisque c’est elle qui assure un fonctionnement collectif
de I'essaim, I’échange d’information entre ses différentes composantes et par conséquent, une

exploration plus efficace de €.

Imitation ou les équations de mouvement

Cette opération permet aux solutions d’évoluer au cours de l'algorithme tout en profitant de
la connaissance accumulée par chaque particule et par le groupe a un stade donné. Un schéma

en est donné sur la figure 4.5. Elle se déroule en deux étapes :

ZL‘,L : meilleure position passée de i

11 7+1
Ay
J

i b
1
i >

U;

'/“U’U . meilleure position passée du voisinage de |

FIGURE 4.5: Evolution de la position d’une particule 7, 4.e. d’une solution, dans un algorithme d’OEP.

Calcul de vitesse Pour évoluer dans €, une particule doit avoir une vitesse non nulle.
En OEP, le calcul de vitesse permet de mutualiser les expériences individuelles et collectives
pour orienter les solutions dans les directions pertinentes. La vitesse d’une particule ¢ & une
itération, ou un pas de déplacement, j est la combinaison de trois composantes :

— une composante inertielle : en ’absence de toute expérience individuelle et collective, la

particule continue dans la méme direction que celle du déplacement précédent. Elle est

donnée par :

i,2nert = Vg_l (43)
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— une composante cognitive qui prend en compte ’expérience de la particule considérée et
tend a orienter celle-ci vers sa meilleure position passée. Elle est donnée par :
J _ m
Vieg = Xi —Xi (4.4)
— une composante sociale qui prend en compte ’expérience collective en orientant la par-

ticule considérée vers la meilleure position passée des particules de son voisinage. Elle est

donnée par :
v) = X=X (4.5)

Chaque composante k de la vitesse (composante dans € s’entend) de la particule i est au final

donnée par la premiére équation du mouvement :

+ wsrav?

J
i,k,soc

i,k,cog

vz{k = wlvik7inert+w2r1v (4.6)
oll wi, wo et ws sont des facteurs du poids de la composante inertielle, cognitive et sociale re-
spectivement. Ils permettent de controler plus finement le comportement de chaque particule.
r1 et o sont deux facteurs aléatoires (variables aléatoires a distribution uniforme dans [0, 1])
qui permettent d’obtenir une distribution de positions relativement uniforme entre la position
courante, la meilleure position passée de la particule considérée et la meilleure position passée
du voisinage. Ne pas les utiliser favoriserait des directions particuliéres au dépend des autres
et interdirait Pexploration d’une grande partie de I'espace de recherche (Clerc [2004]). II est
également important de noter que pour les mémes raisons de distribution uniforme, les coeffi-
cients aléatoires ne sont pas les mémes pour le calcul des différentes composantes de Vf . Pour
une compréhension plus fine du fonctionnement d’un algorithme d’OEP, une bréve discussion
des poids des différentes composantes du vecteur vitesse n’est pas sans intérét : un fort poids
de la composante inertielle favorise par exemple une exploration rapide de tout l'espace de
recherche. Son faible poids favorise ’exploration lente et fine de régions particuliéres. Il peut
étre intéressant d’avoir un fort poids inertiel au début de I’algorithme et de le réduire lorsque
I’algorithme est assez avancé pour explorer finement le voisinage de bonnes solutions. Un fort
poids de la composante cognitive tend a confiner une particule autour de sa meilleure perfor-
mance passée ce qui risque de la faire évoluer trés peu alors qu’une forte composante sociale
tend & uniformiser rapidement tout I’essaim. Le choix du jeu de paramétres « optimal » a été
I’'objet d’une littérature assez abondante mais reste probléme-dépendant et doit étre défini par
I’expérience. Clerc fait une bréve synthése de cette littérature en un nombre réduit de régles a
suivre. On adoptera pour notre travail les valeurs qu’il suggére, soit w; = 0,7 et wo = w3 = 1,43
(Clerc [2004]).

Calcul de position La derniére étape de 'algorithme est 1’évolution des solutions, i.e. la

mise & jour des positions des différentes particules. La position de la particule ¢ est donnée par
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la deuxiéme équation du mouvement :
J+L J
x] = x + v (4.7)

On rappelle que la non homogénéité apparente de ’équation 4.7 est die au fait que chaque
itération est assimilée & un pas de temps unitaire. Une différence de deux positions a deux

itérations consécutives est donc homogéne a une vitesse.

Controle et confinement Aprés le calcul de la nouvelle position et avant de I'affecter a
la particule en question, il convient de controler que cette position ne se situe pas en dehors de
I’espace de recherche, auquel cas, il faudrait confiner la particule a cet espace. En effet, pour des
problémes physiques comme ceux qui nous intéressent, un parameétre ne peut en général évoluer
que sur un domaine limité de R. L’épaisseur d’un film mince, par exemple, ne peut pas prendre
des valeurs négatives. Il convient donc de prévoir des régles a appliquer lorsqu’une coordonnée
d’une particule sort de son domaine admissible et que la particule sort de €. Différentes solutions
sont envisageables : on peut imaginer de repositionner la particule en question au point le plus
proche de I'espace de recherche avec une vitesse nulle (ne pas réinitialiser la vitesse rend trés
probable la sortie de la particule de € a l'itération suivante), ou encore de la repositionner
dans &, au point symétrique de sa position hors-E par rapport a la frontiére (Clerc [2004]). 11
est a noter ici le caractére « naturel » de la prise en compte de certaines contraintes du type

P < g < 2 sur les paramétres en OEP.

Condition d’arrét

Les trois étapes d’évaluation, de comparaison et d’imitation sont réitérées pour les N particules
de I'essaim jusqu’a 'obtention d’une solution satisfaisante. Si tel n’est pas le cas, 'algorithme
s’arréte aprés un nombre maximal d’itérations M défini par I'opérateur. Il est évident et intuitif
que pour l’obtention d’une solution au probléme, les deux parameétre N et M ne sont pas
indépendants. Si la taille « optimale » de la population d’'un AG augmente avec le nombre de
paramétres du probléme & résoudre, ceci n’est pas le cas en OEP. En effet, 'exploration de &
n’est pas uniquement tributaire du nombre de particules qu’on y séme mais est surtout controlée
par la loi de composition des vitesses et par les valeurs maximales admissibles des vitesses. De
grandes vitesses favoriseront une exploration rapide de différentes régions de €. Clerc [2004]
recommande ainsi des essaims de 20 a 40 individus. Le nombre d’itérations dépendra alors de

la difficulté du probléme et est laissé au choix de 'opérateur.

4.3.2.3 Applications

Etant donnée la relative « jeunesse » de ’OEP, son utilisation pour la résolution de problémes
d’ingénierie, notamment ceux de structures optiques fonctionnelles : filtres, absorbeurs/émetteurs
sélectifs, est beaucoup plus limitée et récente que celle des AG (Arabshahi and Asmari [2010];
Goudos and Sahalos [2006]; Nefzaoui et al. [2010]). Les études comparatives de différentes
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méthodes d’optimisation au type de problémes qui nous intéressent ici, i.e. ceux des structures
optiques multi-couches, tendent a affirmer une supériorité relative, notamment en cott de calcul
et en qualité des solutions obtenues, de 'OEP sur les AG (Armaki et al. [2009]; Chamaani et al.
[2007]; Goudos and Sahalos [2006]). C’est notamment pour cette raison que cette méthode est

majoritairement adoptée dans ce travail.

4.4 Conclusion

Les méthodes d’optimisation utilisées dans ce travail pour la conception et 'optimisation
d’émetteurs sélectifs ont été 'objet de ce troisiéme chapitre. On a d’abord commencé par une
définition de la notion de « probléme difficile ». Malgré les différentes considérations théoriques
qu’on peut faire, il en ressort clairement que cette définition reste trés subjective et tributaire
de I'état de 'art du probléme considéré. Quantitativement, cette notion peut est corrélée au
montant des ressources nécessaires pour la résolution du probléme. Etant donné le nombre
de paramétres élevé en jeu dans un probléme d’optimisation des propriétés radiatives d’une
structure multi-couche a nombre de couches élevé (nombre de couches, épaisseur de chaque
couche, propriétés optiques de chaque couche), il est trés difficile d’explorer tout I'espace de
recherche avec les méthodes itératives classiques en un temps raisonnable et l'utilisation de
méthodes alternatives, notamment les méta-heuristiques, peut se révéler d’une aide précieuse.
Dans la deuxiéme partie de ce chapitre, on s’est employé a la présentation de deux de ces
méthodes :

— Les algorithmes génétiques qui ont été récemment utilisés avec succes (Drevillon and Ben-
Abdallah [2007]; El-Kady et al. [2008]) pour résoudre ce type de problémes et qu’on a
essayé d’adapter pour simplifier les résultats déja obtenus.

— L’optimisation par essaims de particules qui permettent de dépasser certaines lacunes des
algorithmes génétiques, notamment pour leur prise en charge « naturelle » des grandeurs
réelles et pour leur efficacité supérieure dans ce type de problémes (Armaki et al. [2009];
Chamaani et al. [2007]) et qui ont été a P'origine de I’essentiel des résultats présentés dans
ce rapport.

On présente au prochain chapitre les émetteurs sélectifs obtenus par I'application de ces deux
algorithmes qui se divisent en deux catégories : des émetteurs bi-couches a base de systémes
antireflet et des émetteurs a quatre couches a base de cavités résonnantes. On consacrera une
grande partie de ce chapitre a une étude de la robustesse de ces solutions, notamment a travers
I’étude de leur sensibilité a différents paramétres : les dimensions des différentes couches, leurs

propriétés optiques et la température.
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Chapitre 5

Emetteurs sélectifs en champ lointain
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5.1 Introduction

On a rappelé au chapitre 3 les limites de rendement des systémes photovoltaiques, limites
connues depuis plusieurs décennies. On a également montré que ces limites sont dues a 'in-
compatibilité entre le spectre d’émission des sources de rayonnement (le soleil par exemple) et
le spectre de conversion optimal des convertisseurs photovoltaiques. On a par ailleurs évoqué,
parmi les solutions pour améliorer les rendements des systémes TPV, I'utilisation d’émetteurs
sélectifs (ES) : ils constituent des adaptateurs de rayonnement qui permettent d’obtenir un
rayonnement incident ajusté aux exigences optimales du convertisseur. On présentera dans ce
chapitre des émetteurs sélectifs relativement simples sous forme de structures 1D composées
de deux a quatre couches de films minces de métaux, diélectriques et semi-conducteurs. On
commencera d’abord dans la section 5.2 par faire une revue de la littérature sur les différents
types d’émetteurs sélectifs. On proposera par la suite différentes structures obtenues par la
méthode d’optimisation par essaims de particules présentée au paragraphe 4.3.2.2. Ces struc-
tures se divisent en deux catégories : des structures bi-couches dont les propriétés radiatives
particuliéres sont dues & un phénoméne d’antireflet et des structures quatre-couches formant
des cavités résonnantes. On présentera et caractérisera les propriétés radiatives de ces struc-
tures au paragraphe 5.3.2. Enfin, le paragraphe 5.3.3 présentera une étude de la robustesse des
émetteurs sélectifs par rapport a différents parameétres de fabrication (dimensions des films,

qualité optique) et de fonctionnement (température).

5.2 Etat de ’art

Plusieurs solutions pour améliorer les rendements des systémes TPV ont été rapportées
au paragraphe 3.4 du chapitre 3. Parmi ces solutions, les émetteurs sélectifs occupent une
position privilégiée puisqu’ils permettraient de dépasser la limite largement connue et adoptée de
Shockley-Queisser. C’est notamment pour cette raison, conjuguée au développement rapide des
techniques de nano-fabrication, que les quinze derniéres années ont vu apparaitre une littérature
abondante présentant une grande variété d’émetteurs sélectifs qu’on se propose de rapporter
dans les prochains paragraphes. Ici, on entend ce terme dans le sens large. Il désigne toute
structure permettant de sélectionner le domaine spectral/directionnel d’émission thermique
par rapport au domaine d’émission d’un corps noir a la méme température, que ce soit sous
forme d’un pic d’émission étroit ou d’une bande de forte émissivité plus ou moins large. On
fait le choix de classer ces structures en deux grandes catégories : la premiére regroupe les
structures nécessitant une micro/nano-structuration fine de la surface des matériaux tels que
les réseaux de surface et la deuxiéme regroupe les structures résultant de I’assemblage simple de
deux films plans ou plus, dans une ou plusieurs directions. C’est ce qu’on appellera structures
multi-couches dans le sens large (on ne se limitera pas aux structures 1D). Il existe par ailleurs
des structures qui combinent multi-couches et surfaces nano-structurées qu’on qualifiera de

« structures hybrides » et qu’on présentera en dernier lieu.
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5.2.1 Surfaces nanostructurées : les réseaux de surface

Hesketh et al. [1986] ont mis expérimentalement en évidence des maxima d’émittance a
intervalles de longueur d’onde périodiques pour les deux états de polarisation dans du silicium
fortement dopé microstructuré en surface. Les fréquences des maxima dépendaient de la péri-
odicité de la microstructuration. Ce phénoméne s’explique par un couplage entre des ondes sta-
tionnaires a la surface du réseau (des plasmons-polaritons dans ce cas) et les ondes propagatives.
De plus, ces propriétés étaient fortement directionnelles (Hesketh et al. [1988]) contrairement
au rayonnement thermique classique d'un corps noir. Depuis, le méme phénomeéne a été observé
avec d’autres matériaux, polaires comme le SiC (Le Gall et al. [1997], Greffet et al. [2002]) ou

métalliques comme l'or (Kreiter et al. [1999]) et le tungsténe (Laroche et al. [2005a]). Pour les
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FIGURE 5.1: Réseau de surface sur un substrat de SiC (a), son émissivité pour la polarisation p a
A = 11,36pum, mesures expérimentales en rouge et calculs théoriques en vert (b) et I’émissivité pour
la polarisation p & A = 11,04 : bleu, A = 11,36 : rouge et A = 11,86 : vert (c). (Source : Greffet et al.
[2002])

premiers, on observe une émission thermique fortement directionnelle pour la polarisation p
die a la diffraction des phonon-polaritons de surface par le réseau. Pour les deuxiémes, c’est
la diffraction des plasmons-polaritons de surface qui est a 'origine de ces propriétés optiques
particuliéres. Plus récemment, des réseaux de surfaces bi-dimensionnels ont permis d’étendre
ces propriétés aux deux états de polarisation pour les métaux, notamment le tungsténe (Nghia

et al. [2012]) et les matériaux polaires, le SiC en I'occurrence (Arnold et al. [2012]).

5.2.2 Structures multi-couches

Les structures multi-couches composent une grande famille d’émetteurs sélectifs trés étudiée,
notamment expérimentalement, étant donné le développement rapide des techniques de fabri-
cation de films minces durant les derniéres décennies. Dans ces structures, les films minces
peuvent présenter un certain ordre. C’est le cas des cristaux photoniques. Des films minces dis-
posés de facon aléatoire et désordonnée peuvent aussi donner un émetteur sélectif. Finalement,
des structures multi-couches plus simples, car constituées d’'un nombre réduit de films, formant
des cavités résonnantes ou combinant des revétements antireflets avec un matériau présentant

une forte absorptivité peuvent également présenter des propriétés radiatives intéressantes.
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5.2.2.1 Multi-couches ordonnées : les cristaux photoniques

Les cristaux photoniques (CP) sont des structures optiques périodiques (dans une ou plusieurs
directions) qui permettent de controler I’état des photons de la méme fagon que les états élec-
troniques sont controlés dans les structures périodiques des cristaux. On observe alors des ban-
des d’énergie interdites pour les photons dans ces structures qu’on appelle, par analogie, band-
gap photonique. L’une des premiéres introductions théoriques contemporaines de ces structures
dans le cas le plus général (3D) est due a Yablonovitch [1987] qui proposa des structures péri-
odiques présentant un band-gap photonique inhibant I’émission de photons indésirables. Des
applications dans le PV pour inhiber la recombinaison radiative ou comme réflecteurs de cavités
résonnantes ont été évoquées. Toutefois, le principe des CP 1D sous forme de multi-couches de
diélectriques (des miroirs de Bragg par exemple) avait déja été évoqué longtemps auparavant

(Bykov [1975]; Rayleigh [1888]). Ils ont par la suite largement été exploités pour la mise au point

PC 1D PC 2D PC 3D

FIGURE 5.2: Cristaux photoniques 1D, 2D et 3D (Source : Drevillon [2007])

de structures 1D et 3D présentant une sélectivité spectrale (Celanovic et al. [2004]; Lin et al.
[2003]) et directionnelle (Biswas et al. [2001]) & base de métaux (Rinnerbauer et al. [2012]) de
diélectriques (O’Sullivan et al. [2005]) ou d’une combinaison des deux (Narayanaswamy et al.
[2004]). Si les CP mono-dimensionnels peuvent étre assimilés a des structures multi-couches
sans difficulté, c’est loin d’étre le cas pour les CP 2D ou 3D qui nécessitent en général une
nano-structuration fine et qu’on classifierait plus naturellement parmi les structures a surfaces

/ volumes nano-structurés, au méme titre que les réseaux de surface.

5.2.2.2 Multi-couches désordonnées

Des émetteurs sélectifs multi-couches a grand nombre de couches ont également été mis au

point en introduisant un désordre plus ou moins grand dans des CP.

Désordre faible

Quelques années seulement aprés les premiéres réalisations des CP, Ozbay and Temelkuran

[1996] ont montré que 'introduction d’un défaut dans un CP, i.e. un élément qui briserait la
périodicité du cristal, pouvait en conservant globalement le band-gap photonique, y introduire

des pics d’émission selon la nature du défaut. Selon cette idée, Ben-Abdallah and Ni [2005]
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ont par exemple étudié les propriétés optiques d’un miroir de Bragg de dix couches au milieu
duquel est introduit un défaut diélectrique plan (Figure 5.3a) dont la permittivité diélectrique
est modélisée par un modéle de Lorentz et qui présente une forte résonance au milieu du band-
gap photonique du CP. On observe alors (Figure 5.3b) 'apparition, au milieu du band-gap, un
pic d’émission isotrope di au couplage entre les modes de surface du super-réseau et les modes

de vibration du défaut. Lee et al. [2005] ont étudié une structure trés similaire ou le défaut, un

d d d
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FIGURE 5.3: Miroir de Bragg avec un défaut diélectrique (SiC en I'occurrence) plan (a) et son émittance
et réflectance hémisphérique spectrale (ligne continue) comparées a celles du SiC massif et du miroir
de Bragg sans défaut respectivement (pointillés) (b). (Source : Ben-Abdallah and Ni [2005])

film mince d’un matériau polaire, le SiC en I'occurrence, est apposé a une extrémité du cristal
photonique. Cette structure présente une émissivité isotrope spectralement cohérente pour les

deux états de polarisation dans le moyen infrarouge.

