Modélisation du systeme thermique rapide

L'objectif de ce chapitre est de présenemodélisation du systeme thermique rapigei
a été réalisée. Deux modeles ont été réalisés : un en deux dimensions et l'autre en trois

dimensions.

Dans un premier temps, ces modeles sont présentés.

La construction de leurs géométries est ensuite décrite. Puis, les équations et les données
sont détaillées. Comme le chauffage du substrat se fait principalement par rayonnement,
la résolution dd’équation de transfert radiatifest présentée.

Dans une derniére partie, la résolution numérique des équations et la visualisation des

résultats des calculs sont montrées.
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Chapitre Ill — Modélisation du systéme thermiqupida

IT1.1. Présentation de la modélisation

La modélisation a d’abord été réalisée dgux dimensions La modélisation errois
dimensions a été faite apreés pour pouvoir comparer les r@suliCes deux modeles sont
présentés sur la Figure lll-1. Les différentesipartiu four de recuit rapide mentionnées au

chapitre 1.1 y sont indiquées.

Paroi a573K B

Banc de lampes infrarouges —_[ 1T L] L] L -
'
| [ 1
] 1
Four fair & Patm) [
Hublot en quartz :
1
Injection j I Réacteur fazoze & 300Pz) «—Paroi 4300K !
x ; Lampe
/ = infrarouge
Substrat |
| Extraction
¥ Filament
Azots & 4bars 4.‘
0 . Ampoule en
X Paroi a 573K quartz

e
z

Banc de lampes infrarouges 1 P

Hublot en quartz

Injecteurs

Paroi 2 300K SubsV it

Réacteur razete ¢ 300Pa)

Figure IlI-1.Modeles de 'AS-One 150 réalisés en deux et tiaieadsions.

La géométrie en deux dimensions correspond a wngecdans le plan (Oxy).

Le four ou sont disposées les lampes infrarougesticct de l'air a la pression
atmosphérique.

Commele filament de la lampe est constitué d’un nombre important de spires tres
rapprochées, sa représentation en trois dimenai@bé approximée pan cylindre creux de

température uniforme pour sa face externe. Desaamneepartis tous les 18 mm, soutiennent
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

le filament. Leur influence sur la température danient et leur flux émis ont été négligés.
Ces hypotheses se basent sur les résultats déda tle CaratinjCaratini 1988) En effet,
en déplacant une photodiode délivrant un courasgationnel au flux lumineux recu le long
d’'une lampe infrarouge allumée dans un réacteurs’apercoit que le rayonnement recu
décroit du centre vers l'extérieur de la lampe ades oscillations toutes les 25 mm.
Le filament est soutenu périodiqguement par des annele tungsténe distants de 25 mm.
Comme ces anneaux représentent une masse therengoentact aussi avec le quartz, au
voisinage de ceux-ci I'émission est plus faibledéxroissance du centre a I'extérieur n’est
gue de 5%. L’ordre de grandeur des oscillationsndétieur a 2% entre deux zones voisines
séparées par un anneau de soutien. Ces variations donc relativement faibles.
Le rayonnement est dorguasi uniforme le long de la lampe, ce qui justifie I'hnypothése
d’un flux uniforme émis.

Comme la modélisation en deux dimensions est uapecdans le plan (Oxy), le filament

est représenté pan cercle

Le réacteur contient de I'azote a la pression deRx4)
Les gquatre injecteurs sont représentés dans le lenedetrois dimensions. Dans le cas
du modéle en deux dimensions, un seul injecteut @ea représenté a cause de la vue en

coupe. De méme pour I'extraction qui s’étend sui°16lle est représentée dans le plan.
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

II1.2. Realisation des géomeétries

La construction des géométries est une étape lpsgu®ut pour le cas du modéle en trois
dimensions. Elle nécessite une réflexion particel@ar le choix du maillage va conditionner
la bonne résolution numérique du probleme.

Seule la géométrie du modéle en deux dimensionsicestiécrite. Les étapes de
sa construction sont précisées dans I’Annexe 3.

Pour la réalisation de la géométrie en trois dinmarss la construction n’est pas détaillée
mais sorraisonnementest donné. A partir de ce dernier, il est facieretrouver les détails

de la construction.

[11.2.1. Modéle en deux dimensions

La Figure IlI-2 montre la géométrie réalisée avea snaillage. Dans son ensemble,
ce dernier est régulier. Les cellules sont de foroagrée avec un coté proche de
2,5 mm. Cette taille ni trop grande ni trop faipkrmet de limiter les erreurs de discrétisation
et d’arrondi de la résolution numérique.

A signaler que le maillage dans la région situéteetiinjecteur et le bord gauche
du substrat est Iégérement distordu car il est passerré dans linjecteur. En effet,
le maillage est plus fin pour l'injecteur a causesgs dimensions inférieures. Si on considere

des écoulements, ils seront donc pris en compie @éeision.
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Chapitre Il — Modélisation du systeme thermiqupide

Filament
Lampe infrarouge < Azote a 4bars

Ampoule de quartz

Réacteur
Substrat (azote a e
de silicium 300Pa) 1

/ Hublot en quartz
Injecteur

Yy
Extraction

Figure I1I-2. Géométrie en deux dimensions de I'’AS-One 150 aremaillage.

[11.2.2. Modéle en trois dimensions

La Figure IlI-3 donne les difféerentes parties a sidérer dans la construction.
La construction est réalisée a partir d’'une forraddse sauf pour la partie supérieure du four.
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Chapitre Il — Modélisation du systeme thermiqupide

Partie supérieure du four

Partie
inférieure
du four

Figure 111-3. Géométrie en trois dimensions de I’AS-One 150 avamaillage et les

La forme

Le disque en rouge a l'intérieur a le diametre dossrat. Le carré qui y est inscrit permet
d’avoir des cellules de tailles équilibrées poursiistrat. La taille des cellules est choisie
ni trop grande ni trop faible pour limiter les eme de discrétisation et d’arrondi de

la résolution

la précision des résultats calculés de la répamtiéin température. Pour information, chacune
a un volume proche de 27°foube de 3 mm de c6té). Il y a peu de cellules

des cellules

déformées.

