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Résumé

Les plasmas complexes ou poussiéreux de phase ordonnée, constituent un systeme fortement
couplé dont les caractéristiques présentent un grand intérét en physique de la matiere conden-
sée. Outre les propriétés communes aux milieux ionisés, les plasmas complexes se comportent
comme des cristaux avec l'avantage de pouvoir les observer a I’ceil nu. Ces grains de poussieres
présents dans 1'univers ou en laboratoire, dans les réacteurs a plasmas font toujours l'objet
de travaux de recherche. A basse température, ces grains fortement chargées peuvent former
un cristal coulombien. L’objectif de cette these est d’étudier via la simulation les propriétés
thermodynamiques d'un cristal coulombien bidimensionnel. La dynamique moléculaire a été
utilisée pour déterminer ’équation d’état effective des grains de poussieres. Le calcul était fait
pour différentes valeurs du nombre de particules et du parametre de confinement. Les résultats
obtenus indiquent plutoét un comportement d’un gaz réel. La vitesse du son calculée est en bon

accord avec I'expérience ce qui confirme la validité de notre modele.

Mot-clés : Plasma poussi¢reuz, cristal coulombien, équation d’état, dynamique molécu-

laire.

Abstract

The complex or dusty plasmas of ordered phase constitute a strongly coupled system whose
characteristics are of great interest in condensed matter physics. In addition to the properties
common to ionized media, complex plasmas behave like crystals with the advantage of being
able to observe them with the naked eye. These dust particles present in the universe or in
the laboratory, in plasma reactors are still the subject of research. At low temperatures, these
highly charged grains can form a Coulomb crystal. The objective of this thesis is to study
via simulation the thermodynamic properties of a two-dimensional Coulomb crystal. Molecular
dynamics was used to determine the effective state equation of dust grains. The calculation was
done for different values of the number of particles and the confinement parameter. The results
obtained indicate rather a behavior of a real gas. The speed of the calculated sound is in good

agreement with the experience, which confirms the validity of our model.

Keywords : Dusty plasma, coulomb crystal, equation of state, ideal gas, molecular dynamic.
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2 INTRODUCTION GENERALE

Le plasma poussiéreux, ou plasma complexe, est certainement 1’état de la matiere le plus abon-
dant dans 'univers. Il s’agit généralement, de particules microscopiques chargées négativement,
qui baignent dans un plasma. Ils constituent I’essentiel de I’environnement terrestre au-dela de la
haute atmospheére [1]. On les trouve dans les étoiles, dans certaines atmospheres de planétes ou
'ionisation est due a des particules tres rapides dont certaines émanent du soleil (vent solaire),
dans l'espace interplanétaire et interstellaire. Dans les réacteurs de laboratoire, ces particules
peuvent avoir leur origine dans les réactions chimiques entres les composants du plasma [2, 3] .
Leur prolifération constitue en fait un grand inconvénient pour la fabrication des composants

microélectroniques par des procédés plasma.

Cependant, ils peuvent aussi étre intéressants notamment pour la fabrication de couches minces
nanostructurées. D’un point de vue théorique, ces particules peuvent étre une occasion d’étude
intéressante de systemes qui présentent une certaine analogie formelle. On peut citer par
exemple la formation de fluides et de cristaux dits coulombiens qui présentent I’avantage d’étre
pratiquement visibles a ’ceil nu, pour 1’'étude de systemes a fort coefficient de couplage, qui

sont difficiles, voire impossibles, a créer en laboratoire [2].

En fait, le plasma poussiéreux est un exemple de systemes a fort couplage, gouverné par un
potentiel d’interaction coulombien écranté (le potentiel de Yukawa, ou de Debye-Hiickel, en est
une premiere approximation qui n’est pas satisfaisante pour tous ces systemes) semblable dans
ce cas aux naines blanches ou encore au systeme formé par piégeage d’ions refroidis par des

faisceaux laser [4].

De nombreux travaux ont été effectués pour comprendre la formation et la croissance de ces
poussieres [5, 6, 7], leur dynamique au sein du plasma ainsi que les modifications qu’elles
entrainent sur ce dernier [8, 9]. Aussi, en astrophysique, la présence de poussieres dans les queues
des cometes, les atmospheres planétaires et dans les nuages interstellaires est un phénomene
étudié depuis longtemps [10, 11, 12] et qui reste d’actualité [13].

Des travaux de physique fondamentale a la fois théoriques et expérimentaux ont, de ce fait, vu
le jour. On peut citer par exemples les études concernant les processus de charge [14, 15, 16, 17,
18, 19], le lieu de piégeage des nuages de poussieres [20, 21], les phénomeénes de transport [22]
etc. L’une des propriétés intéressantes des plasmas poussiéreux est la formation de structures
auto-organisées, appelées cristaux coulombiens. Elles sont dues aux fortes interactions entre les
poussieres et leurs confinement dans un espace réduit [23, 24, 25]. Il existe plusieurs formes
stables de ces structures : des cristaux a trois dimensions, a deux dimensions, en boules, ..etc.
La structure la plus étudiée est la structure bidimensionnelle (2D), c’est cette derniere qui fera

I'objet de notre travail.

La connaissance de I'équation d’état d’un systeme simplifie énormément son étude et sa com-

préhension. Concernant les systémes ou les interactions sont de type Yukawa (Debye-Hiickel) ,
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Murillo et al. [4] donnent un développement théorique qui n’est malheureusement valable qu’en

volume, donc non applicable au cas de cristaux coulombiens (2D) qui nous intéressent ici.