Désordre fort

Inspirés par les possibilités offertes par les CP partiellement désordonnés, Drevillon and Ben-
Abdallah [2007] ont poussé le désordre plus loin et ont montré qu’il était possible d’obtenir
des émetteurs sélectifs dans le proche et le moyen infrarouge, en disposant un grand nombre de
films minces de métaux et de diélectriques, ou de différents diélectriques, de facon aléatoire. Ces
derniers (i.e. les ES composés de diélectriques) présentent des propriétés isotropes pour les deux

états de polarisation, ce qui n’est pas le cas de ceux composés de métaux et de diélectriques.

5.2.2.3 Structures antireflet

Des structures multi-couches plus simples ont été proposées et étudiées pendant et aprés
la seconde guerre mondiale, notamment pour des applications de télé-détection (Hadley and
Dennison [1947], Salisbury [1952]), i.e. pour des ondes radios essentiellement. Ces structures
présentent des propriétés optiques particuliéres, notamment une forte absorption des ondes élec-
tromagnétiques dans un domaine bien précis, plus ou moins large, de longueurs d’onde. Elles

exploitent les propriétés absorbantes d’un film conducteur positionné un quart de longueur
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FIGURE 5.4: Structure multi-couche aléatoire formée de films minces de Ge, SiC et CdTe ainsi que son
émissivité spectrale et directionnelle pour la polarisation s et p. (Source : Drevillon and Ben-Abdallah
[2007])

d’onde au dessus d’un miroir parfait. On observe alors une réflectance nulle & cette longueur
d’onde et ses diviseurs entiers (Figure 5.5). L’épaisseur du diélectrique entre le miroir et le film
absorbant fait en sorte que le rayonnement réfléchi par le miroir interfére constructivement avec
le rayonnement incident au niveau du film absorbant. Si le film est suffisamment absorbant,
I'onde résultante est entiérement absorbée. On obtient alors un systéme antireflet avec une

absorptivité élevée, et par conséquent, selon la loi de Kirchhoff, une forte émissivité. Ces struc-
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FIGURE 5.5: Arrangement des films dans la structure antireflet (a), son coefficient de réflexion (b) et de
transmission (c) en fonction de la fréquence. vy figure la fréquence correspondant & la longueur d’onde
définie par A\g = 4d. (Source : Hadley and Dennison [1947])

tures ont tout naturellement connu un regain d’intérét durant les deux derniéres décennies
en tant qu’absorbeurs/émetteurs sélectifs pour des applications de détection infrarouge ou de
conversion d’énergie radiative (Bauer [1992]; Laroche et al. [2005b]; Monzon and Sanchez-Soto
[1994]) ou encore en tant qu’absorbeurs sélectifs sur de larges bandes spectrales dans le domaine
radio pour des applications de télécommunication (Roland [2003]). Un autre systéme antireflet
a deux films minces présentant une forte émissivité, composé d’un film de FeSi, revétant un

substrat d’acier inoxydable a été récemment proposé par Kaneko et al. [2011]. Des structures
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similaires composées d’un revétement d’oxyde de terre rare sur un substrat métallique ont été

étudiées prés de vingt ans auparavant (Chubb and Lowe [1993]).

5.2.2.4 Cayvités résonnantes

Des structures a faible nombre (trois) de films minces similaires ont également été ex-
ploitées pour mettre au point des émetteurs sélectifs. A la différence des structures présentées
au paragraphe précédent, ces structures constituent des cavités Fabry-Pérot résonnantes dans
I'infrarouge (Celanovic et al. [2005]; Kollyukh et al. [2007]; Wang et al. [2009]). L’épaisseur de
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FIGURE 5.6: Cavité Fabry-Pérot résonnante asymétrique (a), sa réflectance (b) et son absorptivité (c)
a incidence normale. (Source : Wang et al. [2009)])

la cavité diélectrique permet de controler la position du pics d’émission alors que la qualité
des réflecteurs est déterminante pour le facteur de qualité ' de la structure. L'idée de ce dis-
positif est toutefois trés antérieure a ces travaux récents, et avait déja été évoquée et étudiée
théoriquement par les mémes Hadley and Dennison [1947| pour des applications de filtrage en

optique infrarouge.

5.2.3 Structures hybrides

Diverses nano-structures ont récemment été étudiées pour leurs propriétés d’émission co-
hérente et on ne saurait les classer dans les catégories précédemment listées. Elles sont en
revanche souvent des combinaisons des différentes structures précédemment présentées, et les
phénomeénes physiques en jeu sont les mémes que ceux précédemment décrits. On pourrait citer,
sans prétention d’exhaustivité, des structures a base d’oxydes de terres rares (ces matériaux
étant trés intéressants pour leur tenue en température et leur stabilité), que ce soit sous forme
de fibres totalement désordonnées (Starvaggi et al. [2011]), partiellement organisées (Aljarrah
et al. [2011]), de structures cristallines (Ghanashyam et al. [1999]) ou de revétements (Bitnar
et al. [2002]). On peut aussi relever le recours fréquent aux CP. Les CP inhibent ’émission

sur une large bande. Combinés a des structures absorbantes (donc émettantes) a une longueur

1. Pour la définition du facteur de qualité, voir paragraphe 5.3.2.1.
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d’onde dans cette bande interdite, une nano-antenne sous forme de baguette (Biswas et al.
[2001]), ou encore un réseau de surface (Fu et al. [2009]) par exemple, ils donnent une structure

finale & émission sélective.

5.3 Conception et optimisation

5.3.1 Probléme a résoudre

Il a été rappelé précédemment qu'une part substantielle de I’énergie radiative incidente n’est
pas convertie en électricité avec les systémes PV /TPV usuels, notamment la part contenue dans
les photons ayant une énergie largement supérieure ou inférieure a ’énergie du gap. Dans cette
section, on propose une méthode pour concevoir et optimiser des émetteurs afin de prohiber
I'émission de ces photons. Dans la suite, seules des structures unidimensionnelles (1D) seront
considérées. Un ES émettant dans une bande spectrale étroite avec une largeur & mi-hauteur
prédéfinie autour de la longueur d’onde du pic d’émission est recherché.

On rappelle 'expression de I'émittance hémisphérique spectrale d’un corps quelconque (Modest
[1993)]) :

2
M)\ = / 6)\79[/)\79<Te) COS(Q)dQ (51)
Q=0
ou Lyg(T¢) est la luminance énergétique monochromatique d’un corps noir a la température
d’émission T dans la direction 6. Pour un premier calcul, la position du pic d’émission et
sa largeur sont choisies arbitrairement. On montrera ultérieurement qu’elles peuvent étre con-
trolées selon les besoins applicatifs. Le pic d’émission est modélisé par une gaussienne. Les

propriétés optiques de la cible sont données par :

{ €cible()\y 0) = €maz €XP [W} pour NS [07 %] (5 2)

pcible<)\7 0) =1- 6cible(/\7 9)

ot (A, 0) et p(\, 0) figurent ’émissivité et la réflectivité spectrale et directionnelle de la structure
respectivement. €,,,, = 1 est la valeur maximale de I’émissivité et le paramétre a permet le
controle de la largeur & mi-hauteur (LM H) de la gaussienne. La deuxiéme équation du systéme
5.2 suppose implicitement, d’aprés la loi de Kirchhoff, un corps opaque. La structure aura donc
une transmittance nulle. Etant donné qu’on cherche une structure avec une émissivité et une

réflectivité données, la fonction objectif suivante doit étre minimisée :

02 Amaz
f - Z /9\ \/}: [EcibIE()\7 9) - ezsjt’l‘uc()\a 0)]2 dfd
D 1

min

02 fAmaz
+ /0 /A [eibte (M 0) — Pirac(N, 0)] dOAA (5.3)

min
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ou la somme discréte s’effectue sur les deux états de polarisation du rayonnement thermique.
€civle €t peivie sont I'émissivité et la réflectivité recherchées et € et p sont celles de la structure
optimisée. La structure susceptible d’exhiber de telles propriétés n’est pas connue a priori. Un
probléme inverse ou le nombre de couches, leur composition et leur arrangement sont inconnus
doit donc étre résolu. Pour une structure avec N couches, au moins 2N paramétres doivent
étre déterminés : la composition et ’épaisseur de chaque couche. Les méthodes d’optimisation
stochastiques semblent les plus appropriées pour résoudre ce genre de problémes & moindre

coit.

5.3.2 Résultats

L’algorithme présenté dans le paragraphe 4.3.2.2 a été appliqué pour trouver des solutions
avec des structures multi-couches 1D. Les populations utilisées sont composées de 20 particules.
500 itérations ont été suffisantes pour trouver des solutions satisfaisantes. Pendant le processus
d’optimisation, le nombre maximal de couches a été fixé a 50, le but étant de trouver des
structures les plus simples possibles. Les épaisseurs maximale et minimale des couches ont été
fixées a 30 nm et 1000 nm respectivement. La concentration de dopage maximale a été fixée a
5x10%(cm™2). Les données correspondant a des concentrations plus élevées sont peu disponibles
dans la littérature. Les propriétés optiques a 300 K ont été utilisées. Plusieurs structures avec
une émission thermique quasi-cohérente a différentes longueurs d’onde ont été obtenues. Les

plus simples, constituées de deux a quatre couches sont présentées dans la suite.

5.3.2.1 Structures bi-couches

Plusieurs structures bi-couches présentant une émission quasi-cohérente ont été obtenues.
Ces structures présentent un pic d’émissivité a une longueur d’onde donnée, et une émissivité
quasi-nulle partout ailleurs. Elles sont constituées d’un film de matériau transparent sur un
film plus fin d’un diélectrique absorbant. Le matériau transparent joue le réle d’un revétement
antireflet (Zhang [2007|) & la longueur d’onde du pic alors que le matériau dissipatif, s’il est bien
choisi, est capable d’amplifier la partie du rayonnement transmise par I'antireflet et absorbée,
donc émise autour du pic d’émission. [L’amplification est la plus spectaculaire autour des modes
de résonance du réseau du matériau absorbant donc autour des résonances de sa permittivité
diélectrique. Une structure bi-couche antireflet est présentée sur la figure 5.7a. On considére
que la structure est immergée dans ’air, sans substrat. Les indices de réfraction de l'air et
du revétement sont ng;, = 1 et n,e, respectivement. d figure I’épaisseur du revétement. Sous
certaines conditions (Drevillon et al. [2011]), cette structure peut présenter une réflectance nulle
aX\=4dn,.d.

La réflectance a incidence normale de la structure de la figure 5.7a composée d’une couche de
germanium (Ge) (le germanium est transparent dans le moyen infrarouge) de 735 nm d’épaisseur
sur un substrat d’un matériau fictif, ayant pour indice de réfraction la partie réelle de I'indice de

réfraction du carbure de silicium (SiC) est présentée sur la figure 5.8. On observe un minimum
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(a) Structure antireflet bi-couche. (b) ES bi-couche.

FIGURE 5.7: Structures bi-couches.

de réflectance & A ~ 12,6 pum, soit Ay = 2m¢/wro. Cette longueur d’onde de réflectance nulle
est ajustée pour correspondre a la longueur d’onde de résonance de la permittivité diélectrique
du SiC comme montré sur la figure 5.8. Elle peut étre décalée si nécessaire en faisant varier
I’épaisseur du revétement. Cette structure ne présente ni émission ni absorption du rayonnement
puisque les deux matériaux ne sont pas dissipatifs. On rappelle que la permittivité diélectrique

du SiC est donnée par le simple oscillateur de Lorentz (Palik [1985]) :

2 2
o= e (1e e e ) (5:4)
ol wro = 14,937 x 10" rad.s™!, wro = 18,253 x 10'3 rad.s™!, I' = 8,966 x 10! rad.s™!
et € = 6,7 sont la pulsation des phonons optiques transverses et longitudinaux, la constante
d’amortissement et la constante diélectrique pour les hautes fréquences respectivement.

Le substrat de la structure précédente est remplacé par un film mince de SiC. Ce film doit
étre assez épais' pour absorber tout le rayonnement incident autour de A\, = 12,6 um. Pour
le calcul suivant, une couche de 65 nm d’épaisseur est considérée. On remarque une baisse de
I’émissivité pour les grands angles d’incidence. On remarque également que pour les incidences
rasantes, un deuxiéme pic apparait sur I'autre bord de la bande Reststrahlen?, i.e. & wro.

Seules les grandeurs normales sont ici présentées (Figure 5.9). En effet, tout le rayonnement
incident entre 0° et 90° est réfracté a I'intérieur d’un cone trés étroit de 14° dans le premier film
puisque l'indice de réfraction du germanium (ng. = 4) présente un fort contraste avec 'indice
de I'air (n4;, = 1)3. On trace toutefois sur la figure 5.10 Iémissivité en polarisation p de cette
structure pour 3 angles d’incidence afin d’apprécier plus finement la variation angulaire de cette

grandeur.

1. L’épaisseur ne doit toutefois pas dépasser une valeur de quelques centaines de nanométres. En effet, au
dela de 200 nm, on observe une perte de cohérence de ’émission de la structure.

2. De l’allemand, littéralement, bande de rayons « restants » ou « résiduels » en francais. Le premier bord
est défini par wro. Cette appellation est die au fait que dans cette bande, pour le SiC massif par exemple, la
réflectance est trés élevée et les ondes EM sont interdites de propagation.

3. L’angle de réfraction maximal est donné par 6,,,, = asin (% sin(g)).



109

e 0.8 |
s 06 :
S 04 -
T 02 /
a4 0 . . . .
6 8 10 12 14 16
(a)

600 ' ' ' .
500 -
T 400 } :
@ 300 F :
E 200 | :

100 } :

0 L L L L
6 8 10 12 14 16

A(um)
(b)

F1GURE 5.8: La réflectance d’un film mince de germanium sur un substrat transparent fictif (a) et
le coefficient d’absorption du SiC, Im(e) (b). Le minimum de la réflectance correspond a la longueur
d’onde de résonance du coefficient d’absorption du SiC.
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F1GURE 5.9: Réflectance et émissivité normale d’une structure bi-couche constituée d’un film de ger-
manium de 735 nm et d’un film de SiC de 65 nm.

D’autres structures fonctionnant selon le méme principe ont été obtenues. Le revétement an-
tireflet est toujours constitué de germanium alors que le nitrure de bore (BN) et le nitrure
d’aluminium (AIN) sont utilisés en tant que matériaux absorbants. Les vibrations du réseau
du BN et AIN présentent de fortes résonances dans le moyen infrarouge de maniére similaire
au SiC. L’épaisseur du revétement a été optimisée pour ajuster le minimum de réflectance a
la longueur d’onde de résonance de la permittivité diélectrique des semi-conducteurs alors que
I’épaisseur de ceux-ci est ajustée afin d’assurer 'absorption de la totalité du rayonnement in-
présentée sur la figure 5.12. Leurs dimensions et propriétés radiatives sont résumées dans le

tableau 5.1. Le facteur de qualité () est défini comme suit :

LMH
QR = N, (5.5)

La permittivité diélectrique du AIN est modélisée par un simple oscillateur de Lorentz. Les
paramétres du modéle sont wro = 12,346 x 10" rad.s™, wro = 17 x 10" rads™, ' =

1,88 x 10'2, ec = 4,77. La permittivité diélectrique du BN est modélisée par un modéle a

1. L’épaisseur optimale du matériau absorbant dépend en premier lieu de la valeur du coefficient d’extinction
k = Im(e). Un coefficient d’extinction plus grand conduit & une épaisseur de film plus faible. C’est pour cette
raison que le SiC qui présente la résonance la plus forte de son coefficient d’extinction (en comparaison avec BN
et AIN) conduit au film absorbant le moins épais (voir Tableau 5.1)
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FIGURE 5.10: Emissivité de la méme structure pour différents angles d’incidence : § = 0, § = G et
0=z
3
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n° Coating Lossy Mat. d; (nm) dy (nm) A, (um) LMH (pm) @ (-)
1 Ge SiC 735 65 12,6 0,17 74,1
2 Ge BN 450 310 9,2 0,9 10,2
3 Ge AIN 950 300 15,3 0,7 21,8

TABLE 5.1: Différentes structures bi-couches présentant une émission spectralement quasi-cohérente
dans le moyen infrarouge. di et da figurent les épaisseurs du revétement antireflet et du matériau
dissipatif respectivement. \,, LM H et () figurent la position du pic, sa largeur & mi-hauteur, et le
facteur de qualité.

quatre parametres :

1
(W) = €o + dmpuwi <1 + (2t 1 iFw) (5.6)
0

oll €x = 4,5, 4mp = 2,6, wy = 1065 cm™! et I' = 40,5 cm ™! sont la valeur limite de la permit-
tivité diélectrique a hautes fréquences, 'amplitude de la résonance, la pulsation du phonon TO

et la constante d’amortissement (Palik [1985]).

Conclusion

En utilisant différents semi-conducteurs a large gap, il a été possible d’obtenir une émission
quasi-cohérente a différentes longueurs d’onde et des pics d’émission de différentes largeurs.
Les possibilités offertes par ces structures restent cependant trés limitées puisque la position

du pic d’émission et sa largeur sont complétement déterminées par les modes de résonance du
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FIGURE 5.11: Emissivité (a-b) et réflectivité (c-d) spectrale et directionnelle d’une structure bi-couche
constituée d’un film de germanium de 735 nm et d’un film de SiC de 65 nm pour la polarisation p et s.

réseau du semi-conducteur et de leurs intensités respectivement. Ces grandeurs sont difficilement
controlables. De plus, les modes résonnants des vibrations du réseau se situent généralement
dans le moyen voire le lointain infrarouge, qui sont des domaines spectraux peu intéressants
pour des applications photovoltaiques. On explorera dans la suite les larges possibilités offertes

par des structures légérement plus complexes, car constituées de quatre couches.

5.3.2.2 Structures 4-couches : cavités Fabry-Pérot

D’autres structures composées de quatre films, obtenues par la méme méthode d’optimisa-
tion, présentent également un rayonnement thermique cohérent. Ces structures alternent néces-
sairement un matériau transparent et un matériau absorbant pour former une cavité. La figure
5.13 illustre une structure a quatre couches. Des métaux nobles (or et argent) et des semi-
conducteurs trés fortement dopés (silicium) sont utilisés en tant que matériaux absorbants.
N’importe quel matériau transparent peut étre utilisé pour les films transparents. Le silicium
intrinséque est transparent dans la gamme de longueur d’onde considérée avec eg; = 11,7 (Palik
[1985]). 11 sera utilisé pour les calculs qui suivent.