Figure

s Y Partie la plus
basse du four
supérieur

- mu-mauun-u-n-n- 2
Siaipses s
-----nnm-r---== -E
B o 231 1 s o A I

~~ Extraction

¥ Hublot
Injecteurs

Réacteur contenant
le substrat

différentes parties de la construction.

de base donnée par la Figure lll-4 a wmdire égal a celui du réacteur.

numérique. Il faut bien penser aecetpartition car elle va conditionner

[lI-4.Forme de base avec anticipation sur le maillagesdiistrat (en rouge).
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

La réalisation du réacteur, du substrat, du hublets injecteurs et de I'extraction
est effectuée a partir de la forme de base. Ldeggde substrat et le hublot sont réalisés par
extrusion linéaire de la forme de base. Des adaptatsont nécessaires pour les autres

parties :

» La partie la plus basse du réacteur ou il faut tlapne surface sur le coté
s’étendant sur 105° pour I'extraction.

= La partie la plus haute du réacteur ou il y a lestige injecteurs a ajouter sur le coté
opposé a I'extraction.

= Le hublot qui a un diamétre supérieur. Une couraenant compte des injecteurs
situés en-dessous est donc rajoutée a la formease. tha nouvelle forme est

extrudée linéairement pour réaliser le hublot.

Pour la réalisation du four, il faut distinguerpartie basse de la partie haute (Figure 111-3).
La partie basse du four est également réaliseéeextausion linéaire de la forme de base.

Quant a la partie supérieure, elle peut se didrateux parties parallélépipédiques :

= La partie haute contenant le banc de lampes. Unpda d’abord été réalisée, puis
translatée et dupliqué dix-sept fois pour obtemirbanc de dix-huit lampes.
Le parallélépipede correspondant a cette partieehest alors comblé par des petits
blocks de forme quasi-parallélépipédiques.

= La partie basse qui fait la jonction avec le fawérieur. Dans cette partie, il faut
raccorder le maillage de la forme de base a ceduladforme rectangulaire de
la partie haute. Ce passage est décrit par la &iljlub : le carré de la forme de
base devient plus grand pour réaliser un block egtiientouré de quatre autres
blocks ayant une forme prismatique. Ces dernietsaus une de leur face qui est
dégénéree. Comme le four supérieur est rectangulds blocks sont ajoutés sur

les cotés.
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Figure lll-5.Jonction entre le four inférieur et supérieur.
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

II1.3. Equations et données de la modélisation

La modélisation de chauffage du substrat de siticpar les lampes infrarouges dans le

systeme thermique rapide nécessite de spécifiéqgaations de conservation qui régissent :

= |es écoulementsen raison de la présence des gaz (I'azote daréatgeur et les
lampes, l'air dans le four)

» |es différentsmodes de transfert de chaleur Ces modes sont la convection,
la conduction et lerayonnement Comme le transfert par rayonnement est
prépondérant dans le chauffage du substrat déusiljde paragraphe 1.4 lui sera

consacreé.

[11.3.1. Présentation de la forme générale de I'équation dmonservation

Les équations de conservation ou équations depangénéral gouvernent la plupart des
phénomenes d’écoulements et de transferts thermigadorme générale d’uneéquation

de conservationest :
% + div(pga?) = div(r.ﬁqy) +S, (I11-1)

ou

6(,0t ¢) est le terme transitoire ;

div(p¢)\7) est le terme de convection ;

div(/'.grad qa) est le terme de diffusion ;

S, est le terme de source ;

@ correspond & la variable étudiée, a la densitéV a la vitesse el est

le coefficient de diffusion.

Le principe dela méthode des volumes finiconsiste a intégrer I'équation IlI-1 sur
chaque cellule du domaine. Une telle cellule ptateom de surface ou volume de contrdle.
La méthode des volumes finis est décrite dans tagNumerical heat transfer and fluid

flow (Patankar 198Q)
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

[11.3.2. Modélisation des écoulements

[11.3.2.1. Lois de conservation
Les écoulements sont régis par les lois de consenvsuivantes :

> la conservation de la masse d’un fluide
%—'f+div(p\7):o (111-2)

ou

0p . "
est la variation de la densjpépar rapport au temps ;

ot

div (,0\7) est le terme convectif.

> la seconde loi de Newton la masse multipliée par la variation de la \s&epar
rapport au temps est égale a la somme des forgpdiguses sur le fluide. Les forces
de surface (forces de pression) et de volumesgdode gravité, centrifuge etc.)

peuvent s’exercer sur le fluide. Projetée sur I'd&s x, on obtient :

a(giU) + diV(pvu): a(_ p+ Txx) + aTyX + aTZX + SMx (I-3)

0X oy 0z

ou
p est la pression statique ;
r, est le tenseur des contraintes ;

u est la composante de la vitesse du fluide suivant x

Su, est le terme de source.

Pour décrire les écoulements des fluides visquecampressibles présents dans le

réacteur, I'équation 1lI-3 peut étre réécrite. &&'€equation de Navier-Stokes

Sa projection sur I'axe des x donne :

a(éotu)+div({a\_/>u):—g—)p(+diV(,ngl‘m>u)+3Mx (1n-4)

ou
w désigne la viscosité dynamique du fluide.
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

Les démonstrations des expressions 1lI-2 a Illpagdir de I'équation de conservation sont
détaillées dans l'ouvragén introduction to computational fluid dynami¢¥ersteeg et
Malalasekera 1995)

La validité de I'équation de Navier-Stokes nécesgite le milieu soit continu. Le calcul
du nombre de Knudsen doit étre pour cela inféraeud,001(Kersch et Morokoff 1995)
Cette validité est respectée dans tous les casodiélm puisque pour I'azote dans le réacteur
le nombre de Knudsen est de I'ordre de 0,001. Paiurdans le four et I'azote des lampes,

ce nombre est respectivement de I'ordre déetde 10.