Récemment, les travaux expérimentaux effectués par Oxtoby et al. [26] ont rapporté des ex-
périences d’ondes de choc sur un cristal de plasma poussiéreux 2D. Dans ce systeme a fort
parametre de couplage, en se basant sur les relations de conservation de Rankine-Hugoniot,
Oxtoby [26] rapporte un comportement en gaz idéal avec un indice adiabatique estimé a 1.67,
remarquablement proche de I'indice d'un gaz monoatomique qui est de 5/3. Ce qui a révélé une
importante découverte dans ces cristaux fortement couplés. Dans ce contexte et en guise de la
premiere partie de cette these, nous avons tenté de confirmer ces résultats par une simulation

directe avec la dynamique moléculaire (DM).

La seconde partie de la these concerne 1’étude de la propagation des ondes acoustiques dans
un cristal coulombien bidimensionnel fortement couplé en fonction des propriétés physiques
du systeme. Nous avons pu ainsi montrer une similitude entre le comportement des ondes
acoustiques de poussiere (DAW) dans ces cristaux et le comportement des ondes sonores dans
les solides. L’étude de ces ondes est intéressante notamment en astrophysique, ou les ondes de
chocs acoustiques peuvent déclencher la condensation des grains dans les nuages moléculaires

de poussieres.

La mesure de ces grandeurs dynamiques nécessite des expériences tres longues a mettre en
ceuvre et onéreuses. Il devient donc utile d’envisager des méthodes numériques pour simuler
le comportement de ces grains de poussiere pour différents parametres physiques et différentes

conditions expérimentales.

Dans cette démarche de modélisation, nous avons développé un modele théorique basé sur
la méthode de dynamique moléculaire (DM) qui permet de suivre 1’évolution temporelle du
systeme formé par les grains du plasma poussiéreux en appliquant le principe fondamental de
la dynamique a chaque grain. C’est a partir de ces équations que I'on déterminera les propriétés
thermodynamiques ( pression, densité, ...) des cristaux coulombiens et ce dans les différents cas

de figure.

Ceci est réalisé a partir d’'un code développé auparavant au sein du groupe que nous avons
adapté a la problématique étudiée. Ce type de simulation a donné de bons résultats pour
décrire plusieurs phénomenes dans les cristaux coulombiens tels que les transitions de phase,

les solitons, les ondes de chocs, etc. [27, 28, 29].

Cette these est organisée en quatre chapitres. L’ensemble des propriétés fondamentales des
plasmas poussiéreux fortement couplés, ainsi que les différentes forces agissant sur les grains de

poussieres dans un réacteur plasma seront présentés dans le premier chapitre.

Le deuxieme chapitre sera consacré a la méthode de simulation numérique de dynamique molé-
culaire utilisée dans ce présent travail, en particulier dans les systemes fortement couplés. Dans
la suite de ce chapitre, la méthode de dynamique moléculaire est rappelée dans ses grandes
lignes puis nous verrons son adaptation a la simulation des plasmas qui réside essentiellement

dans le choix des potentiels d’interaction. En plus, dans ce chapitre, on présentera I’algorithme
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Leap-frog utilisé pour calculer les différentes positions et vitesses des grains de poussieres d’une

mono-couche d’un cristal coulombien bidimensionnel.

Dans le troisieme chapitre, nous passerons a la présentation des résultats et leurs interprétations.
Nous allons présenté ’algorithme pour le calcul de la pression locale. Ensuite nous proposerons
une équation d“état, pour un cristal fini bidimensionnel sujet a un confinement électrostatique
parabolique. Le potentiel de 'interaction inter-grains considéré est de type Debye-Huckel (ou
Yukawa), qui prend en compte 1'écrantage des grains par les especes chargées du plasma. Cette
équation d’état sera validée en calculant la vitesse des ondes acoustiques et en la comparant

avec des données expérimentales.

Dans le quatrieme et dernier chapitre, la propagation des ondes acoustiques sera abordée, en
étudiant 'effet de différents parametres physiques, tels que la masse, la charge, la longueur
de Debye et la température sur la vitesse de propagation de ses ondes. Dans la conclusion,
nous rappellerons les principaux résultats obtenus et présenterons quelques perspectives dans

le cadre de la poursuite des travaux présentés dans cette these.



Chapitre

Généralités sur les plasmas poussiéreux
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1.1 Introduction aux plasmas

La physique des plasmas est une discipline assez récente qui trouve ses origines autour des
années vingt. Elle s’intéresse aux gaz constitués d’ensembles macroscopiquement neutres de
particules chargées et de particules non chargées appelés plasma. Les plasmas représentent, la
presque totalité (99%) de la matiere de notre univers [30] . Ils existent soit a 'état naturel
(couronne solaire, soleil, étoiles, ionosphere, naines blanches .. .), soit en laboratoire ou ils sont
généralement produits par des décharges électriques. Notre planete est, elle-méme, entourée
d’une couronne de plasma a une distance comprise entre 90 et 500 km de sa surface. Cette couche
rend possible les communications radio au-dela de 1’horizon et est responsable des aurores

boréales.

Les plasmas sont désignés comme étant le quatrieme état de la matiere faisant suite dans
I'échelle des températures aux trois états classiques : solides, liquide et gaz [31], et avant le
cinquieme état de la matiere : le condensat de Bose-Einstein [32]. A I’état solide, les molécules
sont rapprochées les unes des autres ce qui donne au solide son caractere indéformable. Si on
fournit de I’énergie, sous forme de chaleur par exemple, les molécules tentent de s’éloigner les
unes des autre sans adopter de forme propre ; c’est I’état liquide. Si la chaleur augmente encore,
le liquide se transforme en gaz et un gaz surchauffé forme un plasma, ou les atomes sont dans

des états excités et ionisés [33]. L’ensemble des états cités est illustré sur la figure 1.1.

Elevée

Temperature ou bien Energie  o—ti.