Des structures avec une émission cohérente dans le proche et le moyen infrarouge sont recher-
chées. L’émissivité cible a incidence normale est donnée sur la figure 5.15. C’est la méme pour

les deux états de polarisation. Plusieurs solutions présentant une émissivité trés proche ont été
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FIGURE 5.12: Emissivité spectrale a incidence normale de structures bi-couches composées d’un revéte-
ment de germanium et de films minces de BN, SiC et AIN.
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FIGURE 5.13: Une structure & quatre couches alternant matériaux transparent et absorbant

obtenues. L’émissivité et la réflectivité spectrale et directionnelle d’une structure silicium / or
(Si/Au/Si/Au), avec les épaisseurs des différentes couches d; = 90 nm, dy = 40 nm, d3 = 170
nm et dy = 400 nm., sont présentées sur la figure 5.14 pour les deux polarisations. Dans un but
de comparaison avec la cible, I’émissivité spectrale en incidence normale est représentée sur la
figure 5.15. Un pic d’émissivité est effectivement observé autour de 1,5 pum et une émissivité
nulle ailleurs comme spécifié pour la cible. L’émissivité de la structure (Tableau 5.3, n°1) pour
différentes incidences est présentée sur la figure 5.16. Le pic d’émissivité de la structure n’est
pas parfaitement isotrope. Il atteint sa valeur maximale autour de # = %. On observe aussi
pour cet angle d’incidence un léger déplacement vers le bleu de sa position ainsi qu’un léger
rétrécissement. La caractérisation des pics correspondant aux différents angles d’incidence est
résumée dans le tableau 5.2. Par souci de comparaison, on présente sur la figure 5.17 ’émittance
hémisphérique spectrale de cette structure et celle d’un corps noir. Les deux sont considérés a

T = 1900 K afin de faire coincider le maximum d’émission du corps noir dont la position est
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FIGURE 5.14: Emissivité (a-b) et réflectivité (c-d) spectrale et directionnelle de la structure quatre-
couche (Tableau 5.3, n°1) pour la polarisation p et s.

6 X, (pm) LMH (x10%um) Q (-)

0 L1675 75 22,3
7/6 1,665 75 92,2
7/3 1,645 7 23,5
T/2 1,675 7,5 22,3

TABLE 5.2: Caractérisation des pics d’émissivité d’'un ES quatre-couche (fig. 5.16).

donnée par la loi de Wien avec le pic d’émission. On obtient une intensité maximale d’émission
comparable pour les deux structures, malgré un spectre beaucoup plus étroit pour 'ES. En
effet, alors que 95% du rayonnement du corps noir considéré est émis entre 0,75 um et 6 pm,
celui de 'ES est émis entre 1,44 pum et 1,56 pm si on considére sa largeur & mi-hauteur.

Le pic d’émission de ces structures peut étre expliqué par des modes résonnants dans une cavité

Fabry-Pérot (Wang et al. [2009]) ou les films d’or ou de silicium fortement dopé, ces derniers
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FIGURE 5.15: Emissivité cible pour les polarisation p (Transverse Magnétique) et s (Transverse Elec-
trique) ainsi que celles d'une structure a quatre couches (trait plein).

ayant un comportement quasi-métallique !, jouent le role de réflecteurs?. Le film non-dissipatif
joue le role de la cavité. Les longueurs d’onde des modes résonnants a incidence normale sont
données par :
2n.d
A~ —— (5.7)

m

ou n. et d. sont 'indice de réfraction et I’épaisseur de la cavité respectivement, et m un entier
qui définit 'ordre du mode résonnant. D’aprés I'expression 5.7, I’épaisseur optique de la cavité
(n.d. & incidence normale) est cependant le paramétre de controle essentiel de la position du
pic. Une rigoureuse égalité n’apparait pas dans la relation 5.7 car la position du pic dépend
également, bien qu’a un degré moindre, des épaisseurs et des propriétés optiques des réflecteurs.
Par ailleurs, le controle des propriétés optiques des réflecteurs, notamment celles du silicium
dopé a travers le degré de dopage, permet de controler la qualité de la résonance, i.e. 'intensité
du pic et sa largeur.

Finalement, la température du corps noir est ajustée afin de faire correspondre la longueur

d’onde de Wien avec celle du premier mode de résonance. Par conséquent, les pics de résonance

1. La forte densité des porteurs de charge & un niveau de dopage trés élevé confére au silicium dopé des
propriétés optiques, de réflexion notamment, proches de celles des métaux.

2. Les métaux nobles, notamment ’or et 'argent, sont de trés bons réflecteurs pour le rayonnement in-
frarouge. En effet, ils présentent un indice de réfraction trés petit par rzapport 4 'unité autour de A = 1um et un
~—1| K2+1 — 1

coefficient d’extinction trés élevé. La réflectance donnée par R = IZ+71‘2 peut alors étre approchée par (5>

ol 7 et k figurent 'indice de réfraction complexe et le coefficient d’extinction respectivement.
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FIGURE 5.16: Emissivité de 'ES quatre-couches (Tableau 5.3, n°1) pour différents angles d’incidence.

de la cavité Fabry-Pérot sont modulés par la loi de Planck. Le mode de premier ordre est ainsi
amplifié et ceux d’ordre inférieur fortement atténués.

D’autres structures présentant des pics d’émission a d’autres longueurs d’onde sont reportées
dans les tableaux 5.3 et 5.4.

n° 0 1 di (nm) dy (nm) dz (nm) dy (nm) N (10%%m~3)
1 Si Sidopé 375 48 194 30 3,72

2 Si Sidopé 375 48 194 30 2,72

3 Si Sidopé 375 48 194 30 1,72

4 Si Or 87 36 150 390 -

5 Si Or 87 36 200 390 -

6 Si Or 87 36 250 390 -

TABLE 5.3: Différentes structures & quatre couches présentant une émission spectrale cohérente dans
le proche infrarouge. Des structures silicium / silicium dopé et silicium / or sont présentées ici. Leurs
parameétres (épaisseurs des couches et concentration de dopage) ont été déterminés avec la méthode
d’optimisation par essaims de particules

Conclusion

Dans ce paragraphe, on a montré la possibilité d’obtenir des émetteurs sélectifs relativement
simples (4 couches) controlables en terme de longueur d’onde d’émission et de largeur de pic,
i.e. en terme de flux émis. Ces émetteurs sélectifs alternent matériau transparent et matériau
réflecteur dans le proche infrarouge afin de former des cavités résonnantes. Combiner les pos-
sibilités de ces ES avec les relations (LM H,P) et (LM H,n) présentées au paragraphe 3.4.3
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FIGURE 5.17: Emittance hémisphérique d’'un corps noir et de la structure Au/Si & quatre couches, les
deux a 1900 K.

o

n° Ay (pm) LMH (pm) Q ()
1 1,8 0,1 18
2 1,8 0,18 10
3 1,8 0,36 4,9
4 1,4 0,14 10
5 1,76 0,15 11,7
6 21 0,14 15

TABLE 5.4: Caractérisation des pics d’émission (émittance hémisphérique) observés avec les structures
présentées dans le tableau 5.3.

permettrait de faire le choix convenable pour atteindre des objectifs d’efficacité et de puissance

donnés.

5.3.3 Stabilité des solutions

Les propriétés des structures présentées tout au long des précédents paragraphes, qu’elles
soient structurales (épaisseurs, état de surface ...) ou optiques (indice de réfraction) présentent
en conditions réelles de fonctionnement, des écarts par rapport a celles définies en amont. En
effet, la précision des méthodes de fabrication, I’expansion thermique due aux températures de
fonctionnement par définition élevées pour un systéme TPV, I'usure de fonctionnement, etc.
peuvent étre a l'origine de tels écarts. On se propose dans les paragraphes suivants d’évaluer

I'impact de tels écarts sur les propriétés qui nous intéressent ici, en I’occurrence les propriétés
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radiatives de I’ES. On prendra un exemple de chaque catégorie de structures : La structure
SiC/Ge pour les structures bi-couches et la structure Si/Si dopé (structure n°l, Tableau 5.3)
pour les structures & quatre couches. On évaluera la variation de I'émittance hémisphérique
spectrale M (\) pour de faibles variations des différents parameétres, a travers notamment la
position du pic A,, sa largeur & mi-hauteur LM H, la valeur maximale de I'émittance M,,q,
et sa valeur intégrée donnant la densité surfacique de flux ®. Les variations relatives d’une

grandeur = parmi celles-ci (v € {\,, LM H, M,4,, ®}) par rapport & leurs valeurs pour I'ES
dx

P

sans perturbation seront notées

5.3.3.1 Epaisseur des couches

On se propose dans ce paragraphe d’étudier 'impact d’une certaine variation de 1’épaisseur

des couches par rapport aux épaisseurs optimales sur I'émittance de I'ES.

Structures bi-couches

On considérera a titre d’exemple la structure SiC/Ge (Tableau 5.1, n°1). La figure 5.18 présente
I’émittance hémisphérique de cette structure a 7, = 300K pour une variation des épaisseurs des
deux couches de +10%. Graphiquement, on ne remarque pas de variation notable des propriétés
optiques. Le tableau 5.5 résume les grandeurs caractéristiques des pics d’émission pour ces
mémes variations des dimensions des deux couches. On remarque alors que la position du pic
est quasiment inchangée avec une variation maximale de moins de 0,2% autour de la position
optimale A\, = 12,61(pum). En effet, pour ces émetteurs sélectifs bi-couches, la fréquence du pic
d’émission est déterminée par les fréquences de résonance de vibration du réseau du matériau
absorbant qui sont des valeurs intrinséques a ces matériaux. En revanche, la LM H, la valeur
maximale du pic d’émission et par conséquent le flux total émis sont plus sensiblement affectés
par ces variations des dimensions des couches et avoisinent les 5% pour I’émittance maximale
ainsi que pour le flux total émis. En effet, la variation de I’épaisseur de la couche de Ge modifie
la qualité de D'antireflecteur et donc la quantité de rayonnement qui parvient au matériau
absorbant /émetteur et donc l'intensité de 1’absorption/émission. Par ailleurs, une variation de

I'épaisseur de la couche dissipative fait varier la quantité de rayonnement absorbé/émis.

Structures 4-couches

Les structures Si / Si dopé sont les structures a quatre couches les plus intéressantes puisque
elles sont les plus controlables (en terme de position et de largeur de pic). La figure 5.19 présente
la variation de I’émittance hémisphérique de la structure & quatre couches (n°1, Tableau 5.3)
due a une variation de ’épaisseur de chaque couche. Pour les couche 1, 2 et 4 qui ne sont pas
responsables de la position du pic d’émissivité, I’émittance hémisphérique a été calculée pour
la méme température T, = 1745 K. Pour la couche 3, étant donné que son épaisseur controle la
position du pic d’émissivité, la température T, a été ajustée pour faire correspondre cette posi-

tion avec le maximum de la fonction de Planck. Les trois températures T, = 1870 K, T, = 1745
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FIGURE 5.18: Emittance hémisphérique d’un ES bi-couche (Tableau 5.1, n°1) avec une variation de
+10% des dimensions des deux couches. d} figure 1’épaisseur de la couche i de la structure.

d! dl x 1,1 e dl x 0,9 dr
Ap(pm) 12,61 12,62 0,2 x 1072 12,58 —0,12 x 1072
LM H (pm) 1,8 x 107 1,75 x 107" —2,78x 1072 1,9x 107! 5,56 x 1072
Mpae (Wm™3) 2,09 x 107 2,11 x 107 0,88 x 1072 1,98 x 10" —5,14 x 1072

® (W.m™?) 6,28 6, 28 0 6,23 —0,71 x 1072
d} dix 1,1 de db x 0,9 de
X, () 12,61 12,6 0,08 x 102 12,61 0

LMH(um) 1,75 x 107" 1,9x 107"  857x10°2 1,65x10"" —5,71 x 102
Mpae (W) 2,11 x 107 2,06 x 107 —2,71 x 1072 2,14 x 107 1,18 x 102
® (W.m2) 6,28 6,52 3,72 x 1072 6,01 —4,4 x 1072

TABLE 5.5: Propriétés radiatives de I’ES bi-couche (Tableau 5.1, n°1) avec des variations de +10% des
dimensions des différentes couches. %x figure la variation relative du parameétre considéré (\,, LM H,
M ez et @) pour la variation relative de di1 spécifiée dans la colonne précédente.

K et T, = 1620 K ont été utilisées pour d3 = 0,9 x di, d3 = d} et d3 = 1,1 X d} respectivement.
Le tableau 5.6 résume la variation des propriétés radiatives pertinentes (position du pic A,
largeur & mi-hauteur LM H et le maximum de 1'émittance hémisphérique) pour une variation
de 10% des épaisseurs des différentes couches.

La position du pic A, dépend principalement de I’épaisseur de la cavité ds selon la relation
5.7. On remarque cependant qu’une modification de I’épaisseur de la cavité, si elle permet de
décaler la position du pic, ne suffit pas pour obtenir la structure optimale pour ce nouveau
pic d’émission puisque, pour dz = 0,9 x d3, avec A\, = 1,54 pum et T, = 1870 K, alors que le
maximum de la fonction de Planck a cette température est supérieur a celui avec T, = 1745 K,
on obtient une émittance hémisphérique maximale inférieure.

Les dimensions des différentes couches affectent la largeur & mi-hauteur du pic d’émission. Pour
une variation de 10% des épaisseurs des différentes couches, la variation de la LM H varie entre

6% et 19%. Cependant, cette grandeur reste plus sensible aux variations des épaisseurs des
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FIGURE 5.19: Emittance hémisphérique de I'ES & quatre-couches (Tableau 5.3, n°1) avec une variation
de £10% des dimensions des différentes couches.

couches 1 et 4 avec des variations entre 12% et 19%.

Par ailleurs, I’émittance hémisphérique maximale subit des variations relatives assez impor-
tantes (jusqu’a 35% environ) pour les mémes variations relatives des dimensions des différentes
couches. C’est aussi le cas pour le flux total émis par 'ES. Les épaisseurs des couches 1, 2 et 3

sont celles qui affectent le plus ces grandeurs.

5.3.3.2 Propriétés optiques

Les propriétés optiques des matériaux utilisés peuvent étre différentes des valeurs usuelle-
ment rapportées dans la littérature de référence (Palik [1985]) pour différentes raisons : méth-
odes de dépot des films minces, température de fonctionnement, etc. Dans ce paragraphe, on
propose d’apprécier I'effet d’un écart de =10% sur tout le spectre de la valeur de la permittiv-
ité diélectrique des différents matériaux utilisés par rapport a leurs valeurs « standard » (Palik
[1985]).
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d! dl x 1,1 dr dl x 0,9 dr
Ap(pm) 1,655 1,66 0,3 x 1072 1,655 0
LM H (pm) 8 x 1072 7x1072 —12,5x 1072 9,5x 1072 18,75 x 1072
Mppae (Wm™3) 1,13 x 10" 7,37 x 101  —34,7x 1072 1,17 x 10" 3,45 x 1072
® (W.m™2) 1,31 x 10* 8,57 x 103 —34,82x 1072 1,44 x 10* 9,57 x 1072
d3 dy x 1,1 dr di x 0,9 dr
Ap(pum) 1,655 1,655 0 1,655 0
LM H (pm) 8x 1072 7,5x1072 —6,25 x1072 85x 1072 6,25 x 1072
Mpae (Wm™3) 1,13 x 10" 9,2 x 101  —18,63 x 1072 1,34 x 10'* 18,52 x 1072
d (W.m™2) 1,31 x 10* 1,00 x 10* —23,87 x 1072 1,69 x 10* 28,28 x 1072
d} di x 1,1 & di x 0,9 &
Ap(pm) 1,655 1,785 7,85 x 1072 1,54 —6,95 x 1072
LM H (pm) 8 x 1072 9 x 1072 12,5 x 1072 7,5x1072 —6,25 x 1072
Mpae (Wam™) 1,13 x 101* 8,51 x 1010 —24,7x 1072 8,21 x 101° —27,31 x 1072
® (W.m™?) 1,31 x 10* 1,02 x 10* —22,16 x 1072 9,76 x 10* —25,76 x 1072
d} dj x 1,1 & d} x 0,9 &
Ap(pum) 1,655 1,65 —0,3 x 1072 1,665 0,6 x 1072
LM H (pm) 8 x 1072 7x1072 —12,5x 1072 9,5x 1072 18,75 x 1072
Mpae (Wm™3) 1,13 x 10 1,21 x 101' 7,44 x 1072 1,04 x 10" —7,9x 1072
®(W.m™2) 1,31 x 10* 1,21 x10* —7,6x1072 1,41 x10* 7,25 x 102

TABLE 5.6: Propriétés radiatives de I'ES & quatre-couches (Tableau 5.3, n°1) avec des variations de
+10% des dimensions des différentes couches. ali1 figure I’épaisseur de la couche ¢ de la premiére structure
a quatre couches du tableau 5.3. ‘i—” figure la variation relative du parametre considéré (A\,,LM H, M4
et ®) pour la variation relative de ali1 spécifiée dans la colonne précédente.

Structures bi-couches

Les valeurs rapportées dans le tableau 5.7 montrent que les propriétés radiatives de 1’émet-

3 e x 1,1 d?x e %x0,9 L

Ap(pm) 12,61 12,61 0 12,61 0
LM H (pm) 1,75 x 107" 1,75 x 107" 0 1,75 x 107t 0
Mpae (W.m™3) 2,11 x 107 2,11 x 10" 0 2,11 0
O(W.m™?) 6,28 6,28 0 6,28 0

€ ey x 1,1 £ x0,9 &

Ap(pim) 12,61 12,61 0 12,61 0
LMH (pm) 1,75 x 107" 1,75x 107" 0 1,75x107' 0
Mpar (Wm™3) 2,11 x 107 2,11 x 10" 0 2,11 0
P(W.m™?) 6,28 6,28 0 6,28 0

TABLE 5.7: Propriétés radiatives de I'ES bi-couche (Tableau 5.1, n°1) avec des variations de £10% de
la fonction diélectrique des différentes couches.

teur bi-couche considéré (Tableau 5.1, n°l) sont trés peu sensibles, voire pas du tout, aux
faibles variations de la permittivité diélectrique des deux matériaux utilisés. Ce résultat est
aussi vérifié pour les autres structures bi-couche. Il est cependant important de noter que les

matériaux obtenus par certaines techniques de nano-fabrication peuvent différer des matériaux
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« standard » (en général mono-cristaux de haute qualité) ce qui induit des écarts des valeurs des
propriétés optiques largement supérieurs aux écarts considérés ici. Dans ces cas 13, il conviendra

d’effectuer une étude au cas par cas.