[11.3.2.2. Données concernant les écoulements

La modélisation d’'un écoulement requiert la spéatfon de la densitg, de la viscositg
et de la pression statigqye Ces valeurs sont indiquées dans le Tableau piddr I'azote et
I'air. Le modéle du gaz parfait est considéré dangacteur ou l'azote est a la faible pression
de 300 Pa et donc I'interaction des particulegpest importante. Dans le four et les lampes,
ce choix constitue une approximation suffisanteail’dans le four est a la pression
atmosphérique. La pression de I'azote dans lesdanggt élevée (400 000 Pa soit 4 bars)
pour éviter I'évaporation du filament de tungsténe.

Les viscosités sont fonctions de la températlireLes valeurs proviennent du site

http://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/

A signaler que la constante de gravitation a palewr 9,81 m.$. Elle est orientée suivant

l'axey.
Composition Etat Masse molaire Viscosité cinématique Pression
b (en g.mol") (en nt.sh) (en N.mi?)
Air du four 29 8.10°+410°T 100 000
Azote du réacteur Gaz SUPPOS 6 8 022 300
Azote des lampes parfait 28 7.10°+4.10°T-6.10°T 200 000

Tableau llI-1.Caractéristiques des gaz.

Au niveau du réacteur, 'injection et I'extractioie I'azote sont & la pression du réacteur
de 300 Pa (Tableau IlI-2). La condition aux limitellet » signifie que I'injection des gaz se
fait au travers de la surface et la condition amités « Outlet » que I'éjection des gaz se fait

par cette surface. Les gaz sont injectés et extidd température ambiante de 300 K.
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Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

- : Conditions d’écoulement
Désignation de la . -
. Pression Température
partie Type (en N.m?) (en K)
Injection (réacteur) Inlet 300 300
Extraction du Outlet 300 300
réacteur

Tableau I1I-2.Conditions aux limites d’injection et d’extraction.

[11.3.3. Modélisation des transferts de chaleur par conductin et
convection

111.3.3.1. Equation de transfert de chaleur

L'équation de transfert de chaleur permet de rendre compte de la transmission de
chaleur parconduction dans les solides et papnvection dans les gaz. La résolution de
I'équation de conservation de I'énergie, équatiercdnservation de I'enthalpie totale, permet
d’évaluer les processus de transfert thermique emsjeu pour le systeme considéré.
La demonstration de I'expression IlI-5 a partirl’éguation IlI-1 est également détaillée dans

'ouvrage An introduction to Computational Fluid Dynami¢¥ersteeg et Malalasekera
1995) Cette équation a pour expression :

9(phy) + div(pVh0)= div(k.MT)+ Z—f + [a(urxx) + olur,,) + a(urzx)}

ot X ay 0z
[l sl ]

y 0z

a(Wsz) a(WT)/Z) + a(Wrzz)
X oy 0z
+S,
ou
I'enthalpie totale massique est :
L YA

=i+—+= (U +V+ W 111-6
h=iv 5 ) (11-6)

i est I'énergie interne massique. C’est une varigbiedépend de la densij¢ et de

la températurd ;
u, Vv, w sont les composantes de la vitesse du fluide stxg etz ;
k est la conductivité thermique ;

p est la pression statique ;
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7, estle torseur de viscosite ;

S, représente une variable contenant les termes maovede sources de chaleur

additionnelles comme par exemple ceux d'une souadgative ou d’une réaction

chimique.

[11.3.3.2. Données de la modélisation

La résolution de I'équation IlI-4 requiert la sdé@ation des densitésdes solides données

dans le Tableau llI-3, ainsi que celles des gaz &ugrs pressions statiquesndiquées dans

le précédent Tableau llI-1.

Désignation Composition Etat Densité (en kg.H)
Filament Tungsténe Solide 19 300
Ampoule lampe Quartz Solide 2 649
Hublot Quartz Solide 2 649
Substrat Silicium Solide 2 329

Tableau IlI-3.Caractéristiques des matériaux.

La température initiale de la machine est la tertpée ambiante de 300 K. Les propriétés
thermiques que sont les capacités calorifiquessetdnductivités thermiques sont souvent des
expressions polynomiales de la tempéraflird_'exemple du quartz qui sera utilisé par
la suite (chapitre VI) est montré par la Figure@llLes propriétés des autres matériaux et gaz,

sont indiquées dans I’Annexe 4. Signalons la pramea des données :

= |a conductivité thermique du siliciu&Glassbrenner et Slack 196d) sa capacité
calorifique(Okhotin et al. 1972)

= |a conductivité thermique du quartz et sa capaeitérifique(Sosman 1927)

= pour les gaz (I'air et I'azote), elles provienndntsite

http://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/
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II1.4. Cas du transfert de chaleur par rayonnement

La résolution de I'équation de transfert radiaif etalisée en connaissdes propriétés

optiques des surfacest en utilisanta méthode Monte-Carlo(Mazumder et Kersch 20Q0)

l11.4.1. Equation de transfert radiatif

L’équation de transfert radiatif pour un milieu qui émet, absorbe et diffuse dadigie
par rayonnement (Figure 1lI-7) est présentée darchapitre 8 de I'ouvragRadiative Heat

Transfer(Modest 1993)Elle s’écrit en régime permanent :
Qgrad((r,2))=—(k +0)I(r,2)+«l b(r)+% jl(r,g).cp(g - 0Q)d@ (1-7)
Q=41

ou
Q est la direction de propagation du faisceau ;

I(r,Q) est lintensité du rayonnement. Elle est fonctide la positionr et de
la directionQ ;

Kk eto sont respectivement le coefficient d’absorptiodestiffusion ;

[,(r) estlintensité du corps noir a la températurerilieu ;

@(Q) est une fonction de phase du transfert de I'éneadgiéa direction d’arrivé&’
a la direction de sorti@’ ;

Q.ﬁ( I (r,Q)) est le gradient d’intensité dans la direction deppgation? ;
—(K+a)|(r,!2) représente respectivement les pertes dues a ff#glBoK et a
la diffusiono ;

kl,(r) correspond a I'émission du corps ;

%T J'I (r,2)o(2 - Q2)d2 estle gain di a la diffusion.