®) O
000 QoS
|
Liquide Gaz
[ ]
I - A * =
- @ . M € M* ———— Particule excitée
. L] L]
Radicaux +— R e @ R AAase L Radiation UV
Electron ! |_]
Plasma

Figure 1.1 — Représentation schématique des quatre états de la matiere [34]

Plus généralement, un plasma est une collection d’électrons, de radicaux libres, d’ions des deux
charges, de photons de diverses énergies allant de 'UV (ultra violet) a l'infrarouge lointain,

d’atomes libres et de molécules dans des états fondamentaux et excités ( Voir Figure 1.2).
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Chaque particule chargée dans un plasma interagit simultanément avec les autres grace au long

rayon d’action de la force électrique entre particules chargées (force coulombienne).

Ces interactions créent un comportement collectif qui n’existe pas dans les gaz neutres. Dans le
cas de plasmas faiblement ionisés et étant donné leur faible densité, leurs propriétés physiques
(grande compressibilité, énergie interne et pression, écoulements, etc.) sont analogues a celles des
gaz neutres, tandis que leurs propriétés électromagnétiques (conductivité électrique, indice de
réfraction, nouveaux modes de propagation des ondes, etc.) sont différentes dues essentiellement,

a la présence d’électrons libres.

(Gaz neutre Etat plasma

e P SN,
\3} - é‘@ P

O——

Figure 1.2 — Illustrations d’un gaz neutre et d’'un plasma

En 1923, les physiciens I.Langmuir et L Tonks [31, 35] furent les premiers a employer en

Y W 2

physique le terme ” plasma ” (du grec ” matiere informe”) par analogie au plasma sanguin
auquel le phénomene ressemblait visuellement. Il a été introduit pour designer, dans les tubes
a décharge, certaines régions équipotentielles contenant un gaz ionisé électriquement neutre.
Pendant certaines années, un plasma désignait un gaz entierement ionisé et globalement neutre

[36).

Généralement, un plasma peut étre caractérisé par sa température électronique et sa densité no-
tée respectivement 7T, et n.. Ces deux quantités peuvent varier respectivement de 0.1 & 10%eV et
de 1 & 10'8em ™3 selon la nature ( astrophysique ou de laboratoire) et les différentes applications

du plasma. L’état plasma regroupe donc des milieux tres différents (voir figure 1.3).
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Caractérisation des différents plasmas
1e+089 —— - — ——T1 - — — — T
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mZOne solide, liquide, ga pour laguelle aucun plasma classique n'existe.

Figure 1.3 — Les différents plasmas en fonction de la température et de la densité [37]

1.2 Emergence de thématique des plasmas poussiéreux

La définition d'un plasma telle que énoncée ci-dessus peut s’avérer, a bien des égards, incom-
plete et restrictive. En effet, un plasma réel contient toujours des impuretés chargées communé-
ment appelées poussieres(ou poudres). La présence de ces extra particules, dont les dimensions
peuvent varier du micrometre jusqu’au nanometre, rend la nature du systeme plasma plus

complexe et difficile a cerner.

Les plasmas poussiéreux appelés aussi plasmas complexes, ou encore dusty plasma en anglais,
sont des gaz partiellement ionisés composés d’especes neutres, d’ions, d’électrons et de grains
de poussiere électriquement chargées et extréemement massifs. Ces grains acquierent une charge
grace aux interactions avec les ions et les électrons du plasma environnant ou avec les rayon-
nements UV [38, 39, 40|, en laboratoire cette charge est négative a cause de la plus grande

mobilité des électrons.

Les plasmas poussiéreux ont fait I’objet de nombreuses études depuis le début des années 80
et constituent aujourd’hui une branche a part entiere de la physique des plasmas. La présente

section s’attache a décrire ’émergence de cette thématique.
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1.2.1 La découverte par Irving Langmuir

Dans une communication de 1924 [41] | Irving Langmuir rapporta la premiére observation de la
présence de poussieres au sein d’un plasma. La décharge utilisée par Langmuir était produite
entre un disque métallique (anode) et un filament de tungsténe (cathode), I’enceinte en pyrex
contenant de l'argon a une pression de quelques torr. Le filament était initialement chauffé
par circulation d’un courant, permettant ainsi I’émission d’électrons par effet thermique. En
diminuant le courant dans le filament, cette émission d “électrons s’atténua. Pour compenser ce
manque d’électrons, la différence de potentiel entre I’anode et la cathode fut augmentée pour
fournir aux ions l'accélération nécessaire a ’émission d “électrons y par impact ionique sur le
filament. La forte énergie cinétique acquise par les ions lors de leur impact sur le filament,
eu également pour conséquence de le pulvériser conduisant a la formation de particules de
tungstene. Ces particules furent observées par Irving Langmuir par diffusion de la lumiere
solaire focalisée. Dés cette époque, il émit I’hypothese que ces particules devaient étre chargées
négativement par collections d’électrons et entourées d’une région a charge d’espace positive

appelée gaine ionique [42].

1.2.2 Les poussiéres en astrophysique

Malgré la découverte précoce de Langmuir, le domaine des plasmas poussiéreux ne fit I'objet
d’un réel intérét qu’a partir du début des années 1980. Le programme Voyager de la NASA
ayant pour but d’explorer les planetes lointaines du systeme solaire débuta en 1977. Les sondes
Voyager 1 et 2 fournirent des images des anneaux de Saturne qui révélerent un phénomene
particulier. Lors de la phase d’approche de Saturne par la sonde, des bandes sombres appe-
lées spokes (Figure 1.4 ) se propageant radialement au sein de 'anneau B de Saturne furent

observées.

En s’éloignant de la planete, ces bandes apparurent comme plus lumineuses que leur environ-
nement. Ce comportement révele la véritable nature du phénomene observé : les spokes sont
composés de poussieres qui diffusent la lumiere solaire préférentiellement vers I’avant. On com-
prendra par la suite (voir par exemple [43, 44] ) que I'origine du mouvement de ces poussiéres
se trouve dans le fait que les poussieres sont chargées et ainsi sensibles a la magnétosphere de

Saturne.
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(@)

Figure 1.4 — Spokes dans 'anneau B de Saturne : (a) Phase d’approche, bandes sombres. (b)
Phase d’éloignement, bandes blanches.

