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Objectifs 
 

Plan de travail et méthodes 
 
1/ Diagramme de phase (P,T) d’un nouveau clathrate, Ba24Si100 
2/ Etude de la stabilité en température (sous Ar, vide) 
3/ Mesures physiques 
4/ Stratégie de dopage du matériaux 

 
……………………………………………………… 

 Principaux résultats 
1/ clathrate binaire Ba24Si100 obtenue à 0.5 GPa 
2/ Ba24Si100 stable jusqu’à 700 °C sous air 
3/ composé non dopé métallique (S=-25 μ.K-1 , ρ=570 μΩ.m)  
4/ gap électronique à 0.22 eV en dessous de Ef => dopage  
 
 

Résumé des faits marquants (FM) / Conlusion  
FM1 : Localisation des ondes de chaleurs dans un cristal parfait (PRL 2014) : κ~1.5 

W/mK (ambiante)  
 

Prolongement/perspectives 
ANR «MAtériaux Siliciures COmplexes, isotropes et écodurables pour applications THermoélectriques à moyennes et hautes températures (MASCOTH)» Financée en 2014  
 

Perspectives : Etude de la thermique dans le nouveau clathrate Ba24Si100 / Optimisation des propriétés thermoélectriques de Ba24Si100  dopé / Electrode et barrières de diffusion 
sur un clathrate de silicium 

Matériaux Siliciures Complexes, isotropes et écodurables pour applications 
Thermoélectriques / 2012 

Matériaux massifs optimisés pour la conversion 
thermoélectriques (chaleur <-> électricité). 
Matériaux cages, les clathrates de Si : structures 
cristallines conductrices électriques et isolantes 
thermiques. 

Clathrate binaire Ba8Si46 

FM2 : Abaissement l’énergie de vibration de l’atome 
encapsulé => diminution de la conductivité 
thermique : cas avec Ba24Si100  (optique à  ~2 meV)  

 
Conclusion : complexité structural permet d’obtenir 
des matériaux  massifs conduct. électriques / 
isolants thermiques   

 

Phonons Si46 vs Ba8Si46 
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