Structures quatre-couches

On considére de nouveau I’ES quatre-couche Si / Si dopé (Tableau 5.3, n°1). Pour le silicium
dopé, la permittivité diélectrique et donc I’indice de réfraction dépendent directement du niveau
de dopage. On évaluera donc la sensibilité des propriétés radiatives de I'ES par rapport a des
variations relatives de +10% du niveau de dopage. La figure 5.20 présente la variation relative
des parties réelle et imaginaire de la permittivité diélectrique du silicium dopé pour une variation
relative de £10% du niveau de dopage. On observe une variation relative du méme ordre de
Re(e) et Im(e) qui varie entre 10% et 15%.

On se propose donc d’évaluer 'effet d’une variation de cet ordre de la permittivité diélectrique

0.15
0.1
0.05

(dRe(e)/Re(€)), ——
0T (dRe(e)/Re(e)). :
0.05 (dIm(ﬁ)/Im(g))+ ................
' (dIm(e)/Im(g))_
0.1

-0.15
_0.2 2 2 2 2

de/e (-)

Aum)

FIGURE 5.20: Variation relative de la partie réelle et imaginaire de la permittivité diélectrique du
silicium dopé p & N = 3,72 x 10%° (cm™3) pour une variation de £10% de la concentration de dopage.

(dz/z)4+ et (dx/x)_ figurent x(NJrO‘i(X]\J,\g)_I(N) et x(N_O‘;(X]\J,\g)_x(N) respectivement.

sur les propriétés radiatives de I'ES. La figure 5.21 présente ’émittance hémisphérique de I'ES
quatre-couche (Tableau 5.3, n°1) pour une variation de 10% de la permittivité diélectrique du
matériau transparent (Fig. 5.21a) et de la concentration de dopage du matériau réflecteur (Fig.
5.21a). On remarque que les propriétés radiatives de cet ES dépendent trés peu du premier
paramétre alors qu’une variation du second induit un décalage de la position du pic et un
changement de son intensité. Ces différentes variations sont résumées dans le tableau 5.8. Elle

sont relativement importantes et on atteint des variations de flux émis de 'ordre de 30% pour
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FIGURE 5.21: Emittance hémisphérique de I'ES & quatre-couches (Tableau 5.3, n°1) avec une variation
de £10% de la permittivité diélectrique du silicium cristallin intrinseque (5.21a) et de la concentration
de dopage du silicium dopé p (5.21b)

N =0,9x N;.

€L ek x 1,1 dr ek x 0,9 dr
Ap(pm) 1,655 1,655 0 1,655 0
LM H (pm) 8 x 1072 8 x 1072 0 8 x 1072 0
Mypae (Wam™3) 1,13 x 10" 1,13 x 10" 0 1,13 x 101! 0
d(W.m™2) 1,31* 1,314 0 1,31* 0
N Ny x 1,1 & Ny x 0,9 &

A (pm) 1,655 1,635 —1,21 x 1072 1,679 1,51 x 1072

LM H (pm) 8 x 1072 7x 1072 —12,5x1072  1x 107! 25 x 1072

My (Wm™3) 1,13 x 10" 1,01 x 101" —11,34 x 1072 1,25 x 10! 10,43 x 10~2
S(W.m=2)  1,31x10* 9,84x10° —2514x 1072 1,77 x 10* 34,64 x 102

TABLE 5.8: Propriétés radiatives de ’ES quatre-couche (Tableau 5.1, n°1) avec des variations de £10%
des permittivités diélectriques des différentes couches.

5.3.3.3 Effets thermiques

Afin d’obtenir des densités de flux importantes, et une distribution spectrale intéressante
pour une conversion TPV (correspondance de la longueur d’onde de Wien avec le gap du semi-
conducteur), les émetteurs sélectifs sont considérés a des températures relativement élevées de
1000 a 2000 K. La premiére dépendance en température des ES apparait explicitement dans
I'expression (5.1) a travers I'intensité énergétique spectrale et directionnelle du corps noir. Elle
a été prise en compte dans les calculs qui précédent. La dépendance implicite en température,
notamment celle des propriétés optiques (permittivité diélectrique) et mécaniques (expansion

thermique) des matériaux utilisés, sera considérée dans les paragraphes suivants. Etant donné
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que 'impact d’une variation relative des dimensions des couches et de leurs propriétés optiques
ont été considérés au paragraphe 5.3.3.1, il suffit ici d’évaluer I'effet de la température sur les
dimensions des couches et les propriétés optiques des matériaux.

La température peut affecter les épaisseurs des couches de la structure ainsi que les propriétés
optiques des matériaux. On quantifiera dans la suite ces deux effets afin d’évaluer la pertinence

de leur prise en compte.

Epaisseur des couches

L’augmentation du volume des couches a haute température (et donc de leurs épaisseurs) est

exprimeée par le coefficient d’expansion thermique des matériaux :

o= (g—g) (5.8)

Les valeurs de ce paramétre pour différents matériaux qui nous intéressent sont rapportées
dans le tableau 5.10. Dans le cas général, o tends vers une valeur constante pour des tem-
pératures suffisamment élevées. En premiére approximation, on considérera la valeur maximale
pour toute température au dessus de la température ambiante. Il est alors clair qu’on surestime
I’effet de 'expansion thermique. On considére aussi que I’augmentation de volume est isotrope.

L’augmentation selon une direction est alors donnée par :

R _ 1dV 5.9)
R 3V '

On considére les différents matériaux a 1000 K et on calcule la variation de I’épaisseur d’une

Matériau T(K) o (1075 K 1)

Ge 300 6
350 6,5
Si 300 2.6
500 3.4
1000 4,25
3C-SiC 300 3.8
500 3.8
900 4,8

6H-SiC 300 4,3 (||¢ axis)
477 (icaa:is)

TABLE 5.9: Coefficient d’expansion thermique pour le germanium, le silicium non dopé et le carbure de
silicium & différentes températures (Source : Toffe Institute New Semiconductor Materials Database)

couche. On supposera ici, par souci de simplicité, que le coefficient d’expansion thermique est
indépendant du dopage. Les variations relatives des dimensions des différentes couches sont de

I’ordre du milliéme. On a vu dans les paragraphes précédents que les variations des propriétés
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Matériau o (1076 K™') 4 (107%) <& (10°%)

Ge 6,5 6,5 2,17
Si 4,25 4,25 1,42
30-SiC 4,8 48 1,6
6H-SiC 4,7 4,7 1,57

TABLE 5.10: Augmentation relative de volume et expansion thermique relative selon une direction dues
4 une augmentation de température de 1000 K.

radiatives sont du méme ordre (ou inférieures) que les variations relatives des dimensions des
différentes couches. Les variations des dimensions des émetteurs sélectifs dues & une élévation de
la température jusqu’a 1000 K n’affecteront donc quasiment pas leurs propriétés radiatives. En
effet, bien que la longueur d’onde du systéme anti-reflet de la structure bi-couche et les modes
de la cavité résonnante dépendent des épaisseurs des films, ces épaisseurs seront trop peu af-

fectées par ’élévation de température. Il en sera de méme pour les propriétés radiatives de I’ES.

Propriétés optiques

Le comportement des propriétés optiques de certains matériaux (SiC, Si dopé, etc.) a haute
température est détaillé dans I'annexe 7. On considérera un exemple d’ES bi-couche et un
quatre-couche a 300 K et & une autre température plus élevée. Pour les différents cas, la fonc-
tion de Planck sera évaluée pour une température constante, la plus élevée entre le deux en
I'occurrence, ceci afin d’isoler I'effet de la température sur les propriétés optiques des matériaux.
Cas du SiC/Ge (Tableau 5.1, n°1) :

On présente sur la figure 5.22 ’émittance hémisphérique de I'ES bi-couche (Tableau 5.1, n°1) a
T, = 770 K. Les propriétés optiques des matériaux sont considérées tantot a T' = 300 K tantot
a T = 770 K. On observe sur la figure de faibles variations des propriétés radiatives. Afin de
les apprécier plus précisément, on résume dans le tableau 5.11 les caractéristiques des différents
pics pour les différentes configurations. On obtient alors un flux maximal avec les propriétés
du SiC et du Ge a T = 770 K avec une augmentation de 20% par rapport aux calculs avec les
propriétés a température ambiante malgré un élargissement du pic d’émission donc une perte
de cohérence.

Cas du Si/Si dopé :

L’expression (5.7) exprime les modes permis par la cavité. Ils dépendent directement de son
épaisseur et de son indice de réfraction. Ces deux parameétres varient avec la température. On a
montré précédemment que 'influence de la température sur les dimensions de la cavité avait des
effets négligeables sur les propriétés radiatives. En revanche, la qualité des réflecteurs, consti-
tués de couches de métal ou de silicium hautement dopé, dépend directement de la permittivité
diélectrique de ces matériaux qui varie bien évidemment avec la température. Dans la suite,
on quantifiera l'influence d’une élévation de la température sur la permittivité diélectrique du

matériau absorbant et par conséquent sur les propriétés optiques de 'ES. A la différence des
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3e+08 . . i
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FIGURE 5.22: Emittance hémisphérique de 'ES bi-couche (Tableau 5.1, n°1) 4 770 K calculée avec les
propriétés optiques des matériaux a 300 K et a 770 K.

300 K : Ge, SiC 770 K : Ge, SiC 300 K : Ge, 770 K : SiC 770 K : Ge, 300 K : SiC

Ap(pm) 12,61 12,61 12, 62 12, 62
LM H (pm) 1,8 x 107! 2,2x 107! 2,1x107! 1,7x 107!
Mpge (Wm™3) 2,73 x 108 2,79 x 10° 2,81 x 10° 2,8 x 10°
O(W.m™?) 85,4 104 101 83,1
do do do
Ap(pm) — 0 7,9%x107* 7,9x 1071
LM H (pm) — 2,22 x 107" 1,67 x 107 —5,56 x 1072
Mipae (W.m™) — 2,2 x 1072 2,9 %1072 2,72 x 1072
O(W.m™?) — 2,22 x 107" 1,81 x 10~! —2,64 x 102

TABLE 5.11: Caractéristiques des pics d’émittance hémisphérique de la figure 5.22 et leurs variations
relatives par rapport au pic & température ambiante.

études de sensibilité sur les autres paramétres, on ne considére pas ici ’'ES n°1, du Tableau
5.3. En effet, les propriétés électroniques disponibles dans la littérature pour le silicium dopé

3 ce qui nous oblige

ne dépassent généralement pas une concentration de dopage de 10%° cm™
a considérer des ES avec du silicium dopé a des concentrations inférieures. On considére alors
un ES quatre-couches au silicium et silicium dopé p avec d; = 375 nm, dy = 90 nm, d3 = 180
nm, d; = 70 nm et N = 10?° ¢m 3. La mobilité des électrons/trous est le seul paramétre du
modeéle présenté a 'annexe 7 affecté par le changement de température . Pour la dépendance
de la mobilité a la température, on adopte le modéle de Arora et al. [1982] qui donne les valeurs

rapportées dans les tableau 5.12. On remarque une diminution relative de la mobilité de prés de
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50% lorsqu’on passe de 300 K a 1000 K. On calcule I’émittance hémisphérique de cet ES a 1000
K avec les propriétés optiques du silicium dopé a température ambiante, a 500 K et a 1000 K
(Figure 5.23). Aucune variation notable de cette grandeur ne peut étre relevée graphiquement.
L’augmentation de la température, dans les proportions présentées qui correspondent largement
a des températures fonctionnelles, bien qu’elle affecte les propriétés électroniques et optiques

du matériau absorbant, n’affecte aucunement les propriétés radiatives de I’ES. Finalement,

5e+09 N . . .
[T BE—
4e+09 ;”l T .
3.5e+09 | [
3e+09 |
2.5e+09 }
2e+09 F
1.5e+09 }
le+09 |
Se+08 » / \
0 K
1

M (W.m™)

A(um)

FIGURE 5.23: Emittance hémisphérique de I'ES quatre-couches précédemment décrit a 1000 K calculée
avec les propriétés optiques du silicium dopé & 300 K, 500 K et 1000 K.

T (K) 300 500 1000
p (cm?/V.s) 55, 38 41,84 28, 84
p(Qem™') 1,13x 10 1,49 x 1073 2,17 x 1073

TABLE 5.12: Mobilité et résistivité des trous du silicium dopé & Ny = 10?2 (cm™3) pour différentes
températures

les propriétés optiques du silicium intrinséque dépendent également de la température. On a
montré au paragraphe 5.3.3.2 que des variations de +10% de la permittivité diélectrique du
silicium n’affectait pas les propriétés radiatives de 'ES. Par ailleurs, les données de la littérature
(Annexe 7) montrent, pour une élévation de température entre 300 K et 1000 K, une variation
des propriétés optiques du silicium de cet ordre (£10%). On peut donc affirmer qu’elle n’aura

pas d’influence notable sur les propriétés radiatives de I'ES.
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5.4 Conclusion

Dans ce chapitre, des émetteurs sélectifs relativement simples (des structures multi-couches
1D composées de deux a quatre couches) obtenus par la méthode d’optimisation par essaims
de particules (paragraphe 4.3.2.2) ont été présentés. La simplicité de leur structure faciliterait
leur fabrication pour d’éventuelles applications. Par ailleurs, ces émetteurs sélectifs couvrent
une large gamme de longueurs d’onde allant du proche (aux alentours de 2 pm) au moyen
infrarouge (aux alentours de 10 pm et au deld) ce qui permet d’envisager différents usages :
conversion TPV, détection infrarouge, etc. Les structures a quatre couches, avec leur grande
flexibilité, en ce qui concerne la position du pic d’émission et sa largeur facilement controlables,
sont des candidats trés intéressants, adaptables a différentes applications TPV, selon que 'on
privilégie la puissance ou le rendement, étant donné qu’un compromis entre ces deux objectifs
est toujours a définir. On a également montré a travers une étude de sensibilité au paragraphe
5.3.3 que les propriétés radiatives qui nous intéressent dans ces structures, sont robustes par
rapport & de faibles variations (de I'ordre de 10%) des dimensions et des propriétés optiques
des films et des matériaux utilisés, quelle qu’en soit ’origine. On a également montré que
les émetteurs sélectifs proposés conservent leurs propriétés radiatives intéressantes quand la
température augmente jusqu’a 1000 K.

En revanche, quels que soient les gains d’efficacité atteignables, le travail en champ lointain
rencontre la limite infranchissable de la puissance du corps noir puisqu’en « sélectionnant » (avec
un ES) une partie du rayonnement émis par celui-ci, on réduit mécaniquement la puissance
récupérable. Cette baisse de puissance est certes compensée par un facteur de forme élevé (de
I'ordre de 'unité) en thermo-photovoltaique mais on peut toujours envisager des puissances
dépassant de plusieurs ordres de grandeur celle émise par un corps noir. Ceci est possible en

considérant les transferts radiatifs en champ proche. Ce sera I'objet du prochain chapitre.
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Chapitre 6

Vers des puissances ultimes de systémes

TPV : transfert en champ proche
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6.1 Introduction

Le précédent chapitre a traité de la conception et de I'optimisation d’émetteurs sélectifs en
champ lointain. On a alors proposé des émetteurs permettant d’obtenir des efficacités dépassant
la limite de Shockely-Queisser avec des puissances comparables voire supérieures a celles des
systémes actuels sous rayonnement solaire non concentré. La limite de ce genre de dispositifs
réside toutefois dans le fait qu'un émetteur sélectif, en exploitant une partie limitée du spectre,
émettra toujours moins qu’un corps noir a la méme température ce qui a pour effet de limiter les
puissances envisageables. Or, il a été théoriquement montré dés la fin des années 1960 (Cravalho
et al. [1967]; Polder and Van Hove [1971]) que le flux échangé par deux milieux séparés par de

trés faibles distances (typiquement des distances inférieures a la longueur d’onde caractéristique
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du rayonnement thermique) pouvait dépasser la limite du corps noir, essentiellement grace a
la contribution des ondes de surface a cet échange. Depuis, ce phénoméne a re¢u une attention
croissante, jusqu’a ses récentes vérifications expérimentales (Kittel [2005]; Narayanaswamy et al.
[2008]; Rousseau et al. [2009b]) pour des séparations nanométriques, principalement pour des
géométries dissymétriques, pointe-plan ou sphére-plan. Par ailleurs, plusieurs groupes ce sont
intéressés a la géométrie plan-plan potentiellement utile dans une multitude d’applications,
qu’il s’agisse de refroidissement de composants électroniques a trés forte densité de flux (Guha
et al. [2012]) ou de conversion d’énergie (Basu et al. [2009]). Ces travaux ont majoritairement
concerné, d'un point de vue théorique, des diélectriques, trés souvent le carbure de silicium
(Francoeur et al. [2010]; Mulet et al. [2002]; Rousseau et al. [2012]) dont les phonon-polaritons
de surface contribuent fortement a 'augmentation du flux en champ proche (CP), et des métaux
ou assimilés, du tungsténe (Francoeur et al. [2011]; Laroche et al. [2006]) et du silicium trés
fortement dopé (Basu et al. [2010]; Rousseau et al. [2009a]) présentant des plasmon-polaritons
de surface.

Afin de concevoir des émetteurs sélectifs pour applications thermo-photovoltaiques, objectif
premier de ce travail, I'idée d’exploiter le rayonnement en CP n’est donc pas dénuée de toute
pertinence étant donné la nature partiellement cohérente de ce rayonnement et les trés fortes
densités de flux en jeu. On s’est par conséquent initialement proposé d’appliquer les algorithmes
d’optimisation stochastiques pour la conception et 'optimisation d’émetteurs sélectifs CP. Bien
que les algorithmes stochastiques permettent des économies de cotit numérique, ils nécessitent
trés souvent, du fait de leur nature itérative, un grand nombre d’évaluations de la quantité a
optimiser. Afin de minimiser le cotit numérique de ces méthodes, il est possible de minimiser en
amont le temps de calcul de la quantité a optimiser, en 'occurrence le flux échangé en CP entre
deux corps. Une expression asymptotique approchée du flux en CP a été récemment proposée
par Rousseau et al. [2009a] et semble particuliérement intéressante pour 'objectif recherché. Il
est toutefois nécessaire de confirmer ses performances (temps de calcul, précision), du moins
avec les modéles usuels de fonctions diélectriques (Drude et Lorentz), avant de 1’exploiter dans
un travail d’optimisation globale d’émetteurs sélectifs et de systémes TPV.