Le domaine de 'astrophysique au sens large est confronté a la présence de poussieres. Celles-ci
sont présentées et étudiées dans de multiples circonstances et environnements. On les rencontre
par exemple dans les queues des cometes qui dispersent de grandes quantités de poussieres dans

I'espace interstellaire [45].

Elles composent également la majeure partie des disques protoplanétaires [46, 47]formés autour
des jeunes étoiles et constituent ainsi les précurseurs a la formation des planetes du futur sys-
teme . De nombreuses études sont également menées sur I’atmosphere de Titan, satellite le plus
imposant de Saturne et qui pourrait ressembler a la Terre primitive. Elle est composée princi-
palement d’azote mais également de méthane. Des aérosols y sont formés a partir des tholins,
substance organique produite grace a ’action du rayonnement solaire UV sur les molécules de

I’atmosphere de Titan.

En tentant de reproduire ces tholins en laboratoire dans des décharges plasma [48, 49], les

scientifiques esperent faire avancer nos connaissances sur l'origine de la vie sur Terre.

1.2.3 Les poussieres dans I'industrie micro-électronique

Vers la fin des années 1980, une nouvelle découverte a été a 'origine de I'extension de la thé-
matique des plasmas poussiéreux a une autre communauté scientifique. La technologie plasma
est largement utilisée dans l'industrie de la micro-électronique. Elle permet le dépot de films
minces ou encore la gravure de motifs sur des substrats. Cette technique permet d’atteindre de

remarquables finesses de gravure des semi-conducteurs en augmentant le rapport d’aspect.

Elle est notamment a l'origine de 'amélioration continuelle des performances des micro-
processeurs [50] grace a 'augmentation du nombre de transistors par unité de surface. La
fabrication de tels objets nécessite des précautions drastiques de maniere a limiter au maxi-

mum la pollution des substrats.
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Cependant, malgré 'amélioration croissante de la propreté des environnements de production
(salles blanches), une pollution de leur surface par de petites particules était régulierement
constatée. L’origine de cette pollution, jusque la attribuée a la phase de manipulation des
substrats a l’air, fut découverte par Gary Selwyn (IBM) en 1989 [51]. Alors qu’il effectuait des

mesures de fluorescence induite par laser (FIL), il observa une diffusion du faisceau laser.

Des particules de poussiere en suspension dans le plasma au-dessus du substrat en étaient les
responsables (voir figure 1.5). Deés lors, cette découverte stimula de nombreuses recherches dans
le domaine des plasmas poussiéreux de laboratoire [6, 52, 53, 54]. Comprendre les mécanismes
de formation de ces particules ainsi que les forces agissant sur celles-ci et déterminant leur

piégeage furent au cceur des études menées par la suite.

Figure 1.5 — Poussiéres en suspension illuminées par un faisceau laser [55].

1.2.4 Les plasmas poussiéreux et leurs applications

Les poussieres ne sont pas systématiquement nuisibles et leur présence est parfois recherchée
pour diverses applications. Les procédés plasma permettent la synthese de particules dont les
tailles peuvent étre controlées jusqu’a des échelles de quelques nanometres et dont la com-
position chimique peut étre maitrisée [56, 57]. Avec le développement des nanotechnologies
et des matériaux composites, les applications potentielles sont de plus en plus nombreuses :
fonctionnalisation de surface, amélioration des propriétés mécaniques des matériaux, fonction-
nalisation de microparticules pour des applications pharmaceutiques et médicales, fabrication

de pigments, lubrifiants, etc...

Par ailleurs, les procédés plasmas permettent de fabriquer aisément des nano-cristaux semi-

conducteurs [3, 58] . Ceci s’explique principalement par deux effets :



12 Généralités sur les plasmas poussiéreux

— les particules produites sont chargées négativement ce qui réduit leur tendance a

agglomérer,

— les particules sont portées a des hautes températures lorsqu’elles sont présentes en

volume dans le plasma [59, 60|, ce qui permet leur cristallisation.

Ces nano-cristaux trouvent de nombreuses applications potentielles notamment pour les cellules

photovoltaiques ou encore les éléments de circuits électroniques.

Enfin, les poussieres peuvent étre utilisées comme diagnostics dans les plasmas. Il est par
exemple possible de sonder les champs électriques locaux en étudiant leur position d’équilibre
au sein du plasma [61] ou encore de déterminer les flux d’énergie en utilisant ces particules

comme des calorimetres [62] .

1.3 Caractéristiques de base des plasmas poussiereux

Afin de comprendre et de cerner la formation et I’évolution du plasma poussiéreux, il est utile de
définir ses caractéristiques de base, la longueur de Debye, la neutralité macroscopique, ’espace

inter-grains, le parametre de couplage coulombien, ainsi que les fréquences caractéristiques.

1.3.1 La longueur de Debye

Un des parametres fondamentaux d’un plasma est I’écrantage de toute particule chargée dans
le plasma par un nuage de particules I'entourant et de charge opposée; c’est I'écrantage de
Debye. La longueur de DebyeAp est une échelle de longueur propre a chaque décharge et qui
s’'interprete comme étant la réponse des particules chargées a réduire les effets des champs

électrique locaux. Cet écrantage confere au plasma la caractéristique de quasi-neutralité [40].

Considérons une charge électrique positive ¢ immergée dans un plasma quasi-neutre. Cette

charge créera un potentiel électrique dont I'expression dans le vide s’écrit :

q
Vo = 1.1
0 4megr (L.1)

Ce potentiel est affecté par les électrons et les ions du plasma et son expression est solution de

I’équation de Poisson :

€o

ou
go la permittivité du vide.

pest la densité de charge du plasma donnée par :
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p=-e(n; —ne)+qd(r) (1.3)

d (r) est la fonction de Dirac indiquant que la charge g est ponctuelle.