Q=4
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Figure lll-7. Transfert de chaleur par rayonnement pour un élérdersolide qui absorbe
et diffuse.

A la surface, on a pour l'intensité :
I(r,Q):ab(r)+%Ih.Q1l (.Q)3Q (111-8)
n.Q'

avec

I(r,2) qui représente I'intensité de I'énergie du rayaneet quittant la
surface ;
£ est I'émissivité de la surface ;

p est la réflectivité de la surface ;

n est un vecteur unitaire normal a la surface.

50



Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

[11.4.2. Principe de la résolution de I'équation de transfetrradiatif

L’équation de transfert radiatif est résolue ensiérant les rayons émis par chacune des
surfaces du systéeme. Ces rayons émis d’'une susigke tracés jusqu’a ce qu'ils soient
absorbés par la méme surface ou une autre. Lexcsarportent le nom depatch ».

L’énergie radiative s’échange alors péamission ou absorption de rayonnements
électromagnétiques. Ce transfert thermique ne siéegms de support matériel.

La solution de I'équation de transport radiatif-9llcorrespond donc a un échange
d’énergie entre les surfaces appelées « patchs fhux_de chaleur radiatif pour un patichst
le bilan des rayonnements incidents provenant de tes autres patchset de sa propre

emission. Lasolution discretea alors pour expression :

Q=aA :ZS(M i _a-ijfj)UTfAj (I-9)
=1

Q est le flux de chaleur ;

g est la densité de flux de chaleur ;
Aest 'aire de la surface considérée ;
Mj; est la matrice d’échange ;

o, est le symbole de Kronecker ;

g, est I'émissivité du patch,

o est la constante de Stefan-Boltzmann qui vaut 51889V.m2K™ ;

T; est la température moyenne du patch j.

Un paquet d’énergie ou photon, quand il est émus ¢ghatchi, subit plusieurs événements
avant d’étre absorbé par une surface. Quand lenn@yoent frappe un corps, les processus
d’absorption, de réflexion (diffuse, spéculaire ou partiellement spéculairef) de
transmission peuvent se produiréSiegel et Howell 1992)Ces processus sont schématisés

sur la Figure 1l1-8.
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Figure IlI-8.Flux radiatif (a gauche) et les trois processusatié au rayonnement
(a droite).

Chacun de ces événements va dépendre de plusaatesirs :la longueur d’'onde du
rayon, la direction de propagation du rayon l'orientation des patchs rencontrésetleurs
caractéristiques optiques Il est donc nécessaire de déterminer tous césufiac

La détermination des propriétés optigues des sesfaest détaillée ci-apres.
La détermination des longueurs d’onde, de la dorcet du tracé des rayons est réalisée a

l'aide dela méthode Monte-Carla Elle sera présentée juste apres.

[11.4.3. Détermination des propriétés optiques des surfaces

Les propriétés optiques d’'un matériau peuvent @ierites a l'aide dd’indice de
réfraction complexe n,. Il est généralement dépendant kde longueur d’onde A du
rayonnement incident et s'exprime alors comme: suit

n, est I'indice de réfraction ;

k) est I'indice d’absorption (ou coefficient d’extiran).

Pour bon nombre de matériaux, l'indice de réfractammplexe dépend également de
la températurel. Des tableaux de valeurs sont disponibles. Desrgotations linéaires
peuvent étre réalisées entre deux valeurs ou umeale tendance polynomiale peut étre
trouvée. L'ouvragdHandbook of Optical Constants of Soli@alik 1998)constitue une base
de données pour ces indices. Cet ouvrage estanéglet pour les matériaux qui interviennent
dans les applications concernant les semi-condiscteemme celle de la présente étude.

Dans notre cas, pour les indices de réfractipnet I'indice d’absorptior,, la courbe de

tendance de forme polynomiale ayant la forme sué/paut étre considérée :
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N, =N +nd+n,60% +n,6° (11-11)

Ky = (ke + ko8 + ks8° ). expliof] (I1-12)

Ny, Ny, Ny, NG, KoL K Ky, K, sont les coefficients des mondmes

@ correspond a la température sans dimension ég%%—gé?.

Une fois que l'indice de réfraction complexe a é&culé, labsorptivité, I'émissivité,

la réflectivité et lecoefficient de transmissiondes différentes surfaces peuvent étre déduits.
Les surfaces du systeme thermique rapide étudiéepeétre classées comme suit :

= cas dessolides semi-transparents de géométrie plane parale (substrat en
silicium, hublot en quartz, quartz de 'ampoule theapes infrarouges)

= cas dessurfaces opaqueqparois du réacteur, filament de tungsténe, igacet
extraction des gaz).

[11.4.3.1. Cas des solides semi-transparents de géométrie péaparallele

L'émissivité, la réflectivité et la transitivité sbcalculées en considérant :

a) plusieurs hypotheses présentées dans I'ouvrag@&ransport Simulation in
Microelectronics (Kersch et Morokoff 1995pus le nom d'approximation de
McMahon

b) laloi de Snellet lesformules de Fresnelprésentées par exemple dans I'ouvrage
Ellipsometry and Polarized Light (Azzam et BashE9#7)

c) ainsi qu'une approche matricielle détaillée également dans [I'ouvrage
Ellipsometry and Polarized Light (Azzam et BashE®d7)
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[11.4.3.1.a. Hypotheses (approximation de McMahon)
L’approximation de McMahon sert & résoudre I'équatde transfert radiatif pour le cas

d’'une géométrie ayant des surfaces planes pamlledshypothésesde cette approximation

sont les suivantes :

Les sources et puits de rayonnement sont consi@érésveau des surfaces des
solides comme dans le cas d'un solide opaque. dteeguent, le transfert de
rayonnement se fait entre les surfaces.