Dans ce chapitre, on se propose de déterminer les matériaux, dont les fonctions diélec-
triques sont modélisées par un modéle de Drude ou un modéle de Lorentz, susceptibles de
maximiser I’échange entre deux milieux plans semi-infinis séparés d’une distance nanométrique.
On procéde pour cela a une étude paramétrique des ces modéles en calculant le flux échangé
avec une formulation exacte et une formulation asymptotique dont on comparera la précision
et les performances. On considérera ensuite, deux matériaux largement utilisés pour étudier le
transfert radiatif en champ proche, en I'occurrence le silicium dopé et le carbure de silicium,
afin de les situer par rapport aux matériaux optimaux. Finalement, on vérifiera pour les deux
modeéles, la condition d’identité des matériaux des deux milieux pour maximiser I’échange et

on discutera de sa criticité.



135

6.2 Formalismes

Pour des fins d’optimisation, on rapporte différentes approches proposées dans la littéra-
ture pour calculer le transfert radiatif en champ proche entre deux plans semi-infinis séparés
d’une distance nanométrique. Certaines de ces approches aboutissent a des formulations qui,
sans perte de généralité, se préteraient plus facilement aux calculs itératifs d’optimisation, en
permettant, comme on le verra par la suite, un gain considérable dans la consommation de

ressources.

6.2.1 Formulation exacte : flux total

)
milieuw 2
€2, 1%
milieu 3 : vide d
0 >
EI}TI ir e
maliew 1

FIGURE 6.1: Deux milieux plans semi-infinis séparés d’une distance d.

On a présenté au chapitre 2 'expression du flux radiatif en champ proche échangé par deux
milieux plans semi-infinis séparés d’une distance d. Le calcul direct consiste a écrire, en utilisant
le théoréme de fluctuation dissipation, le champ électromagnétique dans un milieu di aux
courants fluctuants de I'autre milieu. La connaissance des courants et des champs dans chaque
milieu permet de calculer la puissance dissipée, la densité d’énergie, et le vecteur de Poynting.
Le flux radiatif échangé est par la suite obtenu a partir de la différence des vecteurs de Poynting
des ondes EM émises par chaque milieu. On rappelle ici I’expression du flux initialement obtenue
par Polder and Van Hove [1971] et précédemment présentée au paragraphe 2.5.7.6 (Volokitin
and Persson [2007]) :

d = Prror 4 pevan (61)
ol
prror  — Z/O"d_w[@(w T) — O(w Tz)]/i d2q (1—|7“§1'|2)(1—|r§2|2) 62)
p—g 2 ) ) o (2m)? |1_7«§1r§262273d|2
et
(I)evan — 4 bt T o T s : ' ‘
:Zp /0 o7 1006 1)~ O 7] | 2 oo (69
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sont les contributions des ondes propagatives et des ondes évanescentes respectivement.

hw
Thw

et —1

Ow,T) = (6.4)
est I’énergie moyenne d’un oscillateur de Planck a la température 7' r;k sont les coefficients
de réflexion de Fresnel en passant du milieu j au milieu & pour la polarisation i. v3 est la

composante normale du vecteur d’onde dans le milieu 3 et est définie par :

WA 2
V3 = <—> — ¢? (6.5)

c
ou q est la composante paralléle du vecteur d’onde. Notons que pour ¢ > %, 73 est imaginaire
pur, les ondes sont évanescentes et leur amplitude décroit exponentiellement en s’éloignant de

2d remplacée

la surface. Il n’est donc pas rare de trouver chez certains auteurs, ’expression e
par e~231% ou encore e2514 (avec 44 = Im(73)) qui sont bien évidemment équivalentes. Le
calcul du flux radiatif en champ proche passe ici par une double intégration, sur la pulsation
w et sur la composante paralléle du vecteur d’onde q. Ce calcul peut se révéler parfois assez
gourmand en ressources, notamment pour la contribution des ondes évanescentes, o le vecteur

d’onde de coupure de l'intégrale sur ¢ n’est pas connu a priori'.

6.2.2 Formulation approchée

A partir de I'expression générale du flux radiatif en champ proche présentée au paragraphe
précédent, moyennant quelques hypothéses, Rousseau et al. [2012| ont donné une expression
asymptotique du transfert radiatif en champ proche, notamment de la contribution évanescente
qui est plus problématique en terme de temps de calcul, ce qui permet de se passer de la double

intégration pour son évaluation.

6.2.2.1 Linéarisation et coefficients d’échange

Pour de faibles écarts de température 67, Rousseau propose de linéariser ’expression du

flux et de définir un coefficient d’échange radiatif total A, par :

O T) = hydT (6.6)
= (hprop + Pevan)0T (6.7)

Ce coefficient d’échange peut étre décomposé en deux coefficients hp.op €t Repan correspon-

dant a la contribution propagative et évanescente respectivement. Pour chaque « composante »

1. Certains auteurs on proposé des approximations du vecteur d’onde de coupure ¢. a adopter : ¢. = 1/d
pour Rousseau et al. [2009a] et Biehs et al. [2010], g. = y/4/d? + (w/c)? pour Ben-Abdallah and Joulain [2010]

et g = 1/a pour Wang et al. [2009] ot a figure le paramétre de maille du matériau considéré. On a adopté dans

ce travail ¢. = %.
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monochromatique du flux, ces deux coefficients d’échange sont donnés par :

hprop(w) = q)p’;—;(w) (6.8)

_ c dPq (L= i )1 = i) 90 (w, T)
= A X (6.9)
o (2m)? |1 — 74 r5pe?sd|? or

Vv~

T;i;rop (Tjk :d)

et
®€’l}(ln w
b (@) = 5_T() (6.10)
_ /°° &q 4 x e2vsd Im(rg,) Tm(rs,) X 90w, T) (6.11)
w (2w — i ri e |
2n)? I L7 e2sd|2 oT

T:z:van (T]k 7d)

en supposant les propriétés optiques a ce stade indépendantes de la température, ce qui est
vrai pour de faible variations de 7'. La symétrie du probléme permet de transformer 'intégrale

surfacique sur q en une intégrale linéique comme suit :

/d2q = 27T/qdq (6.12)

11 vient alors :

—_ —
o Qo
o1 [+

—

o
'
T

—_
o
N
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—
=
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FIGURE 6.2: Contribution évanescente du coefficient d’échange pour les polarisations p (carrés) et s

(triangles) en fonction de la séparation entre les deux milieux semi-infinis en SiC a 300 K ainsi que le
coefficient d’échange total (points). (Source : Rousseau et al. [2012])

Rt (W) = 27rh0(w,T)></Ocq;qui (rig. d) (6.13)

prop 2 'prop
40
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et
. *® ada . )
Bawel@) = 200, T) x [ Lt 5.0 (0.10)
s @
avec
2
0 % 99
W) = 255 (6.15)
2
_ 1w he? 1 (6.16)
- ThT4r2c \ 2 sinh(55) '

la dérivée de la loi de Planck de la luminance monochromatique du corps noir a un coefficient
multiplicatif pres. 77, (1%, d) et 77, (rk, d) figurent une sorte de facteur de transmission modal
pour la polarisation ¢ pour les modes propagatifs et les modes évanescents respectivement. Ces
facteurs dépendent des coefficients de Fresnel rjk, de la séparation d et du vecteur d’onde gq.

A ce stade, le flux radiatif s’écrit certes sous une forme compacte mais son évaluation se rameéne
toujours au calcul d’une intégrale double. On trace sur la figure 6.2, le coefficient d’échange
radiatif total en champ proche entre deux milieux semi-infinis plans de SiC a 7' = 300 K
en fonction de I’épaisseur de la cavité les séparant, ainsi que les coeflicients des contributions
évanescentes (tels que définis au paragraphe précédent) en polarisation p et s. On observe que
pour des séparations nanométriques (d < 1077 en I'occurrence), la contribution évanescente en
polarisation p domine les autres composantes et assure la totalité de I’échange. On s’intéressera
au prochain paragraphe au coefficient d’échange correspondant, i.e. a h?

evan*

6.2.2.2 Approximation asymptotique en champ proche extréme

On s’intéresse ici a la contribution évanescente en polarisation p. On suppose alors de fait :

—d << Ap.

—q>q =% douy= \/ﬂ = 17y. On choisira conventionnellement v > 0.
On considérera uniquement des diélectriques ou des matériaux dont la fonction diélectrique
est modélisée par un modéle de Drude avec une pulsation plasma inférieure au petahertz pour
lesquels la contribution évanescente en polarisation p est prépondérante. En effet, ceci n’est pas
vrai pour les métaux® (Chapuis et al. [2008]). On suppose également qu’on est dans la limite
électrostatique, i.e. que ¢ > qo. Ceci implique que le coefficient de Fresnel en polarisation p

entre le milieu 3 et le milieu k usuellement défini par :

Gk(w)% — Yk

ex(w)vs + M (6.17)

D _
T3 =

1. La résonance plasma des métaux nobles par exemple se situe dans l'ultraviolet avec w, de I'ordre du
petahertz.



139

devienne indépendant de v et se raméne par conséquent a :

p ek(w) -1
AN 6.18
T3k ek(w) +1 ( )
On procéde aux changements de variables suivants :
hw
= — 6.19
u T (6.19)
v = PG (6.20)
X = 2vyqrud (6.21)

avec qr = = = %L e vecteur d’onde caractéristique du rayonnement thermique. On peut
)\T he

alors montrer! que h? . s’écrit sous la forme :

Im(r31) Im(732)

III](’I“317’32)

W Td) = —— LR

evan 93 ﬁ Im(L’iQ(Tnggg)) (622)

ou Liy est la fonction dilogarithme (voir Abramowitz and Stegun [1965] pour la définition et

, . , . 2 w2 k2T
I'annexe .3.2 pour I'évaluation numérique), h°(u) = @z et 9o = 3

est le quantum de
conduction.

Le flux radiatif en champ proche peut alors étre obtenu par :

O(T,d) = ( /0 h hgm(u,T,d)du) x 6T (6.23)

On se raméne alors, pour le calcul du flux, & un calcul d’intégrale simple ce qui faciliterait a
priori Poptimisation numérique du transfert radiatif en champ proche entre deux plans. Etant
donné le nombre d’hypothéses utilisées pour parvenir a ce résultat, il convient de controler a

posteriori le résultat obtenu a l'issu de 'optimisation de cette expression par un calcul direct.

6.3 Optimisation

6.3.1 Etat de lart

Différents groupes se sont déja intéressés a la question de la maximisation du transfert
radiatif en champ proche, notamment au cas particulier du systéme plan-plan. Celui de Zhuomin
Zhang de Georgia Tech. a été particuliérement prolifique a ce sujet. Basu et al. [2008] ont
commencé par mener une étude paramétrique théorique du transfert entre deux plans semi-
infinis de silicium fortement dopé, étant donné que, comme on I’a vu au chapitre précédent
pour les émetteurs sélectifs en champ lointain, les propriétés optiques de ce matériau peuvent

étre controlées avec le niveau de dopage. Sa constante diélectrique est modélisée par un modéle

1. Le détail du calcul a été rapporté a plusieurs reprises par Rousseau et al. [2009a, 2010, 2012].
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de Drude ot le niveau de dopage affecte la pulsation plasma w, et le coefficient d’amortissement
', deux paramétres qu’on considérera (cf. paragraphe 6.3.2.1) pour un matériau quelconque. Ils
ont alors montré que le spectre du flux radiatif présente un pic autour de la fréquence plasma,
que ce pic observe un décalage vers le bleu lorsqu’on augmente le dopage (Ceci est di a la
dépendance de w, au dopage). Ils montrent également que le flux échangé augmente avec le
dopage et qu’il atteint un extremum qui dépend de la température considérée et de w,. Pour la
température ambiante, ce maximum est observé pour une concentration aux alentours de 10'°
cm 2 et 10 cm ™3 (Notons que Rousseau et al. [2009a] sont parvenus avec une autre approche
a des conclusions similaires pour le silicium dopé). Finalement, ils considérent des échanges
entre deux milieux différemment dopés et penchent vers la conclusion intuitive que 1’échange
est maximal pour des milieux identiques puisque le couplage entre modes des deux milieux est
alors plus efficace, puisque les mémes modes sont présents dans I'un comme dans 'autre. Basu
and Zhang [2009] ont par la suite dépassé le cas particulier du silicium dopé par une étude
paramétrique sur un matériau totalement fictif afin d’obtenir une condition simple a satisfaire
pour maximiser le flux échangé. En considérant deux milieux plans semi-infinis identiques, la
permittivité diélectrique maximisant ’échange est de la forme ¢ = —1 4 1d ou Im (¢) = § < 1.
L’hypothése d'un milieu non dispersif faite ici est certes forte, elle reste toutefois envisageable,
avec un méta-matériau par exemple et sur une gamme spectrale limitée. Simultanément, Wang
et al. [2009] ont considéré des hypothéses plus réalistes et ont généralisé les premiers résultats
obtenus pour du silicium dopé a d’autres matériaux réels (SiC, MgO) ou des matériaux fictifs
modélisés par des modeéles usuels (Drude et Drude-Lorentz). Pour le premier, les paramétres
considérés sont la permittivité diélectrique pour les hautes fréquences €., la pulsation plasma
et le coefficient d’amortissement. Pour le second, s’y rajoute la pulsation des phonons optiques
transverses wy. Les auteurs en dégagent les tendances générales suivantes :

— Le modéle de Drude permet de maximiser le flux de facon plus importante que le modéle
de Drude-Lorentz. Pour cette raison, lorsque wy = 0 dans le modéle Lorentz, i.e. lorsque les
deux modéles se confondent, ce dernier offre ses performances maximales. On s’intéressera
donc par la suite au modéle de Drude.

— Pour le modéle de Drude :

— Diminuer €., maximise le flux car on s’approche des conditions idéales présentées par
Basu and Zhang [2009].
~ A température ambiante, un maximum est observé pour w, ~ 10" rad.s™! et I'/w, ~
0,1. La position de ce maximum dépend étroitement de la température et de e, de
la méme facon qu’il a été observé précédemment pour le silicium dopé. De plus, le
maximum est réalisé par un compromis entre la largeur du pic du spectre du flux
(controlé par I') et sa position (controlée par w,) .
Plus récemment, certains auteurs se sont intéressés au graphéne dont la fréquence des plasmon-
polaritons, a la différence des métaux nobles, se situe dans le térahertz, ce qui le rend partic-

uliérement intéressant pour du transfert radiatif autour de la température ambiante (Svetovoy
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et al. [2012]). De plus, ses propriétés optiques peuvent étre controlées par le niveau de dopage
ou par le potentiel chimique. Par ailleurs, le graphéne est un matériau non-local, i.e. sa per-
mittivité diélectrique et notamment la fréquence plasma, dépend du vecteur d’onde. Ceci ouvre
un vaste champ d’application puisque la diversité de ses modes résonants permet d’envisager
leur couplage avec les modes de matériaux différents. Ces auteurs ont alors montré qu’il était
possible, avec des films de graphéne déposés a la surface de diélectriques ne présentant pas
de phonon-polaritons de surface, d’augmenter considérablement le transfert radiatif en champ
proche entre deux plans semi-infinis de trois voire quatre ordres de grandeur. Cette augmenta-
tion décroit toutefois rapidement avec la température et reste spectaculaire uniquement pour
des températures inférieures a 'ambiante. Messina et al. [2012] ont par ailleurs montré pour
un systéme plan-plan de carbure de silicium (SiC), que la superposition d’un film de graphéne
a 'un des deux plans semi-infinis permet d’élargir le spectre utile de la densité locale d’états
en faisant apparaitre de nouveaux pics, dus au couplage des plasmon-polaritons du graphéne
avec les phonon-polaritons du SiC. A des distances nanométriques, les nouveaux modes couplés
contribuent & une augmentation du transfert radiatif en champ proche. Notons ici le potentiel
applicatif du graphéne en tant qu’émetteur sélectif dans des systémes TPV en champ proche.
En effet, le caractére controlable des fréquences de résonance de ses plasmon-polaritons, que
ce soit par le dopage ou par la variation du potentiel chimique & ’aide d’une différence de
potentiel, permet de les ajuster au gap du convertisseur PV de la méme facon qu’en champ
lointain (voir chapitre 5). Messina and Ben-Abdallah [2012] ont montré pour un systéme TPV
composé d’'un émetteur en nitrure de bore (BN) (4 T, = 450 K) et d'une cellule PV en antimo-
niure d’indium (InSb) (& 7, = 300 K), qu’un film de graphéne sur la cellule, avec un potentiel
chimique de 0.5 eV, permet de multiplier par deux l'efficacité maximale du systéme (pour at-
teindre n ~ 20%) et d’augmenter sa puissance électrique de prés d’un ordre de grandeur. Des
performances supérieures, correspondant a des températures de fonctionnement plus élevées
(de 600 K a 1200 K), ont été récemment présentées par Ilic et al. [2012] qui ont considéré
un systéme légérement différent dans lequel le graphéne joue le role d’émetteur sélectif. Des
études antérieures s’étaient déja intéressées aux systémes TPV en champ proche a base d’émet-
teurs métalliques présentant des plasmon-polaritons de surface tel que le tungsténe (Basu et al.
[2009]; Francoeur et al. [2011]; Laroche et al. [2006]) mais le graphéne semble accaparer I'atten-
tion récente de la communauté étant donné la panoplie de possibilités qu’il permet d’envisager,

notamment grace a la « flexibilité » de ses modes de surface.

6.3.2 Reésultats

Les formalismes présentés a la section 6.2, notamment aux paragraphes 6.2.1 et 6.2.2 ont été

utilisés pour calculer le flux radiatif entre deux plans semi-infinis. Les fonctions diélectriques de
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ces plans sont modélisées par un modéle de Drude et un modéle de Lorentz locaux ', usuellement
utilisés pour une grande variété de matériaux. Les calculs sont effectués en faisant varier les
parameétres de ces deux modeéles dans des domaines couvrant leur domaines usuels pour des
matériaux réels. Les calculs sont effectués pour deux plans de matériaux identiques et deux
plans de matériaux différents autour d’une température de 300 K. L’objectif de ce travail est
triple :

— Pour deux plans du méme matériau : déterminer les fonctions diélectriques, fictives en
I’occurrence, maximisant 1’échange radiatif en champ proche afin de guider le choix, pour
une application donnée, parmi les matériaux réels qui s’en approchent ou lors de la con-
ception de méta-matériaux.