Pour résoudre cette équation, on suppose ’équilibre thermodynamique pour la distribution des
charges, soit une distribution maxwellienne pour chaque composants du plasma a(électrons ou

ions)

En supposant que les électrons sont en équilibre thermodynamique a la température 7T, leur

densité est donnée par :

Ng = NP (l:?];j‘f > (14)

Ol Nyp est la densité électronique ou ionique dans le volume du plasma (loin de la perturbation).

Dans 'approximation des petites perturbations (eV < kgT.), la solution de 1’équation de Pois-

son prend la forme :

q T T
_ LAY _r 1.
Vi) = reep ( )\D> Voeap ( /\D> (15)

dit potentiel coulombien écranté, potentiel de Yukawa ou encore potentiel de Debye-Huckel.

Le parametre Ap est la longueur de Debye. Dans le cas ol on ne considere que I’écrantage due

aux électrons, on a :

1/2
Ap = <5°kBT> (1.6)

Neo€2

L’équation 1.5 montre que le plasma modifie le potentiel (V4) d’une charge libre en provoquant

son atténuation sur une distance caractéristique Ap.

1.3.2 Fréquence plasma

Nous avons montré dans ce qui précede comment les effets d'une perturbation de charge dans
un plasma sont contenus ou écrantés par le mouvement des électrons. Il est évident que cette
réponse du plasma n’est pas instantanée. Une estimation raisonnable du temps de "mise en
place de I'écrantage” est la durée nécessaire a un électron de parcourir la longueur de Debye.

Ce temps t, est donné par [63].
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AD _ (%)1/2 (€0 1/2
tp <Veth> (M)lm o (71662)

Me

Avec v,,, vitesse thermique des électrons.

Un raisonnement rigoureux [63, 64] montre que la réponse d’un plasma a la force électrique
générée par la perturbation se fait par voie d’oscillation. La fréquence de ces oscillations, appelée

fréquence plasma ou fréquence de Langmuir, est I'inverse du temps ¢, :

Wy = (”662 )1/2 (1.8)

EoMe

Dans la littérature, on se refaire souvent a I’équation 1.8 par fréquence plasma alors qu’en toute

rigueur la fréquence plasma est fp, = 52.

L’équation 1.8 montre que si une perturbation externe (onde électromagnétique) de fréquence
(w < w,) est envoyée sur un plasma, les électrons peuvent répondre suffisamment vite pour
maintenir la neutralité du plasma; l'onde sera réfléchie. Par contre si (w > w,), les électrons

n’auront pas le temps de réagir et I’'onde traversera le plasma.

1.3.3 Neutralité macroscopique

La présence de ces particules de poussiere (grains), modifie les parametres du plasma et affecte
les processus collectifs dans ce dernier. En particulier, les grains de poussiere, peuvent collecter
efficacement des électrons et des ions du plasma et se chargent alors par le biais de la collec-
tion de particules. A 1’équilibre, les densités électroniques et ioniques sont déterminées par la

condition de neutralité :

ENo — €N + Gaongo = 0 (1.9)

ol ne, n;, ng représentent, la densité électronique, la densité ionique et la densité des grains
de poussiere respectivement, e étant la charge du proton et q; = Zgze (—Zqe) est la charge
répartie sur la surface du grain, suivant qu’elle soit positive ou négative. La présence des grains
de poussiere ainsi que leur dynamique, alterent le transport des particules, modifient certaines
types d’ondes ioniques et surtout, introduit de nouveaux modes d’ondes dans le plasma (dust

acoustic wave).
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1.3.4 Parametre de couplage coulombien

Le couplage entre les grains de poussiéres est caractérisé par un parametre, nommé I',, défini
comme étant le rapport entre ’énergie potentielle coulombienne de I'interaction inter-grains et

I'énergie de lagitation thermique [65] .

Les grains de poussiere chargés, peuvent étre faiblement ou fortement corrélés selon la valeur
du parametre de couplage coulombien I'y. En présence d’effet d’écran (screening), 'interaction

inter-grains est de type de Yukawa et le parametre de couplage Iy s’exprime par [66, 65] :

<E,> q> d
I, = P= d - 1.10
<E.>  dreed (kpTy) " ( )\D> (1.10)

1
ou, d = (3ng/4m)3 est la distance inter-grain, ngy la densité initiale des grains de poussiere,

qa la charge d'un grain, et kg7, représente I’énergie thermique du grain.

Quand, I'y > 1 les grains de poussiere sont fortement couplés et cette condition est réalisée dans
plusieurs plasmas poussiéreux de laboratoire, tels que les cristaux coulombiens( voir paragraphe

suivant).

D’autre part si I'y < 1 le plasma est dit faiblement couplé ; dans ce cas, la relation de dispersion

des ondes n’est pas affectée par la corrélation spatiale des grains [67, 68, 69, 70].