Le matériau semi-transparent est homogéne : soor@hsdté est notamment
constante.

Par conséquent, comme l'absorptivité suivant lgleur d’'ondel, notéea;, , est
constante dans tout le matériau, le coefficientralesmissionr entre deux points x
et y dépend seulement de la distance traverséersrle matériau mais pas de la
direction (expression [I-13). L'absorptivieg est liee au coefficient d’extinctidk

par la relation 1I-14.

a,

r=egV (I1I-13)
avec
a, = 4rnk,
]

Les effets aux limites sont ignorés.

(I11-14)

[11.4.3.1.b. Loi de Descartes et formules de Fresnel
Le rayonnement émis par les lampes infrarouges Bamsystéme thermique rapide est

incohérent. Lewibrations qui le composent ont des phases et des amplititiésentes en

un point de I'espace et dans le temps. On consi@eérs que ce rayonnement est formé de

deux vibrations transversales. Ces deux vibratgmmg polarisées rectilignement dans deux

directions prises arbitrairement, une parallele pdan d’incidence notée et une autre

perpendiculaire a celui-ci notée Les coefficients complexes de Fresnel de I'aomiditde

la réflexion et de la transmission pour les deublrationsp et s peuvent étre calculés

en utilisant les formules de Fresnel et la loi del§Azzam et Bashara 1977)
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La loi de Snellest illustrée par le schéma de la Figure 11l-9e Elonne la relation entre
'angle d’incidenceé@, et I'angle de réfractiorh pour un rayon incident réfracté lors de

son passage du milieu diélectrique d’indice deaddfon n, a celui d’'indice de réfractiam :

n, sind, = n, sing, (11-15)
Rayon transmis .
E Milieu 2
: n’
: interface
Milieu 1
n

Rayon réfléchi

Rayonnement incident
de longueur d’'onde

Figure I1I-9.Réfraction et réflexion d’un rayon incident a l'anface entre deux milieux
d’indices différents.

Les formules de Fresneléarrangées donnent les rapports entre les angditdu champ
électrigue de I'onde réfléchie ou transmise etecdll champ électrique de I'onde incidente
pour les composantes polarisées parallelementrpepdiculairement au plan d’incidence.
Ces formules sont déduites des équations de Max{igliez 2002) La réflectivité p

a la surface est alors :

2 _ in2 -
p=1[1an'(8,-6,) sin'(6,-6,) (I1l-16)
2\tan’(6,+86,) sin’(6,+6,)

Les solides semi-transparents de la modélisatidnieoforme delames L’absorptivité,
la réflectivité et le coefficient de transmissioriurte lame s’expriment a partir de
la réfléctivité p et du coefficient de transmissionm a linterface entre la lame et
le milieu extérieuModest 1993) (Kersch et Morokoff 1995).

La réflectivité de la lamese calcule en sommant les contributions de lactiité et

du coefficient de transmission pour chacune desfaxtes (schéma de la Figure 11I-10) :

Rame = P12 +pzs(1—p12)zfz[1+plzpzsrz +( PPt ) + ] (-17)
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[@)=1 Pz (1-pya)? PWT

sl

(1-p12py; p33 Tt

”1

1—pis (1-p tz}Pg\E, g2

] s . 4
6, - /Lf\( P12)P12 P33T Wiw
2
[ U =pp)pp s’ Lame
-P1)7T F (1=P1) 7 Py
V

e

(1=py2) (1 = py)t

0} \
(1=p12) (1 = pa3) Pz P23 77

Figure llI-10.Réflectivité et coefficient de transmission d’'usm@é semi-transparente.

CommepizposT << 1, il vient :

P23 (1 sy )2 rt
1- :012:023T2

Rame = P +

(I11-18)

De méme, commgeyopo3 T << 1, il vient pour lecoefficient de transmission de la lame

Tlame = (1_ 1012)(1_ 1023) r |.1+ 1012p23r2 + ( 101210231-2 )2 + ]

- (1- P, )1- py)7
Tlame 2
1= 01,0557

L’ absorptivité de la lameest alors :
Aame Iame I%ame

(1- plz)(1+pzsf)(1 r)
1- p121023r

Aame

(111-19)
(11-20)
(I1-21)
(1-22)

Comme le milieu 1 et 3 ont les mémes propriétésalo= p23= p, les expressions I11-18,

[11-20 et 1lI-22 deviennent :

R {“ (1- p)ﬂ

1-p71
Tlame (1 p) l—
1-p°r
(1-p)(1-1)
Aame 1 pz_

(1-23)
(I11-24)
(I11-25)
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L’ émissivité donnée par I'égalité 111-26 est obtenue en consiaida loi de Kirchhoff.
Cette loi est par exemple présentée dans I'ouvFagelamentals of Heat and Mass Transfer
(Incropera et Dewitt 1996) I'émissivité hémisphérique totale, est égale a I'absorptivité
hémisphérique totaleg, quelle que soit la longueur d’'ondeconsidérée (expression IlI-27) :

A =€, (In-26)

o) = &g (IN-27)

[11.4.3.1.c. Approche matricielle
Cette approche permet de calculer l'absorptivité, réflectivité et le coefficient

de transmission de la lame de maniére plus sinile.est basée sur le fait qu’a l'interface
entre deux milieux isotropes, la continuité desngbs tangentiels peut étre vue comme une

transformation linéaire matricielldzzam et Bashara 1977)
A titre d’exemple, considérons la situation décste la Figure 11-9. Les amplitudes

complexes pour le rayon inciddnt, réfléchiE; et transmi&€, sont reliés par la relation

matricielle :

.{'ﬂ (11-28)