— Pour deux plans de matériaux distincts : vérifier I’hypothése, largement utilisée, et éventuelle-
ment son domaine de validité, stipulant que I’échange est maximal entre matériaux iden-
tiques a cause du couplage des modes de surface supportés par les deux milieux. Le
couplage serait plus efficace lorsque les modes présents dans les deux milieux sont iden-
tiques.

— Comparer, en terme de temps de calcul et de précision, différentes méthodes d’optimisa-

tion basées sur les formalismes présentés au début de ce chapitre.

6.3.2.1 Modéle de Drude

On rappelle I'expression de la permittivité diélectrique dans ce modéle :

w2

I 6.24
e(w) € T T Tw (6.24)

oll €4 figure la limite hautes fréquences de la permittivité diélectrique, w, la pulsation plasma

et I' le coefficient d’amortissement.

Matériaux identiques

Pour €., = 1, on calcule le flux transmis entre deux plans semi-infinis identiques séparés d’une
distance d = 10 nm dont les fonctions diélectriques sont modélisées par le modéle de Drude.
On fait varier les deux parameétres restants du modele, 7.e. la pulsation plasma w, et le coeffi-
cient d’amortissement I' dans les domaines [107"® rad.s™1, 107 rad.s™!] et [1072 X wy, 10 X w,)
respectivement. Ce domaine couvre notamment les valeurs prises par ces paramétres pour du
silicium fortement dopé. A titre d’exemple, on rappelle au tableau 6.1 des ordres de grandeur de
ces paramétres pour le silicium fortement dopé avec une concentration autour de 10! cm=3. Ce
matériau a déja été considéré par certains auteurs (Basu et al. [2010]; Rousseau et al. [2009a])

et par nous méme au chapitre précédent & des fin d’optimisation.

1. La séparation des deux plans considérée dans ce travail, en I'occurrence d = 10, est largement supérieure
a la distance de manifestation des phénomeénes liés & la non-localité de la fonction diélectrique (Chapuis et al.
[2008]; Ezzahri et al.). C’est pour cela que seuls des modéles locaux de la permittivité diélectrique sont considérés
dans cette étude.
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Le premier milieu est considéré a 300 K et le second a 299 K.

n° Type de dopage N x 107 (em™3) e w, x 1071 (rad.s™?) 5_,,

1 Si:B 27 11,8 16 6,7 x 1071
2 Si :B 6,7 11,8 8.3 1,7 x 10~
3 Si P 10 11,8 9,7 5.1 % 10~
4 Si P 5,3 11,8 7,28 1071

5 Si P 1,6 11,8 4 1,3 x 10!
6 Si P 0,52 11,8 2,3 6 x 1072

TABLE 6.1: Ordres de grandeur des paramétres du modéle de Drude pour la permittivité diélectrique
du silicium fortement dopé p et n (ou N figure la concentration de dopage) au bore (Si :B) et au
phosphore (Si :P) respectivement. (Source : Borghesi et al. [1985])
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FI1GURE 6.3: Flux radiatif en champ proche entre deux plans semi-infinis identiques, dont les fonctions
diélectriques sont modélisées par le modeéle de Drude. Le flux représenté ici est adimensionné par sa
valeur maximale et obtenu par calcul direct (Figure 6.3a) et par calcul asymptotique (Figure 6.3b).

Effet de la pulsation plasma et de ’amortissement On présente sur la figure 6.3 le
flux adimensionné (par sa valeur maximale) échangé par les deux milieux. Les résultats présen-
tés sont obtenus par calcul direct (Figure 6.3a) de la double intégrale sur les fréquences et
les nombres d’onde donnant le flux échangé (expressions 6.1, 6.2 et 6.3) et par 'évaluation de
I'expression asymptotique (expressions 6.23 et 6.22) en champ proche extréme dans I’approx-
imation électrostatique (Figure 6.3b). Seule la polarisation p est considérée ici étant donné sa
contribution prépondérante.

La premiére remarque a faire, eu égard a notre objectif, est 'existence d’un maximum. Ces
figures nous informent également, au dela de la position du maximum, de la sensibilité du
transfert aux variations sur les différents paramétres. On observe alors qu’une variation relative
entre 22% et 27% sur w, et de prés de 50% sur I' permettent de rester au dessus de 0,95 X ®,,,.
On retrouve ici des valeurs de variations relatives admissibles légérement supérieures a celles

présentées par Basu et al. [2010].
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Méthode €x w, x 107" (rad.s™!) = Ppae (Wom™2) Ny Ny £ (s)
D 1 1,51 0,17 229336 500 100 32921
A 1 1,05 0,24 229208 1000 100 23
D ) 2,51 3,7 x 1072 78656 500 100 14864
A 5t 0,79 11 x 1072 78676 1000 100 13
D 10 3,47 1,51 x 1072 42123 400 100 13952
A 10 0,76 6,91 x 1072 43128 1000 100 13
D 20 4,57 2,29 x 1073 24269 400 100 16961
A 20 0,72 3,71 x 1072 22621 1000 100 13

TABLE 6.2: Paramétres du modéle de Drude maximisant 1’échange radiatif en champ proche entre
deux plans semi-infinis identiques dont les permittivités diélectriques sont modélisées par ce modéle.
Les valeurs sont obtenues par calcul direct (D) et par calcul approché (A). Ny et N figurent le nombre
de pas du maillage fréquentiel et du maillage sur les paramétres de contréle respectivement.

Effet de la limite hautes fréquences de la permittivité diélectrique On présente
également sur la figure 6.4 des résultats similaires pour €., = 5 (Figures 6.4a et 6.4b) et
€ = 10 (Figures 6.4c et 6.4d). On observe, comme rapporté par Basu et al. [2010] une baisse
du flux maximal lorsque €., augmente. En effet, d’aprés les travaux d’optimisation préliminaires
rapportés par Basu and Zhang [2009], une permittivité diélectrique dont la partie réelle est égale
a —1 et la partie imaginaire la plus petite possible maximisent I’échange. Etant donné que la
partie réelle de € dans le modéle de Drude est égale a €., — Re(%). Etant donné le domaine
de variation de w considéré, des valeurs de e, petites sont plus & méme de réaliser la condition

précédente.

Calcul direct et calcul approché Les valeurs maximales du flux ®,,,, obtenues par
le calcul direct et le calcul asymptotique sont quasiment identiques, avec une erreur relative
de T'ordre de 107 pour le calcul approché (cf. Tableau 6.2). Dans le cas €., = 1, ces maxima
sont réalisés pour w, = 1,51 x 10™ rad.s™" et w% = 1,7 x 107! avec le calcul direct et pour
wp, =1,05x 10" rad.s™* et E—p = 0,24 x 107! avec le calcul approché. Contrairement au cas de la
valeur maximale du flux, erreur est ici considérable, allant jusqu’a 27% et 82% pour w, et I re-
spectivement. Un calcul exact du flux échangé avec les paramétres optimaux obtenus par calcul
approché donne une valeur de flux inférieure de 30% a sa « vraie » valeur maximale. Contraire-
ment a la détermination de la valeur maximale du flux échangé, I’approximation asymptotique
n’est pas trés précise lorsqu’il s’agit de déterminer la position de ce maximum. L’écart entre les
parameétres optimaux donnés par les deux méthodes augmente lorsque €., diminue (voir Tableau
6.2). Notons toutefois I’économie en consommation de ressources réalisée par 'utilisation de la

méthode approchée (Tableau 6.2) : la figure 6.3a (calcul direct) a été obtenue en 32921 sec-
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FIGURE 6.4: Transfert maximal en champ proche entre deux plans semi-infinis modélisés par un modéle
de Drude avec variation de la la limite hautes fréquences de la permittivité diélectrique (€ = 5 : (a-b),
€00 = 10 : (c-d)). Les résultats sont obtenus par calcul exact (colonne de gauche) et par calcul approché
(colonne de droite).

ondes ', contre 23 secondes pour la figure 6.3b (calcul asymptotique), soit un rapport de prés
de 1500 entre les deux. Ce rapport varie selon le degré de précision recherché, notamment en
fonction du pas d’intégration sur la composante paralléle du vecteur d’onde. Plus ce pas est fin,

plus ce rapport est défavorable pour le calcul direct.

Cas du silicium dopé a 300 K On présente également sur la figure 6.5 le flux échangé
entre deux plans semi-infinis, modélisés par un modeéle de Drude avec e, = €5 5; = 11.8. Le
but ici est de savoir si le silicium dopé, largement utilisé pour augmenter le transfert en champ
proche grace a la flexibilité de sa permittivité diélectrique, permet d’atteindre les performances
maximales qu’on peut obtenir avec un modéle de Drude?. On positionne sur la méme figure
les points correspondants a du silicium dopé tirés du tableau 6.1. On retrouve ici le résultat
rapporté par Basu et al. |2010] et Rousseau et al. [2009a] selon lequel 1’échange est maximal

pour une concentration de dopage entre 10 cm™ et 10?° cm™2. La carte de la figure 6.5 est

1. Les calculs ont été réalisés sur un processeur Intel(R) Xeon(R) E5620 @ 2.40GHz, avec 12288 Kb de
mémoire cache et 4 Go de RAM. Lorsque le calcul est effectué sur plusieurs processeurs identiques, ce qui a
toujours été le cas pour les calculs directs, le temps donné ici correspond a la somme des temps de calcul effectués
par tous les processeurs.

2. En effet, € est le seul paramétre non-contrélable dans le modéle de la permittivité diélectrique du silicium
dopé.
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FIGURE 6.5: Flux adimensionné échangé en champ proche entre deux milieux plans semi-infinis mod-
élisés par un modele de Drude avec €5 = € s = 11.8. Les points x correspondent a du silicium dopé
p et n a différentes concentrations de dopage (voir Tableau 6.1 pour les valeurs correspondantes des
parameétres. ).

obtenue par calcul direct du flux total alors que celle présentée par Rousseau et al. [2009a] est
issue d’un calcul asymptotique. Des écarts quant a la position de 'optimum sur les deux cartes
sont alors possibles. On peut également noter a travers la figure 6.5 que le silicium dopé aux
alentours de 10 ¢cm™3, est « bien adapté » & cet objectif de maximisation puisqu’il permet
d’atteindre les densités de flux maximales (environ 0,9 x ®,,,,) qu’on pourrait obtenir avec un

modele de Drude pour €5, = 11, 8.

Matériaux distincts

Au paragraphe précédent, le flux échangé a toujours été calculé et optimisé entre deux mi-
lieux du méme matériau. Dans ce paragraphe, on cherche a vérifier la validité de ’hypothése
stipulant que ’échange est maximal entre milieux identiques. En effet, des milieux identiques
a des températures voisines supportent des modes identiques avec des densités proches, ce qui
augmente la probabilité du couplage de ces derniers et par conséquent, I'efficacité de ’échange.
Cette vérification présente un intérét pratique évident puisque les matériaux en jeu dans des
réalisations réelles présenteront toujours quelques écarts. On considére des matériaux autour de
300 K. Leurs fonctions diélectriques sont modélisés par un modéle de Drude. On prend €., = 1,
sachant que le raisonnement et les conclusions restent valables lorsque €., varie. On fixe les
parameétres du modéle du premier matériau aux valeurs optimales rapportées au tableau 6.2,
en 'occurrence, wy,; = 1,51 x 10" rad.s™! et 'y /w, 1 = 0, 17. Les paramétres de controle ici sont
ceux du modéle de Drude du deuxiéme matériau, i.e. wy o et I's. On représente sur la figure 6.6

le flux adimensionné échangé entre les deux milieux plans semi-infinis en fonction du rapport
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FI1GURE 6.6: Flux radiatif en champ proche entre deux plans semi-infinis de matériaux différents dont
les permittivités diélectriques sont modélisées par un modéle de Drude, en fonction du rapport des
pulsations plasma et des coefficients d’amortissement. Résultats obtenus par calculs asymptotique (a)
et par calcul direct (b).

p.1

des pulsations plasma wys/w, 1 et celui des coefficients d’amortissement I's/T'y. Remarquons
que les résultats du calcul direct et du calcul asymptotique coincident presque parfaitement.

On observe également que le maximum est effectivement réalisé autour de (wp2/w,1,'9/T'1) =
(1,1), i.e. pour des matériaux identiques. Le sensibilité ! du flux par rapport w, est largement
supérieure a celle par rapport a I'. A titre d’exemple, le flux se maintient a des valeurs élevées
® > 0.9 X D0, pour I'y /Iy € ]0,49;2,53] et wy2/w,1 € [0,9;1,1]. Une variation de 10% sur w,
induit une variation relative comparable sur le flux échangé alors qu’une variation qui peut aller
jusqu’a 150% sur I" induit une variation sur ® qui reste limitée a4 10%. On remarque également
que la variation de ® dépend du signe de la variation relative du paramétre considéré (une
augmentation et une diminution du parameétre dans les mémes proportions n’ont pas le méme
effet). Finalement, la sensibilité du flux par rapport a w, diminue lorsque I' augmente. Ceci
est 1ié au fait que le coefficient d’amortissement I' controle la largeur du pic de la distribution
spectrale du flux échangé (Basu et al. [2010]). Une valeur plus élevée de ce coefficient donne un

pic plus large ce qui autorise des écarts plus importants sur sa position controlée par w,,.

6.3.2.2 Modéle de Lorentz

On rappelle I’expression de la permittivité diélectrique dans ce modéle :

w2

= €y — P 6.25
€(w) ‘ w? +1lw — Wi (6.25)

N 2 2 2 . . . . o 2
ol W, = wip — Wy avec wro la pulsation des phonons optiques longitudinaux, wy = wro = celle

des phonons transverses optiques et I' le coefficient d’amortissement.

1. Le terme de sensibilité par rapport & un paramétre x désigne ici le rapport d’une variation relative

du flux par une variation relative du paramétre. Si on note s, cette grandeur, elle sera alors donnée par

_ dLog(®) _ d®/®
Sy =

dLog(z) ~ dx/z "
2. On préfére cette notation & wro pour maintenir des notations homogénes avec Wang et al. [2009].
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On proceéde aux meémes examens que pour le modéle de Drude. On commence par chercher
loptimum de I’échange entre deux milieux du méme matériau, tout en comparant les perfor-
mances, en terme de précision et de consommation de ressources, de deux méthodes. Ensuite,
on examine I’échange entre deux milieux de matériaux différents afin de vérifier I'hypothése de

I’échange maximal entre deux milieux identiques ainsi que son domaine de validité.

Matériaux identiques

On considére tout d’abord des matériaux identiques, le milieu 1 a 300 K et le milieu 2 & 299
K. Le modéle de Lorentz comprend un paramétre supplémentaire par rapport au modéle de
Drude, en 'occurrence la pulsation des phonons optiques transverses wy. Dans cette étude, on
fixe wy = wo gic = 1,49 x 10" rad.s—1. On se raméne alors a une étude a deux paramétres
comme pour le modéle de Drude. Les paramétres de controle choisis ici sont le rapport de la
pulsation des phonons optiques longitudinaux par celle des phonons optiques transverses “L—Lf

et celui du coefficient d’amortissement par la pulsation des phonons optiques transverses wLO
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FiGURE 6.7: Flux adimensionné échangé entre deux plans semi-infinis modélisés par un modeéle de
Lorentz pour €5, = 1 par calcul exact (a) et calcul asymptotique (b) et ex = 10 par calcul exact (c)
et asymptotique (d). Voir Tableau 6.3 pour les données pertinentes.

Effets de la pulsation des phonons optiques longitudinaux et du coefficient
d’amortissement On présente sur la figure 6.7 le flux adimensionné échangé entre deux

milieux plans semi-infinis dont les fonctions diélectriques sont modélisées par un modéle de
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Lorentz avec €, = 1 et €5, = 10 calculé par calcul exact (colonne de gauche) et calcul asymp-
totique (colonne de droite). Quelques données pertinentes de cette figure et de la figure 6.8, se
rapportant notamment a la position du maximum, a la valeur maximale du flux et au temps
de calcul, sont résumées dans le tableau 6.3.

On observe tout d’abord 'existence d’un optimum qui est donné ici, de la méme facon que
pour le modéle de Drude, par un compromis entre les pulsations des phonons qui détermi-

1

nent la position du pic de la densité spectrale de flux*, et le coefficient d’amortissement qui

définit la hauteur et la largeur du pic, et par conséquent le flux échangé?. On observe, pour
€ = 1 par exemple, une densité surfacique de flux maximale de ®,,,, = 54529 W.m~2? &
(gi—g = 1,42, WLO = 1,9 x 1071, On remarque également une sensibilité de cette valeur maximale
par rapport a wro, beaucoup plus forte que par rapport a I'. Ainsi, on maintient des valeurs de
flux relativement élevées (® > 0,9 x D,,,,,) avec une variation relative de wro autour de +12%
(wro/wo € [1,25;1,67]) contre une variation relative admissible pour I' pouvant aller jusqu’a

+200% (T Jwo € [7 x 10725,9 x 1071)).

Méthode €oo Lo w% Pae (W.m™2) N N, t (s)
D 1 1,42 1,9 x 1071 56896 2000 100 2,8 x 10°
A 1 1,42 1,9 x 1071 56905 10000 100 2,51 x 10?
D €sic =6,7 1,24 4,78 x 1072 14874 4000 100 1,09 x 10°
A €sic=06,7 1,24 4,78 %1072 14849 10000 100 1,25 x 102
D 10 1,22 3,31 x 1072 10415 3000 100 6,17 x 10°
A 10 1,22 3,31 x 1072 10391 10000 100 2,5 x 102

TABLE 6.3: Paramétres du modéle de Lorentz maximisant 1’échange radiatif en champ proche entre
deux plans semi-infinis identiques dont les fonctions diélectriques sont modélisées par ce modéle. Les
valeurs sont obtenues par calcul direct (D) et par calcul approché (A). wy est un paramétre bloqué
et est pris égal a wyo = wo,5ic = 1,49 x 10 ¢ figure le temps de calcul, Ny le nombre de pas de la
discrétisation spectrale, (i.e. des variables w et ¢ pour le calcul direct et u pour le calcul approché) et
N3 le nombre de pas de la discrétisation de parameétres de controle I'/wg et wro/wo.

Effet de la limite hautes fréquences de la permittivité diélectrique De la méme
facon que pour le modéle de Drude, et pour les mémes raisons, on remarque que la valeur

maximale du flux décroit avec une augmentation de la limite hautes fréquences de la permittivité

1. L’échange entre deux milieux dépend du caractére dissipatif de ceux-ci. C’est ainsi qu’un milieu transparent
ne peux pas absorber de rayonnement. Or, la dissipation est gouvernée par la partie imaginaire de la permittivité
diélectrique €. Dans le modeéle de Lorentz, Im(€) présente un pic & wy = wro ce qui implique un pic d’absorption
et par conséquent un pic de la densité spectrale du flux échangé A cette pulsation.