La nature de l'interaction entre les grains de poussiere dépend de trois parametres essentiels
68] :

1. Le rayon du grain ry.

2. La distance entre les grains, liée & leur densité : d ~ n=/3 .

3. La longueur de Debye A\p.

1.4 Cristaux coulombiens

Pour des parametres de couplage assez élevés, les grains de poussieres peuvent s’organiser sous
forme de structures cristallines. C’est ’équilibre entre les forces de confinement et la répulsion
électrostatique écrantée entre les particules qui en est l'origine. Ces structures cristallines a
une, deux ou trois dimensions sont appelées "cristaux coulombiens”. Les structures 3D appa-
raissent dans certaine configuration de réacteur ou dans un environnement de micro gravité.
En fonction de la température, elles adoptent des structures cristallines CFC, CC et HC. Les
structures 2D, les plus courantes, apparaissent dans les réacteurs a électrodes plates (1.6). A
2D la structure est exclusivement hexagonale (en ’absence de champ magnétique). Il est inté-
ressant de noter que dans ce dernier cas, la transition de phase solide-fluide se fait a travers
une phase particuliere dite hexatic (pour un parametre de couplage égale a 70). Les particules
de poussieres peuvent étre créés dans le plasma lui méme ou en injectant directement dans le

plasma des particules microscopiques sphériques de mélamine-formaldéhyde, de carbone ou de
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verre [71]. Pour pouvoir étudier leur comportement dans un plasma RF on utilise le dispositif
dont le schéma est représenté sur la figure (1.6). Ce dispositif contient un faisceau laser étalé

horizontalement avec une faible épaisseur pour éclairer les grains de poussiéres et une camera

C(

CCD video camera

macro lens

grounded electrode

particles
sheet of
laser light
13.56 MHz
generator it q lindrical V’
- capacitor powere cylindrica aser
matching
@ﬂ networle [ electrode lens

Figure 1.6 — Schéma du dispositif pour étudier les comportement des grains de poussiere dans
un plasma RF [70].

Sur la figure (1.7) est présentée une image CDD de grains de poussieres formant un cristal
coulombien & deux dimensions de structure hexagonale [70]. Ces grains lévitent dans la gaine
inférieure ou a la frontiere de celle-ci avec le plasma. Cette position d’équilibre résulte princi-
palement de la compétition de trois forces : la force exercée par le champ électrique qui regne

dans cette région, la force de gravité et la force d’entrainement des ions (figure 1.14).

Figure 1.7 — Image CCD du plan horizontal d'un cristal coulombien .
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1.5 Mécanismes et comportements d’une particule immer-

gée dans le plasma

1.56.1 Les gaines électrostatiques

Lorsque l'on introduit un objet quelconque dans un plasma (par exemple un grain de poussiére),
il y a une perturbation du potentiel de celui-ci. C’est a dire une rupture locale de neutralité
qui se répercute spatialement sur une distance de 'ordre de la longueur de Debye. C’est la
formation d’une zone de charge d’espace positive, nommeée "gaine électrostatique”, car cet objet

se charge négativement par collecte d’électrons.

Cette gaine est une interface abrupte entre le volume du plasma et les murs du réacteur, les
électrodes, ou toute autre surface présente dans le réacteur. Les gaines sont généralement des
zones de charge d’espace positive parce que initialement, les électrons ont une vitesse thermique
((%)1/2) au moins 100 fois plus grande que celle des ions ((%?)1/2) a cause de leur masse
qui est plus faible et leur température qui est plus grande (T, > T;) [72, 73]. Ainsi, les électrons
vont bombarder plus souvent les murs de la chambre ou les électrodes et en conséquence seront
retirés du plasma. Les ions laissés derriere vont donc créer une accumulation de charges positives

autour du plasma qui va résister a la perte de plus d’électrons.

1.56.2 Longueur de Debye électronique et ionique

La zone de charge d’espace positive autour de la poussiere ou tout autre objet plongé dans le
plasma va atténuer le champs électrique que crée la particule autour d’elle. La distance, au-dela
de laquelle I'influence de la particule devient négligeable, c¢’est a dire I'épaisseur de gaine est

égale a la longueur de Debye linéarisée, définie par [74, 75| :

A\p = _ApAp, (1.11)

VAD, + AB,

ou Ap, et Ap,sont respectivement la longueur de Debye électronique et ionique avec :

EUk‘BTe 50kBE
Ap. =/ g Ap, =/ e (1.12)

ou 1, et n, sont respectivement la température et la densité des électrons, T; et n; celles des

ions.
£ la permittivité du vide.
kg la constante de Boltzmann et ¢ la charge électrique.

Il est considéré, en général dans les plasmas froids basse pression, que T, > Tiet n. ~ n; , soit

une épaisseur de gaine équivalente a la longueur de Debye ionique. Dans le cas d’une décharge
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capacitive radiofréquence & basse pression, la densité des ions est comprise entre 10'° —10m =3
et leurs températures sont proches de la température ambiante. Soit, la gaine électrostatique

entourant la poussiere est d'une épaisseur de l'ordre de quelques centaine micrometres.

1.56.3 Le potentiel plasma

Le plasma est un gaz macroscopiquement neutre ot regne un champ électrique nul et un po-
tentiel constant. C’est un potentiel plasma noté V,. Il est positif par rapport au parois et sert

souvent de référence.

1.5.4 Le potentiel flottant

Dans cette partie, nous considérons le probleme & une dimension (pour une particule isolée).
Nous posons S, la surface de la particule portée au potentiel Vs plongée dans un plasma voir

figure 1.8.

. e Plasma
s - E LY
. - Zone de charge d’espace
4 “'»1... - ol |
Vs = = ’ Particule
] k IL___.III. ! 4
quak]uss ngieurs
"\\ deDebye "-- ).
Ve

Figure 1.8 — Probleme a une dimension d’une poussiere plongée dans un plasma

La surface S recoit alors un flux d’ions et d’électrons qui est en relation avec : V= Vg — Vp .

En général, Vg < Vp d’out V' < 0, les ions vont étre alors accélérés vers la surface tandis que les
électrons vont étre freinés. C’est ce phénomene qui est a ’origine de la formation de la zone de

charge d’espace positive autour de la poussiere.

En T'absence de collisions dans la gaine, la concentration en électrons au voisinage de S peut

~ 7 . / N . . . . ’

étre définie par n,, = n. x exp (—ki‘; ), d’apres la distribution des vitesses des électrons de
e

Maxwell-Boltzmann et pour une vitesse comprise entre v, et v, + d..
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par conséquent, la vitesse thermique moyenne des électrons dans la gaine et dans le plasma

sont égales : v, = .