NN

[11.4.3.2. Cas des surfaces opaques

Un solide est considéré comme opaque quand sorssépal est trés supérieure a
la longueur d’absorptiorfKersch et Morokoff 1995)Le coefficient de transmission d’'une

de ces surfaces, qui s’exprime a l'aide de I'ab$atp a,, tend vers 0 :
T, =e' .0 (11-29)

corpsopaque

Le solide peut donc réfléchir, absorber et émetteeréflectivitée et I'absorptivité sont

alors reliées par :
(In-30)

I:\)corps opaque+ Acorps opaque— 1
Comme indiqué pata loi de Kirchhoff (relations 111-26 et IlI-27), Emissivité de

la surface est égale a son absorptivité pour umguieur d’'ondel donnée :
A =&, (11-31)
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[11.4.4. La méthode Monte-Carlo

La résolution de I'équation d’échange des radiatithrermiques (équation IlI-8) consiste
a tracer le parcours d’'un photon depuis son pdéridsion jusqu’a son point d’absorption.
En realité, il y a beaucoup plus de photons (ddBandis !). On doit donc se restreindre a
un nombre de photons suffisamment élevé pour que la statistique soitepiable.
Ces photons doivent alors étre représentatifs diwwupe et leurs trajectoires doivent étre
parfaitementaléatoires La théorie de cette méthode est détaillée dansh#épitre 19 de

I'ouvrageRadiative Heat Transfer (Modest 199B)le est brievement expliquée ci-dessous.

Pour résoudre I'équation d’échange des radiatibesttiques, on considére un systeme

fermé (Figure IlI-11) comme le systeme thermiqueda étudié.

Réflexion Reéflexion diffuse

spéculaire

Emission
directe

Figure IlI-11.Exemple de trajets pour les paquets de photons.

Les surfaces de ce systéme sont diviségsatmhs On se place en un patchl’équation de
transfert radiatif est résolue qualadmatrice d’échangeM;; est déterminée (équation I11-9).
La matrice d’échange contielais facteurs d’échangeslu rayonnement provenant du paich
vers les autres patclp®t lui-méme. Pour cela, il faut traderdevenir des rayongmis par
le patchi. Les photons sont émis par paquets. Un nombreadegts de photorls; est émis
du patch qui a pour surfacd;. Chacun des paquets transporte la quantité d’energ

AE = giaTi“% (11-32)

i

oUe; est I'émissivité du patchet T; sa température moyenne.

58



Chapitre 1ll — Modélisation du systéme thermiqupida

Si N; est le nombre de ces photons absorbeés par laceuxfasoit directement ou apres

plusieurs réflexions sur les parois du systemesé&dacteur d’échangeest :
F —(N”j (11-33)
i-j | N1 -
N, N;>>1

Pour calculer les facteurs d’échange, il faut trdeedevenir d’'un nombre important de
rayons (photons). Chaque paquet de photons daitt&®& de maniere la plualéatoire
possible. Pour chaque paquet, il est nécessairedéerminer un point d’émission
une direction d’émissionet une longueur d’onde d’émission Une fois que le paquet de
photons arrive sur un point d’une surface du systéarmé, il faut déterminer si le paquet est
absorbé ou réfléchi S'il est réfléchi, il faut déterminéda direction.

Les différentes caractéristiques des paquets depheémis et absorbés (point, direction et
une longueur d’onde d’émission) sont déterminéesedmasant sua répartition du pouvoir
émissif.

Par exemple pour déterminer la longueur d’ondeépeartition du pouvoir émissif est divisé
en N paquets d’énergie ayant chacun une longueur d'onde enfrest une valeurA.
La probabilité pour gu'un paquet de photons ait lamgueur d’onde entré et A est donnée

parla fonction de distribution cumulée:

RA(A)=}P(A)d/1=m
0 [E\dA

A
[E\dA

(I11-34)

ou
P(A) est la fonction de densité de probabilité en famcte la longueur d’ondg;

E, est le pouvoir émissif suivant la longueur d’oride

La fonction de distribution cumuld®; varie entre 0 et 1. Elle correspond a une didtiobu
normalisée. De ce fait, générer de maniére al@Ryirest plus facile et plus représentatif.
On considére un tirage aléatoire d’'un grand nondwevaleurs également réparties pour
Ri(A). Pour une valeur,o(A) en inversant I'équation 111-34, on obtient uneewal de longueur
d’onde . En utilisant les autres nombres tirés entre Q ehlarrive a obtenir un ensemble de

longueurs d’onde représentatif pour les paquets.emi
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Les autres caractéristiques du rayonnement sonér@eés suivant lanéme modele
La fonction de distribution cumulée présentée pgaulongueur d’ondeR,(A), est adaptée
pour chaque grandeur. Les caractéristiques d’ungiade photons sont générées dans l'ordre

suivant :

= D’abord les coordonnées des points d’émissiosont déterminées en inversant
la fonction de distribution cumulée suivant les rdmmnéesx et y des points

d’'un patch, respectivemeR}(x) etRy(y), soit :

x=XR,);y=¥R)) (11-35)

= Puisla longueur d'onde est déterminée pour chaque point en inversarmrietibn
de distribution cumulée suivant la longueur d’oAd&;(A) :
A=A(R, xy) (111-36)

= Enfin, la direction d’émission est déterminée a I'aide du pouvoir émissif spéctra
pour une position et une longueur d’'onde donnébs.dst définie par les angles
polaired et azimutaky. Les fonctions de distribution cumulées suivasg angles,

respectivemerR4 6) et Ry(¢, sont inverseées :
=60 (R xyA) ;¥ =¢(R, xyA) (IN-37)