2. Le flux échangé étant donné par 'intégrale sur toutes les pulsations de la densité spectrale du flux, i.e.
I'aire de la surface au-dessous de la courbe de la densité spectrale du flux, il est clair que le flux total est
directement affecté par la largeur et la hauteur du pic de la densité spectrale.

3. Cette valeur est largement inférieure a la valeur maximale pour un modéle de Drude avec €5 = 1 (P00 =
229336 W.m~2). En effet, le modéle de Drude est la limite du modeéle de Lorentz lorsque wo tend vers zéro. On
remarque alors, bien que I’étude détaillée n’en soit pas présentée ici, une augmentation du flux maximal avec le
modéle de Lorentz lorsque wy diminue, toutes choses égales par ailleurs.



150 6. VERS DES PUISSANCES ULTIMES DE SYSTEMES TPV : TRANSFERT EN CHAMP PROCHE

diélectrique €4, ainsi qu’un décalage de la position du maximum vers les plus faibles valeurs de

wro/wo et de T'/wy.

Calcul direct et calcul approché A la différence des calculs pour le modéle de Drude,
le calcul asymptotique donne ici des résultats d’une précision remarquable, que ce soit pour la
position du flux maximal ou pour sa valeur. Si erreur sur la position reste inférieure a 1073, il
en est de méme pour la valeur maximale du flux sauf pour e, = 10 ot elle atteint 2,3 x 1073,
L’erreur relative sur ®,,,, augmente avec €, i.e. lorsque ®,,,,, diminue. En effet, une partie de
cette erreur relative est due au fait que le calcul approché omet la contribution évanescente en
polarisation s et la contribution propagative. Cette derniére est quasiment constante pour les
différentes valeurs de e4,.

Malgré ces précisions comparables, le calcul asymptotique est au moins 1000 plus rapide que le
calcul direct avec souvent, une meilleure convergence. En effet, on peut observer sur la figure
6.7c des irrégularités vers les faibles valeurs de flux dues a une convergence trop lente. Il s’agit
de valeurs trés différentes de flux pour des valeurs voisines des paramétres. Les écarts sont rel-
ativement plus grands pour les faibles valeurs de flux et c’est pour cela que les oscillations sont
observées loin du maximum. Des calculs avec des maillages différents montrent que I’amplitude
des oscillations décroit faiblement avec Iaugmentation du nombre de pas N; du maillage de
I'espace (w,q). On remarque, par exemple, que ces oscillations disparaissent presque compléte-
ment sur la figure 6.8 obtenue par calcul direct, ot N; = 4000 et ou le temps de calcul est un

ordre de grandeur plus grand que pour les cas précédents.

Cas du SiC a4 300 K  On s’intéresse finalement au cas bien pratique du carbure de Silicium
(SiC), abondamment étudié dans la littérature sur le transfert en champ proche, notamment
pour les résonances de ses phonons-polaritons autour de w = 10'* rad.s™'. On présente sur la
figure 6.8 le flux adimensionné échangé entre deux milieux plans semi-infinis modélisés par un
modeéle de Lorentz avec €5, = € sic = 6,7. On remarque alors, qu’a la différence du silicium
dopé pour le modéle de Drude, le SiC est loin d’approcher les performances maximales qu’on
pourrait atteindre avec un modéle de Lorentz similaire. Le flux obtenu avec du SiC est en effet
de l'ordre de 0,6 X @,,,,.

Matériaux distincts

On s’intéresse a présent au cas de matériaux distincts afin de vérifier la validité de I’hypothése
de transfert optimal entre deux matériaux identiques. On considére pour cela deux cas : Celui

du SiC avec un matériau différent (Figure 6.9a), et celui du matériau maximisant I’échange

pour €5 = €oogic = 6,7, soit d’apres le tableau 6.3, le matériau qu’on notera 1 vérifiant
(wroa/wo;T1/we) = (1,24;4,78 x 107%) (Figure 6.9b). La pulsation des phonons optiques
transverses étant dans les deux cas fixée a wy = wogic = 1,49 x 104, elle n’est pas con-

sidérée comme paramétre d’étude. Ces paramétres sont alors wro/wro sic et I'/I'sic dans le

premier et wro/wro1 et I'/I'; dans le deuxiéme. On observe effectivement un optimum en (1; 1),
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FI1GURE 6.8: Flux échangé entre deux plans semi-infinis en fonction de wogTO et WLO POUT €0 = €00,5iC =
6,7. On rappelle que les paramétres du modéle de Lorentz pour le SiC correspondent au point

(“’Ufoo;w%) = (1,22;6 x 1073) représenté ici par x.

i.e. que ’échange est maximal pour des matériaux identiques. On retrouve également la forte
sensibilité du flux échangé a la pulsation des phonons optiques longitudinaux, sensibilité encore
plus marquée pour le SiC que pour le matériau 1. En effet, une variation relative de 'ordre de
10~* sur wrp au point (1;1) fait baisser le flux échangé en dessous de 0,9 X ®,,,, alors qu'une
variation de 'ordre de 8 x 1073 le fait baisser de moitié. Ceci est di & la valeur particuliérement
faible de I" pour le SiC qui implique un pic d’absorption a la résonance trés étroit. Ainsi, le
moindre décalage de la position du pic d’émission (qui se situe a la méme position que le pic
d’absorption) du deuxiéme matériau en face implique une forte non-superposition des deux pics.
Les mémes modes ne sont alors plus présents sur les deux matériaux d’ou I'impossibilité d’un
couplage. En revanche, Il n’en est pas de méme pour la sensibilité par rapport au coefficient
d’amortissement. En effet, le coefficient du matériau échangeant avec le SiC admet une varia-
tion relative allant de 8% en baisse a 582% en hausse tout en se maintenant 4 ® > 0,9 X ®,,,..
Cette forte dissymétrie par rapport au point (1,1) est directement liée au fait que I' controle
la largeur et la hauteur du pic. Une plus faible valeur de I' induit un pic plus haut mais plus
étroit que celui du SiC, ce qui réduit les modes différents susceptibles de participer a I’échange.
Une plus grande valeur de I' conduit en revanche & un un pic plus large bien que moins haut.
Tous les modes du SiC contribuent alors a 1’échange en nombre plus réduit ce qui explique la
variation plus lente du flux lorsque le coefficient d’amortissement augmente.

Les mémes considérations permettent d’expliquer des observations similaires qu’on peut faire
concernant I’évolution de 1’échange représenté sur la figure 6.9b. L’écart entre la sensibilité du
flux & wpo et sa sensibilité & ' est ici plus faible que dans le cas du SiC. Cette différence est
essentiellement due & une valeur du coefficient d’amortissement plus faible pour le SiC que pour

le matériau 1. Pour ce dernier, et afin de maintenir des valeurs de flux au dessus de 0,9 X ®,,,4.,
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FI1GURE 6.9: Flux radiatif en champ proche entre deux plans semi-infinis de matériaux différents dont
les permittivités diélectriques sont modélisées par un modeéle de Lorentz, en fonction du rapport des
pulsations de phonons optiques longitudinaux et des coefficients d’amortissement. On considére suc-
cessivement 1’échange entre le SiC et un matériau différent (a), et le matériau optimisant 1’échange a
€so = 6.7 et un matériau différent.

'y admet une variation relative dans [—44%, 226%)] contre une variation relative admissible de
+1,2% pour wro. Bien qu’en augmentation par rapport au cas du SiC, cette derniére valeur
reste trés faible et elle est a prendre en compte avec la plus grande prudence lors de réalisa-
tions pratiques, étant donné que des écarts de cet ordre, voire d’ordre supérieur, peuvent étre

observés d’'un échantillon & un autre avec certains procédés de dépot.

6.4 Conclusion

On a procédé dans ce chapitre a une étude systématique de I'influence de différents paramétres
des modéles usuels (Drude et Lorentz) des fonctions diélectriques des matériaux sur I’échange
radiatif en champ proche entre deux milieux plans-semi -infinis & température ambiante. On a
calculé pour cela les différentes contributions (propagatives et évanescentes) données par 1’ex-
pression (doublement) intégrale du flux (Polder and Van Hove [1971]). On a également procédé
aux mémes calculs, notamment pour la contribution évanescente en polarisation p, a 'aide de
I'expression asymptotique en champ proche extréme donnée par Rousseau et al. [2009a]. On
a alors montré que cette formulation permet d’obtenir des résultats d’une grande précision,
du moins pour le modéle de Lorentz, avec un rapport en temps de calcul d’au plus 1072 par
rapport au calcul exact. On a également considéré deux cas particuliers largement utilisés avec
les deux modéles considérés : le silicium dopé et le carbure du silicium. On a alors montré que
le premier est tres efficace en matiére d’optimisation puisqu’il permet d’atteindre les perfor-
mances maximales prévues par un modeéle de Drude pour €., = 11, 8. Il est toutefois possible de
dépasser ces valeurs en considérant un méta-matériau avec une valeur beaucoup plus faible de
la limite hautes fréquences de la permittivité diélectrique. En comparaison, le SiC quant a lui,
n’est pas nécessairement un trés bon candidat, comme tout matériau modélisé par un modéle

de Lorentz en général, du moins & température ambiante. D’un point de vue pratique, le SiC
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est d’autant plus pénalisant que l'efficacité de ’échange entre deux milieux plans semi-infinis
de SiC est trés sensible a la qualité des matériaux utilisés. De trés faibles écarts, de I'ordre de
1072 sur la pulsation des phonons optiques longitudinaux induisent ainsi une baisse de plus de
50% du flux maximal échangeable. De ce point de vue, le flux obtenu avec le modéle de Drude
est plus robuste par rapport a de faibles variations des paramétres optimaux. Pour les deux
cas, on a vérifié que le flux maximal est obtenu pour des matériaux identiques. Cette identité
des matériaux en jeu doit étre comprise dans un sens trés stricte, notamment pour le SiC.

Finalement, il est utile avant de clore ce chapitre concernant 'optimisation des transferts en
champ proche, de dire un mot sur la description mésoscopique récemment développée (Ben-
Abdallah and Joulain [2010]; Biehs et al. [2010]) et qui renouvelle la compréhension de ces
transferts : I’énergie transmise est portée par des modes a chacun desquels est associée une
probabilité de transmission (donnée par un coefficient de transmission modal). L’énergie totale
est alors la somme de ’énergie de chaque mode pondérée par les probabilités de transmission.
Maximiser le flux reviendrait alors a maximiser les probabilités de transmission des différents
modes présents. Partant de ce principe, sans toutefois faire une étude d’optimisation exhaustive,
Ben-Abdallah and Joulain [2010] aboutissent avec un calcul variationnel & une condition simple
sur les facteurs de réflexions de Fresnel qui permet de déterminer, connaissant un milieu 1, les
coefficients de Fresnel du milieu 2 qui maximiserait I’échange. Il est ensuite possible de retrou-
ver par méthodes inverses la permittivité diélectrique optimale correspondante. Il serait utile,
dans un futur travail, d’implémenter cette description et de la comparer aux deux approches

abordées dans ce chapitre.
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Chapitre 7

Conclusions

L’objectif de ce travail était de concevoir des sources thermiques cohérentes simples et
optimisées pour des applications thermo-photovoltaiques. Pour cela, on a utilisé une méthode
d’optimisation stochastique, qui a récemment été appliquée avec succés a divers problémes
difficiles d’ingénierie, en 'occurrence la méthode d’optimisation par essaims de particules. Cette
procédure d’optimisation aboutit a deux catégories d’émetteurs : des émetteurs a anti-reflet
composés de deux couches de diélectriques émettant dans le moyen infrarouge et des émetteurs
a cavité composés de quatre couches métalliques ou de silicium dopé et de diélectriques émettant
dans le proche infrarouge. Cette derniére catégorie s’avére toutefois plus pertinente pour les fins
d’optimisation considérées ' essentiellement pour deux raisons :

— Ces sources émettent dans le proche infrarouge. Il s’avére que c¢’est également le domaine

du spectre électromagnétique concerné par le rayonnement thermique de corps chauffés a
plus de 1000 K, températures typiques des sources thermo-photovoltaiques. C’est aussi le
domaine spectral de conversion optimale de la plupart des semi-conducteurs utilisés dans
la conversion photovoltaique.

— Les propriétés radiatives de ces sources, notamment la position du pic d’émission et sa
largeur, peuvent étre facilement controlées a ’aide de paramétres simples comme les épais-
seurs des couches et la concentration de dopage et adaptées a différents convertisseurs.
Ceci n’est pas le cas des émetteurs bi-couche.

Cette flexibilité des émetteurs & quatre couches permettrait alors pour un convertisseur donné,
en fixant la longueur d’onde du pic d’émission et la largeur du pic, d’obtenir un systéme TPV
avec le rendement et la puissance électrique de sortie recherchés.

Or, on a également montré pour des systémes TPV a émetteurs sélectifs en champ lointain
et & une température donnée, que les objectifs de puissance et de rendement élevés sont deux
objectifs contradictoires. Une solution possible a cette contradiction résiderait dans I'utilisation
de systémes TPV en champ proche afin d’exploiter des densités de flux thermique supérieures

de plusieurs ordres de grandeurs a celles en champ lointain. Pour cette raison, on clot ce

1. L’optimisation s’entend ici par rapport aux objectifs de ’application thermo-photovoltaique et comprends
deux paramétres essentiels : la longueur d’onde d’émission qui doit étre ajusté a la longueur d’onde de la bande
interdite du convertisseur, et la largeur du pic d’émission qui doit correspondre aux objectifs de rendement, et
de puissance prédéfinis par 'opérateur.
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rapport sur une étude paramétrique des modéles usuels (modéles de Drude et de Lorentz)
des fonctions diélectriques des matériaux, a la recherche des propriétés optiques maximisant le
transfert radiatif en champ proche dans un systéme de deux plans semi-infinis séparés par une
distance nanomeétrique, configuration la plus vraisemblable pour un systéme TPV en champ
proche. Etant donné la lourdeur des calculs en champ proche, on se propose alors d’utiliser une
expression approchée du flux récemment proposée par E. Rousseau et ses collaborateurs. On
aboutit alors a un certain nombre de conclusions, dont on rapporte ici les principales :

— Le modéle de Drude permet d’atteindre des valeurs de flux plus importantes que le modéle
de Lorentz.

— Le carbure de silicium (SiC), largement utilisé dans des travaux sur le rayonnement en
champ proche n’est pas le meilleur candidat pour cet objectif. On pourrait lui préférer le
silicium dopé (modélisé d’ailleurs par un modéle de Drude) ou encore un méta-matériau
judicieusement dimensionné.

— Pour les deux modéles, le flux est maximal lorsque les matériaux des deux plans sont
strictement identiques. En effet, de faibles écarts dans la propriétés optiques des deux
milieux, induisent des baisses de flux non négligeables. Ceci est particuliérement remar-
quable pour le modéle de Lorentz, et plus particuliérement pour le SiC. Cette contrainte
nécessitera une attention particuliére lors d’éventuelles réalisations expérimentales.

On montre également que le calcul approché donne des résultats d’une précision satisfaisante
(de I'ordre de 1073) pour le modéle de Lorentz uniquement. Il est donc & utiliser avec précaution.
Finalement, aucun calcul de rendement de systéme TPV en champ proche n’est effectué. En
effet, le modéle simple d’une cellule PV présenté au chapitre 3 n’est plus adapté a cette situation.
Bien que quelques modéles sommaires existent dans la littérature, un modéle adapté est a
développer et devrait considérer les particularités du champ proche, notamment :

— Les densités de flux en champ proche sont trés importantes, s’approchant de celles qu’on
trouve dans le photovoltaique a concentration. Les effets thermiques sont alors a traiter
avec une attention particuliére. La forte proximité de I’émetteur fortement chauffé et de
la cellule accentue les effets thermiques qui devront nécessairement étre pris en compte,
méme dans 'hypothése de 'utilisation d’un dispositif de refroidissement efficace.

— A de treés faibles séparations, nanométriques notamment, le fort champ électromagnétique
de ’émetteur affecte les propriétés électroniques et optiques de la cellule.

La prise en compte de ces particularités nécessitera un modéle qui procédera a une résolution
des équations de transport des porteurs de charge dans la cellule couplées aux effets du champ
EM de I’émetteur ainsi qu’aux effets thermiques. Ceci permettrait alors d’avoir une évaluation

plus précise du réel potentiel de la conversion thermo-photovoltaique en champ proche.
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A. Coefficients de Fresnel pour la

polarisation s

On rappelle dans cette annexe les expressions des coefficients de Fresnel pour la réflexion et
la transmission en polarisation s. On procéde de facon similaire qu’au paragraphe 2.5.5.5 tout
en prenant en compte que, pour cette polarisation, le champ électrique est orthogonal au plan
d’incidence. Ceci implique une composante du champ électrique normale & I'interface nulle.
Afin d’obtenir les coefficients de Fresnel, il suffit alors d’écrire les rapport du champ réfléchi
par le champ incident et celui du champ transmis par le champ incident, tout en prenant en
compte la condition de continuité des composantes tangentielles a I'interface. Il vient alors, avec

un calcul relativement simple :

E™  nycos(i) — ng cos(t)

"2 E*  nycos(i) + ng cos(t) (1)

ou encore, exprimé en fonction des permittivités diélectriques et des composantes normales des

vecteurs d’onde :

s Y12
= 2
= Mt @
et
. E! 2n; cos(1)
E?  nycos(i) 4+ ng cos(t)
ou encore
s 2m
£, = (4)
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B. Propriétés optiques des matériaux a

haute température
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.1 Modéle de Drude : exemple du silicium dopé

La permittivité diélectrique de l'or et de 'argent ont été modélisées par un modeéle de Drude
(Blaber et al. [2009]; Zeman and Schatz [1987]) :

w2

e(w) = 1_w(w——izl“) (1)

ol w = 27mc/A est la fréquence angulaire, w, est la fréquence plasma et I' est le coefficient
d’amortissement. Les valeurs de Blaber (Blaber et al. [2009]) ont été adoptées dans nos calculs.

Elles sont rapportées dans le tableau 1. Elles différent de celles de Zeman (Zeman and Schatz

Métal w, (eV) I' (meV)
Ag 0.6 22.8
Au 9.04 21.25

TABLE 1: Pulsation plasma et coefficient d’amortissement de I'argent et de 1’or.

[1987]) de moins de 10%. La permittivité diélectrique du silicium peut également étre modélisée
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par un modéle de Drude (Basu et al. [2010a]; Marquier et al. [2004a]) :

ol €5, = 11.7 est la constante diélectrique pour les hautes fréquences et wﬁ est le carré de la
fréquence plasma non écrantée défini par :
) Ne?