Analysons le flux d’ions et d’électrons collectés par la surface S :

o Le flux d’électrons :

1., 1 V
7 tesVes soit Zneﬁeexp <k(]BTe> (1.13)

e Le flux d’ions sera :

Le courant arrivant a la surface du corps étant, alors, défini par :

gA 8kgT; 8kgT, ( qV >
Is = — — 1.15
S 4 " \/ Ty TMe crp kT, ( )
avec :
A Taire du corps plongé dans le plasma.
n la densité électronique et ionique dans le plasma.
Le potentiel flottant (V) correspondra alors a Ig = 0 soit alors :
k BTe miTe
Ve = — l 1.16
f 2q " (meT) ( )

Le potentiel flottant V; est un potentiel auquel se fixe le corps plongé dans le plasma. Son
existence est due au fait que ce corps se charge d’abord négativement a cause de la grande
mobilité des électrons. Puis, les électrons sont repoussés et les ions attirés par le corps chargé
négativement jusqu’a ce que I’équilibre entre le flux électronique et le flux ionique soit atteint,
le corps se porte alors au potentiel flottant. Il est alors entouré d’une zone de charge d’espace

qui est en général positive, appelée gaine plasma.

1.5.5 Le critéere de Bohm

Bohm a avancé 'hypothese de 'existence d’une zone de transition entre une gaine d’épaisseur
L, et le plasma, appelée "pré gaine”. C’est une zone de quasi-neutralité électrique dans laquelle

le potentiel passe lentement de V; a V.

D’apres le critere de Bohm, la vitesse des ions a la lisiere de la gaine doit étre supérieure ou
1/2
égale a leur vitesse thermique (kﬁ@—Te) / afin qu’ils puissent sortir du plasma. Le potentiel en

lisiere de gaine noté V; est donné par [76, 77] :
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kgT,
2e

Vi=V,=Vp= (1.17)

Les différentes zones citées ci dessus sont représentées sur la figure 1.9 ci-dessous.

A

Ve
Ve

ohm

Pre-gaine | plasma

gaine

n»Ny n=neg n,=Ng

Vsurfac:e
dgaine L

Figure 1.9 — Répartition du potentiel électrique dans un plasma au voisinage d’une paroi[78].

1.6 Création d’un plasma poussiéreux

Afin d’étudier un plasma poussiéreux en laboratoire [79, 80], il faut de toute évidence commencer
par le créer. La procédure est simple et se fait en deux étapes. La premiere consiste a choisir
le plasma de base. Le choix du plasma est libre mais par mesure de simplicité on utilise le
plus souvent un plasma froid basse pression qui peut étre créé par une décharge continue ou
radiofréquence dans un gaz. Quant a la deuxieme étape, elle consiste a ajouter les grains de
poussiere au plasma. Pour cela différentes méthodes existent :

e l'injection artificielle de poussieres directement dans le plasma [70, 81, 2, 82].

e La formation de poussieres par ajout d'un gaz réactif (SiH4[83, 54, 84, 85],CH, (86, 87,

88],CoH, [86, 87, 89, 90]).

e La formation de poussieres par pulvérisation d'une cible [91, 92, 93, 94, 95].

Dans les expériences de laboratoire, les poudres peuvent étre injectées directement dans le
plasma ou bien formées a l'intérieur de celui-ci. Les poudres injectées sont généralement de
taille micrométrique et, a cause de leur masse, sont confinées prés de 1’électrode inférieure a la
lisiere des gaines ot la force électrique est suffisante pour compenser la gravité. Des conditions de
micro gravité sont donc nécessaires pour piéger les poussieres dans tout 1’espace inter-électrode

[96] . On peut cependant obtenir en laboratoire des nuages denses de poudres submicrométriques
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dans tout le volume du plasma en utilisant un gaz réactifs tels que le silane [97, 85|, le méthane
ou l'acétylene [87], ou encore par pulvérisation d’une cible qui se fait par bombardement ionique
98, 95].

1.7 Processus de charge du grain de poussiére

Plusieurs processus sont responsables de la charge électrique que les poussieres acquierent dans
le plasma, le plus important étant la collection des électrons et des ions positifs par simple
collision sur la surface de la particule. Comme la masse des électrons est tres inférieur a celle
des ions, leur agitation thermique fait que le grain de poussiere a plus de chance d’acquérir
initialement une charge négative, c’est a dire que son potentiel électrique est négatif. Cela
constitue un point d’attraction des ions positifs. On aura donc deux flux vers la particule qui
s’affronteront pour arriver a un certain moment a un état d’équilibre ( figure 1.10). Plusieurs
théorie traite de ce processus. La plus connue est la théorie OML (Orbital Motion Limited ) que
nous allons présenter ici brievement [99, 100]. Considérons un grain de poussiere sphérique de
rayon a dans un plasma. On peut le considérer comme isolé si ses dimensions sont tres petites

devant la langueur de Debye.

Sa charge est exprimer par @), = CV, avec C = 4magy sa capacité et V le potentiel a sa
surface (V; < 0) [101]. Dans le cas d’une distribution Maxwellienne des charges du plasma et
connaissant les sections efficaces de collision des charges électriques [99, 100], on trouve les

expressions des deux flux :

1
kT, \ 2 Vi
I, = —meng.a’ ( ml; > exp (I:BT > (1.18)
1
8kpT; 2 Vs
I, = meng;a’ ( WB, ) exp (1 _ ]:BT') (1.19)

avec m, et m; les masses des électrons et des ions.

A T'équilibre :

@y

=L,+1.=0 1.20
pn + (1.20)

En remplacant I, et [; par leurs expressions 1.18 et 1.19 dans 1’équation 1.20 , on trouve :

Noe | Tem; ( eV > < eV )
=(1— 1.21
noi | Time P \kp T, kT, (1.21)

En résolvant cette derniere équation on trouve la valeur du potentiel V; et la charge du grain

de poussiere @),.