» Finalement, une fois le paquet émis, il va rene@niine surface. Il faut savoir si
le paquet estibsorbé ou réfléchipar cette surface. Quand I'énergie radiative arriv
sur une surface, I'absorptivite; détermine a partir des indices des matériaux
la fraction de cette énergie qui va étre absorBétte valeur peut aussi dépendre
de la direction des rayons incidents et de la teatpee locale. Si on considere une
surface qui ne transmet pas de rayonnemggr0), alors, la réflectivité, vaut
1- a,. Il faut générer des nombres aléatopgset les comparer a;. Sip, > a, ,
alors le paquet est réfléchi. Dans le cas conirdirest absorbé. Dans le cas ou
le paquet est réfléchi, il faut utiliser la réfied® hémisphérique spectrale et
inverser la fonction de distribution cumulée copmsdante en tenant compte

de I'aspect diffus ou spéculaire de la surface.
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La génération des nombres aléatoiRrpeut se faire selon deux modéles statistiques
(CFDRC, CFD’ACE (U) Module Manual 2007)
= Le modele pseudo qui génére des nombres pseudoisdéaC’est celui-ci qu'on
utilise.
= Le modele quasi ou les nombres sont tirés suivamtsequence de Halton. Il donne
des résultats en peu plus précis pour moins densayeependant, il est moins bien
adapté pour les cas impliquant des surfaces rdédkmfites comme les parois

d’'un systeme rapide thermique.

Le tracage des rayons et la détermination des gadlhmtersection avec les surfaces
du systéme fermé se font en regardant le prodaltise d’'un vecteur normal a une surface

avec un vecteur ayant la direction du phatdazumder et Kersch 20Q0)

Plusieurs méthodes existent pour traiter le trahstdiatif comme la méthode DOM
(Méthode des Ordonnées Discrétes) (chapitre 15’'alesrbge Radiative Heat Transfer
(Modest 1993) la méthode Surface-a-Surfa(€FDRC, CFD’ACE (U) Module Manual
2007) ou la méthode zonale (chapitre 18 de [I'ouvragadiative Heat Transfer
(Modest 1993) La méthode Monte-Carlo présentlee nombreux avantagessur ces
méthodes. Elle est particulierement bien adaptd@tade du transferradiatif dans les
systemes de chauffage rapide.

En effet, la méthode Monte-Carlo traduit le mieaxphénomene dmission Elle permet de
bien rendre compte du caract&katoire de la direction des rayons dans le phénomeéne
d’émission. Ce phénomeéne est trés présent daggdeames thermiques rapides.

Par ailleurs, la méthode Monte-Carlo permet de utatcles échanges radiatifs dans
un ensemble continu. C'est la seule méthode quietrées réflexions spéculaires,
les réflexions non diffuses et les milieux semnfgarents. Cependant, elle a I'inconvénient
d’étre la plus longue des méthodes. Mais commecédsulateurs sont de plus en plus
puissants, cet inconvénient n'’en est plus un. Péagart, elle ne permet de traiter que
la réflexion des rayons par les solides mais damsi$ d’un systeme RTP les gaz utilisés sont

tous transparents.
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[11.4.5. Propriétés radiatives des surfaces de la modélisah

Les caractéristiques optiques et thermiques deegolds surfaces sont indiquées dans
le Tableau lll-4. Les choix effectués sont explisjgédessous.

Surface Propriétés
Optiques Thermiques
Tungsténe des Diffus
filaments des lampes Non gris wall
P g Tfilament variablé&
Opaque
Quartz du hublot et des Diffus
lampes Non-gris Interface
P on-g 500K < T < 1000K
Semi-transparent
Silicium du substrat NI(D)Ir]:f-usris Interface
1on-g 300K < T < 1300K
Semi-transparent
Acier des parois . Wall
Diffus Four : T = 573K
Lo G”.S, Reste des parois :
Emissivité 0,25 T = 300K
Injection Diffus
Gris Inlet
Emissivité 1 T = 300K
+ Farfield
Extraction Dgl;iuss Outlet
Emissivité 1 T = 300K

Tableau IlI-4.Propriétés radiatives des surfaces de la modébsatiu systeme thermique
rapide AS-One 150.

Commentaires sur le Tableau Il1-4:

» Le choix des propriétés optiques

= Une surface diffuse est une surface pour laquétiehsité radiative de I'émission
est la méme quelle que soit la direction, pour pnte quel point de cette surface.
L’autre cas est une surface qui émet de manieukpee.

= Un corps gris est un corps dont I'émissivité edépendante de la longueur d’onde.

= Un corps semi-transparent ne laisse passer quamie jplu rayonnement qui lui est
incident.

= Pour l'injection, la propriété « Farfield » est égpée dans le manuel des modules
du logiciel CFD'ACE (CFDRC, CFD'ACE (U) Module Manual 20Q7)
Elle désigne des rayonnements extérieurs a la géeméui n'ont pas de
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conditions aux limites dans la géométrie. Quandykes sont injectés, ils émettent
et absorbent dans un vaste domaine de longueudel’dtour I'extraction, comme
le domaine d’absorption et d’émission des gaz esing, il n'y a pas besoin

de considérer la propriété « Farfield ».

» Le choix des propriétés thermiques

= Les surfaces peuvent étre définies comme :

o Wall : paroi infranchissable pour un fluide. Elles stnites isothermes ici.
o Interface : surface quelconque subissant les phénoménesnpsés
oInlet : I'injection des gaz se fait au travers de cstidace

o Outlet : I'éjection des gaz se fait par cette surface.

= *La température des filaments est fixée par I'utilisateur. C'est elle qu’on fait
varier lorsqu'on étudie les profils thermiques dwbsrat. Elle traduit
I'échauffement des filaments quand les lampes alimentées.

= Pour les conditions radiatives des interfaces (satbst hublot), les domaines de
température sont précisés. Une température intutie I'ordre de grandeur de
la solution attendue peut étre donnée pour faclbteésolution numérique.

= De l'azote arrive a température ambiante (300 KSoet du réacteur par le systeme

de pompage vers le milieu ambiant a 300 K.

Les propriétés radiatives de chacune des surfacgsé&unies dans deux fichiers détaillés

dans I’Annexe 4 :

» Le fichier « Patch» reprend les caractéristiques optiques mentionu@es le
Tableau llI-4.