“p = Tmrer) (3)

et ' est le coefficient d’amortissement donné par :

r- Lo ()

ou 7, et m* sont le temps de relaxation, la mobilité et la masse effective de 1’électron / trou
respectivement et dépendent de la concentration de porteurs de charge N et de la température
(Arora et al. [1982]; Auslender and Hava [1995]; Basu et al. [2010a]; Chapman et al. [1963];
Green [1990]; Jacoboni et al. [1977]; Marquier et al. [2004a]).

Pour représenter la dépendance au taux de dopage, Marquier (Marquier et al. [2004a]) a utilisé
des valeurs tabulées de la résistivité du silicium dopé (Sze and Irvin [1968]) dans la gamme de
concentration de dopage allant de 3 x 10 em™ et 5 x 10%*° em ™2 qui permet, connaissant la

masse effective, de déterminer le temps de relaxation de ’électron / trou avec la relation :

m*

T = NeZ (5)

Cette approche ne permet toutefois pas d’apprécier la dépendance en température & moins de
disposer de tables plus exhaustives (pour chaque température). Basu (Basu et al. [2010b]) a
proposé un modéle amélioré valable uniquement pour la température ambiante. Ce modéle fait
appel a différents modéles pour calculer la mobilité des électrons et des trous. Or, plusieurs
expressions ont été proposées pour évaluer la mobilité en fonction de la concentration des
porteurs et de la température pour une gamme de dopage assez large, entre 107 cm™3 et 5.10%°

cm™? (Arora et al. [1982]; Jacoboni et al. [1977]). Une expression phénoménologique du type

«min-max», donne la mobilité pour une concentration de porteurs N inférieur a 10?* cm™3
(Arora et al. [1982]; Jacoboni et al. [1977]) :
Hmax — Hmin

1+ (N/Nyep)®

Les paramétres du modéle 6 sont donnés dans le tableau 2. A ce niveau de dopage, on peut
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Electrons Trous Unité Référence

Hmin 92 47,7 ecm?V~1s™! Jacoboni et al. [1977]
Lmaz 1360 495 cm?V~1s™!  Jacoboni et al. [1977]
Npey 1,3x 107 6,3 x 10% cm ™3 Jacoboni et al. [1977]

a 0,91 0,76 — Jacoboni et al. [1977]
Lmin 88,3 54,3 ecm?V~1s7!  Arora et al. [1982]
Lmaz 1241,8 406,9 em?V~1s™!  Arora et al. [1982]
Nyep 2,46 x 1017 2,35 x 107 cm ™3 Arora et al. [1982]

a 0,823 0,88 — Arora et al. [1982]

TABLE 2: Paramétres d’un modeéle «min-max» (expression 6) pour la mobilité du silicium dopé en
fonction de la concentration de porteurs de charge.

considérer que les impuretés sont totalement ionisées (Kuzmicz [1986]). On confondra donc
degré de dopage et concentration de porteurs de charge. Masetti et al. [1983] ont proposé
un modéle empirique & un nombre de paramétres légérement plus élevé mais qui permet de
représenter fidélement les résultats expérimentaux sur une gamme de dopage plus large entre

1013 em™3 et 4 - 10! cm™3. Pour le silicium dopé n :

Mmaz — H1 H2
— — 7
H Pt (N,/C,)* 1+ (C,/N.)? (™

Et pour le silicium dopé p :

Mmaz ,U/2
1+ (N, /C)e 14 (Cy/N,)P ()

p = p1exp(—pe/Nu) +

Les parameétres de ces modéles sont donnés dans le tableau 3. Par ailleurs, la mobilité diminue

Arsenic Phosphore Bore

Lo 52,2 68,5 44,9
Hmaz 1417 1414 470, 5
11 43,4 56,1 29,0

C. 9,68 x 10 9,20x 106 2 23 x 107
Oy 3,43 x 10 3,41 x 10%° 6,10 x 10%°

a 0,680 0,711 0,719
B 2,00 1,98 2,00
P, — — 9,23 x 1016

TABLE 3: Paramétres des modeéles 7 et 8 pour du silicium dopé par de 1’arsenic, du bore et du phosphore
(Masetti et al. [1983]).

avec la température et est usuellement exprimée par une relation de la forme (Arora et al.
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[1982]; Jacoboni et al. [1977]) :

po= AT (9)

D’autre part, Arora et al. [1982] ont proposé une relation empirique relativement compacte

Electrons Trous Unité Référence
A 1,43 x10° 1,35 x 10° e¢cm?K'V~'s™'  Jacoboni et al. [1977]
o 2,42 2,20 — Jacoboni et al. [1977]

TABLE 4: Paramétres du modeéle de dépendance & la température de la mobilité des électrons et des
trous (expression 9) pour du silicium hautement pur (N < 10'2).

qui exprime au méme temps la dépendance de la mobilité des électrons et des trous a la
concentration des porteurs de charge et a la température pour du silicium dopé au phosphore.

Pour les électrons on a :

7,4 x 108 7233

e = 88T 74
. " 1+ [N/(1,26 x 1017 T24Y]0, 88 T;, "%

(10)

Et pour les trous il vient :

1,36 x 108 7223
1+ [N/(2,35 x 1017 T2")]0, 88 T, @14

pn = 54,3 T%°7 4

(11)

ou T,, = T/300 figure la température adimensionnée. Ces expressions ne sont valables que
jusqu'a N = 10%° ecm 3.

De plus, Marquier et al. [2004b] ont considéré la masse effective de 1'électron constante :
m* = 0,27mg pour le silicium dopé n et m* = 0,34mg pour le silicium dopé p o my =
9,1 x 1073 kg figure la masse de I’électron libre. On adopte les mémes valeurs ici. On considére
une concentration de dopant jusqu’a 5.10%° cm 3. Au dela, m* et 7 manifestent des changements
de comportement relativement importants : m* augmente fortement jusqu’a doubler a trés fort
dopage et haute température, alors que 7 devient quasi-constant (Auslender and Hava [1995];
Riffe [2002]; Slaoui and Siffert [1985]; van Driel [1984]). Les données concernant la dépendance a
la température de la masse effective du silicium fortement dopé sont trés rares dans la littérature.
Une valeur constante m* = 0, 28mg a été rapportée pour du silicium intrinséque a 300 K et 500
K (Green [1990]). Ici, on fera ’hypothése d’une masse effective indépendante de la température
et on utilisera sa valeur a 300 K. Il s’en suivra d’aprés les expressions 3 et 5 que la fréquence
plasma reste inchangée alors que I'augmentation du coefficient d’amortissement est inversement
proportionnelle & la variation de la mobilité donc proportionnelle au carré de la température. On
adopte ici le modéle de Marquier et al. [2004b| amélioré par la prise en compte de la dépendance

de la mobilité a la température selon le modéle de Arora et al. [1982] (Expression 11). Pour
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FIGURE 1: Partie réelle (1a) et imaginaire (1b) de la permittivité diélectrique du silicium dopé p a 10%°
cm ™3 pour des températures de 300 K, 500 K et 1000 K.

du silicium dopé p avec une concentration de dopage de 10%° cm™

, on obtient les résultats
présentés sur la figure 1. [’augmentation de température n’implique pas de variation notable
de la partie réelle de la permittivité diélectrique du silicium dopé. Pour la partie imaginaire,
des variations trés faibles sont observées pour les courtes longueurs d’onde (A < 2 pum) qui
augmentent avec la longueur d’onde pour dépasser les 100% pour A ~ 6 um (cette grandeur a

1000 K dépasse le double de sa valeur a 300 K).

.2  Modéle de Lorentz : exemple du SiC

La permittivité diélectrique du SiC peut étre modélisée par un modéle de Lorentz (Palik
[1985]) :

(W) = € (1+ QW%O_W%O ) (12)

— w2 =
wpo — w* —l'w

Il convient d’évaluer la dépendance des parameétres de ce modéle wro, wro et I' ala température.
Concernant les phonons optiques, ’essentiel du changement de fréquence étant di a 'expansion
de la maille (Blanc et al. [2004]). II suffit alors de quantifier I'effet de cette expansion sur wro et
wro- Le paramétre de Griineisen (Ashcroft and Mermin [1976]) relie la variation de la fréquence

de pulsation d’un mode k a la variation du volume V' de la maille comme suit :

0 Log(w(k))
- ( 5 Los(V) ) (13)

)
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Pour des diélectriques usuels tels que Si ou Ge, 7y est positif. Intuitivement, une augmentation du
volume de la maille donc de la distance entre deux ions du réseau diminue la force d’interaction
et par la suite la pulsation propre des phonons, d’ou le signe négatif dans la définition (13).

Pour le SiC, v est de l'ordre de I'unité. Quelques valeurs a température ambiante en sont

rapportées dans le tableau 5. Pour une augmentation de température de 500 K (entre 300 K et

Matériau ~vyro Lo Ref.
3C-SiC 1,56 1,55 Olego et al. [1982]
6H-SiC 1,14 1,09 Salvador and Sherman [1991]

TABLE 5: Quelques valeurs du paramétre de Griineisen pour le 3C-SiC et le 6 H-SiC a température
ambiante.

800 K), % ~ 2,25 x 1073 ce qui méne & une variation de wro et wro inférieure a 1%. Ceci est
du méme ordre que les mesures présentées dans la littérature (Marquier et al. [2004b]) : dans le
domaine de température [300 K-800 K|, une variation de moins de 2%. Les valeurs légérement
inférieures ici pourraient étre dues a la sous-estimation de ~y lorsqu’on utilise sa valeur a 300 K.
Les pulsations wrp et wro seront considérées constantes pour toute température par la suite.
Quant au coefficient d’amortissement, il est dii aux collisions particulaires et est proportionnel
a l'inverse de la durée de vie des phonons. Il traduit la dissipation d’énergie dans le cristal. Il
augmenterait avec la température puisque I'excitation thermique de ces derniers augmente les
interactions électron-électron et les interactions électron-phonon.(Mutschke et al. [1999]; Plendl
[1971)).

La relation suivante a été proposée par Marquier et al. [2004b] pour retrouver des mesures

expérimentales pour le SiC pour le domaine de température [450 K-770 K] :
' = 4,8329+ 0,0183(7 — 300) (14)

Cette relation donne I' = 13.434 x 10! rad.s™ pour 7' = 770 K soit une augmentation de
prés de 50% par rapport a la température ambiante. On présente sur la figure 2 la permittivité
diélectrique du SiC a 300 K et 770 K. On remarque alors que 'augmentation de la température
induit une baisse de I'intensité de la résonance des vibrations du réseau a travers ’augmentation
du coefficient d’amortissement I'. Les pics de la partie imaginaire sont caractérisés dans le
tableau 6. La position du pic reste inchangée puisqu’elle dépend des fréquences des phonons
optiques qui ne varient pas alors que la largeur du pic et son intensité augmentent et diminuent

de plus de 50% respectivement.
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FIGURE 2: Partie réelle (2a) et imaginaire (2b) de la permittivité diélectrique du SiC a 300 K et & 770
K.

T (K) 300 770 dr

Ap(pm) 12,615 12,615 0
LMH (uym) 7,5x1072 1,15 x 107" 55,4 x 1072
max. () 549 245 53,3 x 1072

TABLE 6: Caractéristiques des pics de la partie imaginaire de la permittivité diélectrique du SiC a
300 K et 700 K. % figure la variation relative d’une quantité @ (z € {\,, LM H,---}) entre les deux
températures.

.3 Modéles empiriques

3.1 Germanium

La dépendance de I'indice de réfraction du germanium a la température a été abondamment
commentée dans la littérature étant donnée I'importance de ce matériau dans les applications
technologiques (Gillen et al. [2008]; Li [1980]; Palik [1985]). On adoptera l'expression rapportée
par Palik [1985] qui reste relativement commode & utiliser puisque donnant une seule expression
(expression 15) pour le calcul de U'indice de réfraction en fonction de la température et de la
longueur :

A2 A2

n? = A+B(>\2—O)+D>\2—E (15)
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Afin de retrouver les valeurs expérimentales de n, les différents coefficients s’écrivent :

= —6,040 x 10737 4 11,05128
= 9,295 x 107°T + 4, 00536
—5,392 x 107*T + 0, 5999034
= 4,151 x 1077 + 0, 09145

— 1,51408T + 3426, 5

mH O Q B =
Il

Les valeurs de I'indice de réfraction du germanium pour la température ambiante et 7' = 770 K
entre 9 yum et 14 pm sont rapportées dans le tableau 7. On observe une augmentation relative

de la permittivité diélectrique de 10%.

T (K)

300 770
A (pm)

9 103 4,24
10 4,03 4,24
11 4,03 4,24
12 403 4,24
13 403 4,24
14 4,03 4,24

TABLE 7: Quelques valeurs de l'indice de réfraction du germanium a différentes longueurs d’onde a
T=300KetT =770 K.

3.2  Silicium

Ravindra et al. [1998| présentent des valeurs de 'indice de réfraction du silicium légérement
dopé p dans le moyen et proche infrarouge a des températures variant entre 300 K et 1235 K
(Figure 3a). Ces valeurs sont calculées a partir d’émissométrie indirecte par un spectromeétre
infrarouge a transformée de Fourrier. En effet, I’émissivité est déduite de mesures en transmis-
sion et en réflexion. Ces valeurs sont comparées a des valeurs déduites des mesures d’émissivité
antérieures de Sato [1967] pour le silicium de type n (Figure 3b). Quelques valeurs sont rap-
portées dans le tableau 8. On considérera que 'indice de réfraction est constant sur le domaine
de longueur d’onde [1,6] um, ce qui est souvent vrai pour des longueurs d’onde supérieures a 2
pm et I'est un peu moins en deca, avec des écarts de 'ordre du pour-cent qui augmentent avec la
température pour atteindre les 3% aux alentours de 1000 K. Quelques valeurs sont rapportées
dans le tableau 8. L’indice de réfraction augmente effectivement de quelques pour-cents (on
reste en deca des 10%) quand on passe de la température ambiante aux alentours de 1000 K

peu importe le type de dopage.
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FIGURE 3: Indice de réfraction du silicium légérement dopé p (a) et n (b) pour des températures allant
de la température ambiante aux alentours de 1000 K (source : Ravindra et al. [1998]).

dopage T (K) n Ref.
p 331 3,3 Ravindra et al. [1998]
p 547 3,4 Ravindra et al. [1998]
p 975 3,6 Ravindra et al. [1998]
n 203 3,43 Sato [1967]
n 543 3,48 Sato [1967]
n 803 3,56 Sato [1967]

TABLE 8: Quelques valeurs moyennes de I'indice de réfraction du silicium légérement dopé p et n sur
le domaine de longueur d’onde [1,6] pm & des températures allant de la température ambiante & 1000
K.
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C. Cacul numérique du dilogarithme (L)

Le dilogarithme est une fonction qui apparait dans plusieurs domaines de la physique, en
mécanique céleste ou en électromagnétisme par exemple, notamment en tant que primitive de la
distribution de Fermi-Dirac. Son évaluation numérique est donc trés utile lorsque 1’on s’intéresse
a des solutions analytiques ou semi-analytiques qui remplacent le calcul fastidieux d’intégrale
par une seule évaluation de primitive. C’est en 'occurrence le cas pour I'intégrale du flux ra-
diatif en champ proche par rapport a la composante paralléle du vecteur d’onde. Le probléme
est que trés peu de librairies usuelles proposent des routines de calcul du dilogarithme. A notre
connaissance, seul le logiciel de calcul Mathematica propose une routine de calcul fiable pour
le dilogarithme complexe. Mathematica n’est cependant pas nécessairement approprié pour des
calculs lourds. Par ailleurs, c’est un logiciel propriétaire et on n’a pas accés aux algorithmes
de ses différentes routines, celle du dilogarithme en 1'occurrence. Par ailleurs, pour les pro-
grammeurs en Fortran ou en langage C, il existe la GNU Scientific Library (GSL) qui propose
dans le module de fonctions spéciales plusieurs procédures pour le calcul du dilogarithme réel
et complexe (Galassi et al. [2009]). Alors que I’évaluation du dilogarithme des variables réelles
fonctionne parfaitement, celle des variables complexes n’est pas complétement opérationnelle,
du moins sous certaines machines et/ou certaines plate-formes. C’était notre cas avec un Pro-
cesseur huit-coeur 64 bits, Intel(R) Xeon(R), E5620 @ 2.40GHz, avec 12 Mo de mémoire Cache
L2, 4 Go de RAM, sous Linux Ubuntu 11.10 (oneiric). C’est notamment pour cette raison qu’on
propose ici un algorithme pour I’évaluation du dilogarithme, en espérant qu’il pourra épargner
a d’autres les déboires qu’on a connu en essayant d’utiliser la procédure trés peu documentée
de GSL et une perte de temps inutile. Cet algorithme est fortement inspiré du papier de Osacar
et al. [1995]. Il en est presque une version simplifiée qui omet toutes les optimisations proposées
par les auteurs ainsi que par Ginsberg and Zaborowski [1973] pour accélérer la convergence de la
série. En effet, ’évolution des capacités de calcul depuis les années 1990 rend les simplifications

proposées en 1995 en vue d’économiser la consommation de ressources complétement caduques.
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.1 Définition

Pour tout z dans C, la fonction dilogarithme est définie par (Abramowitz and Stegun [1965];
Weisstein [2012]) :

Lis(z) — /0 Log(1=t) ), (1)

t

Elle peut également étre donnée sous forme de série par :

o

Lis(z) = > = (2)

Il est clair que cette série converge pour le disque fermé C = {z € C,|z| < 1}. Elle converge
méme relativement rapidement puisqu’une somme jusqu’au seiziéme terme assure une erreur
relative de Pordre de 10712 (Osacar et al. [1995]). Il en est tout autrement pour C/€ et c’est ce

qu’on propose de résoudre dans ce qui suit.

.2 Algorithme

La fonction dilogarithme vérifie un bon nombre d’identités remarquables dont une, trés

pratique pour notre probléme d’intégration (Abramowitz and Stegun [1965]; Weisstein [2012]) :

Li, (—) = —Liy(z) — = log*(—2) — %2 siz#0 (3)

Cette propriété raméne le dilogarithme d’un nombre complexe tel que |z| > 1 au dilogarithme
d’un nombre du disque €. Il suffit alors d’utiliser ’expression 2 ainsi que la fonction logarithme
complexe d’une librairie standard (GSL par exemple) pour évaluer le dilogarithme de tout

nombre complexe tel que |z| > 1.
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