» Le fichier “Optical Database” présente les coefficients sous forme de colonnes

dans l'ordreny,n,n,,n,, Ky, ki, K,, k; des expressions 111-10 et 11I-11. Il y a 60 lignes

qui correspondent chacune au centre d’'une plag®rdgieurs d’onde. L'exemple

du silicium est donné dans I’Annexe 4.
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II1.5. Résultats des simulations numériques

[11.5.1. Résolution numérique des équations de conservation

La résolution numérique des équations de conservatist effectuée par le solveur
CFD’ACE (V). Ce dernier utilisane méthode itérativepour la résolution des équations.

Les équations de conservation sdisicrétiséespour chaque variable étudiée (I'enthalpie,
la pression et la vitesse des fluides). Cette disation conduit a un ensemble d’équations
non linéaires pour chaque volume de contréle dtesys. Les détails de la discrétisation sont
donnés dans le manuel de ['utilisateur du logi€€D’ACE (CFDRC, CFD’ACE (U) User
Manual 2007)et dans I'ouvragdNumerical heat transfer and fluid flo@Patankar 198Q)

L’équation de conservation discrétisée est deraéo

a,0,= > Pt S, (111-38)
nb

I'indice p est utilisé pour désigner une valeur au noeud P ;
a,est un coefficient ;
@, est la variable en ce point ;

I'indice nb indique les coordonnées des cellules voisines ;

a,, est appelé coefficient de lien ;

S, est le terme de source.

A chaque itération, la somme des résidus est @édabur toutes les cellules du systéme.
Une bonneconvergenceest obtenue pour une réduction de quatre ordregraledeur de
cette somme. Pour empécher la divergence de la&gwoe de résolution, I'équation 111-28

doit étre modifiée comme suit :

a,(1+1)=> a,@, +S, +a,l¢g, (11-39)
nb

qo; est la valeur de, de l'itération précedente ;

| est une constante dite de « sous relaxation ».

La valeur del est inversement proportionnelle a un pseudo paemesAt. Si At est

grand,| devient petit et vis versa. Par conséquent, dasdgr pas en temps entrainent un
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risque d’oscillation. A I'opposé, des petits pastdmps impliquent une convergence lente
et effective. Typiquementest pris entre 0,1 et 0,8. Dans les modélisat@ndeux et trois

dimensions, elles sont prises a 0,1 ou 0,2.

Le déroulement de la résolution numériquese fait de la maniéere suivante :
= Les propriétés et les conditions de chaque cedlote d’abord récapitulées.
= La méthode Monte-Carlo est mise en ceuvre avec ssigeenent :
ol'émission de 5 millions de rayons qui sont jetés ®utes les surfaces
(les patchs). Ce nombre important satisfait adtéissique et permet d’assurer
un résultat précis.
o le tracé des rayons ;
o le bilan des flux de chaleur radiative de tousi@shs ;

o les rayons sont jetés toutes les 400 iteratiomsdairafraichir le calcul.

= Au fur et a mesure des itérationsctanvergencepeut étre visualisée au moyen de
'évolution de la somme des résidus. La courbe aeFigure 11I-12 montre
la convergence des calculs en deux dimensions emeé permanent.
Une convergence similaire est obtenue en trois msines. La somme des résidus
de chaque variable est diminuée de' I6is (de quatre ordres de grandeur)

au moins.

ASOnel50_2D-oct04-RP-1873K.DTF

X-Direction Velocity ======<=
Y-Direction Velocity

Static Pressupe oo
Total Enthalpy =

0.1

001

0.001

0.0001 |

1e-005

1e-006

Somme des résidus normalisee

1e-007

1e-008 I I | I I I L i I I
50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

Itérations

Figure I1I-12.Suivi de la résolution numérique : visualisationldesomme des résidus
normalisée de chaque variable en fonction du nordbtérations.
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[11.5.2. Visualisation des résultats

Les calculs sont réalisés a l'aide d’'un ordinateGrde type AMD Athlon 64, processeur
32 avec 1 Gb de mémoire RAM. Les résultats sordgralst errégime permanent La durée
des simulations en deux dimensions est d’enviromitiutes alors que celle des simulations

en trois dimensions est de 2h30. Ces deux durégsad a fait acceptables.

Les résultats sont appréciés a l'aide du logiciEw Les schémas de la Figure 111-13
montrent les résultats obtenus pour une tempérakesefilaments des lampes de 1873 K.
On y voit la répartition de la température du syse Pour la modélisation en deux
dimensions,le profil de la température du substrat nous intéresse particulierement.

Pour la modélisation en trois dimensions, on pé&teérmirla cartographie de la température
du substrat

Modélisation en deux dimensions Modélisation en trois dimensions

Banc de lampes infrarouges

Hublo/

1115
1110
1105
1100
1095
1050
1085 |
1080
1075
1070
1065
1060
1055
1050 - = : : - :

0.08 <006 -0.04 -0.02 0 0.02 004 006 008

Hublot

T — degk
104

¥

ASOnel50_2D-octD4-RP-1873K.D
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Figure IlI-13.Visualisation de la température du systeme et dégartition pour
le substrat.
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IT1.6. Conclusion

La modélisation du systéme rapide thermique AS-Tha été réalisée @wrux et trois
dimensions Leséquations de conservationpermettent de rendre compte des échanges de
masse et de chaleur (rayonnement, conduction @ectian) au sein du systéeme. Le transfert
de chaleur parayonnement prépondérant au sein du systeme rapide thermiqéts résolu

suivant le schéma suivant :

= discrétisation des surfaces geichs;

= détermination des propriétés de chaque surfaglsofptivité, émissivité,
réflectivité et coefficient de transmissiol Les propriétés radiatives de toutes les
surfaces de la modélisation ont été précisées.

= calcul de I'échange d'énergie entre les patchs pacage des rayons.
L’échantillonnage des rayons émis et réfléchislgsusurfaces est effectué a l'aide
dela méthode Monte-Carla
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