Dans le cas d'un plasma RF la valeur de ), est de quelques milliers a quelques dizaines de

milliers de charges élémentaire e.
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Les grains de poussieres peuvent aussi acquérir une charge par des processus autres que les
collisions avec les électrons et les ions, comme par exemple I’émission d’'un photo-électron par

une radiation ultraviolete, I’émission thermique des électrons, etc.

Figure 1.10 — Représentation de ’écrantage de Debye

1.8 Mécanismes de piégeage des poussieres dans un plasma

1.8.1 Forces s’exercant sur une poussiere

Les forces qui s’exercent sur une poussiere dépendent toutes du rayon de celle-ci, soit direc-
tement par l'intermédiaire de la charge électrique. Nous pouvons ainsi classer ces forces en
deux catégories, celles indépendantes de la charge et celles déterminées par celle-ci. Ces forces

peuvent étre décrites de la fagon suivante :

Dans la catégorie des forces indépendantes de la charge, nous citons :
e La force de gravité
e La force de friction ou d’entrainement (en cas de flux de gaz) des neutres
e La force thermophorese due au gradient de température, entrainant les poussieres vers
les zones froides
Dans la catégorie des forces dépendantes de la charge:; il y a
e La force électrique
e La force d’entrainement ionique

e La force d’interaction entre les poussieres
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Ainsi , que ce soit via la charge ou directement par le rayon, la taille des poussieres va étre
déterminante pour leur dynamique. Les poussieres seront donc confinées dans le plasma si
les forces piégeantes ’emportent. Dans les expériences classiques de laboratoire, la principale
force piégeante est la force électrique induite par le fort champ électrique présent dans les
régions de gaine, et susceptible de compenser la gravité. A 1’échelle submicrométrique, les forces
ioniques et thermophoreses auront un role de plus en plus déterminant dans le comportement

des poussieres.

1.8.1.1 La force de gravité

Comme tout corps présents sur terre, une particule de poussiere immergée dans le plasma subit
I’attraction terrestre. Cette force qui attire la particule vers le bas tend a I’expulser du plasma.

Elle est définie pour une particule sphérique par[100] :
2 1
gy =mag = mripdd (1.22)

avec my la masse de la particule, ry son rayon, p; sa masse volumique (de l'ordre de quelques

g.m™3) et 7 I’accélération gravitationnelle.

1.8.1.2 La force de friction des neutres

La force due aux transferts de quantité de mouvement entre les poudres et les neutres dans
un plasma est appelée force de trainée ou friction des neutres. Dans les procédés plasma on
est en général en présence permanente de flux de gaz. Ces flux transferent de la quantité de
mouvement aux poudres. D’un autre coté, les poudres en mouvement échangent aussi de la

quantité de mouvement avec le gaz plasmagene.

Pour I’évaluation de la force de friction des neutres, deux régimes d’évolution de la poudre sont

a prendre en compte. Ces régimes sont, le régime hydrodynamique ou le nombre de Knudsen

bpm
Td
Knudsen est tres supérieur devant 1'unité, i.e. K, > 1. Dans le régime hydrodynamique (haute

est tres inférieur devant l'unité, i.e. K, = < 1, et le régime cinétique ou le nombre de
pression), la force de friction peut étre estimée a partir de la loi de Stokes et elle a été trouvée

proportionnelle a la vitesse (v4) et au rayon (r4) de la poussiere [102].

Dans les procédés plasmas (P < 1torr), le libre parcours moyen de neutres (l;,,) est supérieur a
quelques 100um alors que le rayon de la poudre est inférieur a quelque pum. Donc, pour estimer
la force de friction des neutres ?n dans les procédés plasmas, nous devons considérer le régime
cinétique. Dans le cas des collisions spéculaires entre les atomes neutres et les poudres (i.e. les
vitesses des atomes neutres apres collision sont perpendiculaires a la surface de la poudre), la

force de friction des neutres est donnée par[103] :

?n = —i\/%rflnnmnvth,n (751 — 7n) (1.23)
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avec n, la densité d’atomes neutres, m,, et 7n respectivement leur masse et leur vitesse.

SkpT

T,

Uthn = la vitesse d’agitation thermique des molécules de gaz.

1.8.1.3 La force de friction ionique

La force due aux transferts de quantité de mouvement entre les ions positifs et les poudres
dans le plasma est appelée force de trainée ou friction ionique. Deux composants contribuent
a cette force a savoir : la force de collection et la force orbitale. La force de collection traduit
le transfert de la quantité de mouvement de tous les ions collectés par la surface de la poudre.
Chaque ion incident transfert a la poudre sa quantité de mouvement initiale, (miﬁi), et la

contribution de tous les ions conduit a la force de collection :

?lc = W.bgni.vmoy.mi.a) (1.24)

Ol Vpoy €st la vitesse moyenne des ions.

n; est la concentration ionique, m; et 71-, la masse des ions positifs et leur vitesse.

b =r2 (1 —2q V;;X;) étant la parametre de collection de la particule.

La deuxieme composante, la force orbitale, est donnée par [93] :

?io = 4.7T.b2g.1“.ni.vmoy.mi.7i (1.25)

Cette équation exprime la contribution des ions subissant une déflexion de leur trajectoire dans
le champ central de la poudre sans atteindre sa surface mais qui lui transfert leur quantité de

mouvement par interactions coulombiennes.

eQq

4dmegm;v2

avec b% = représentant le parametre d’impact, correspondant a une déviation de 90°
2

d’ion incident, alors que le coefficient I' est le logarithme coulombien donné par :

1, (A +0%
I = §ln (b?+b2 (1.26)

Finalement 'expression de la force de friction des ions qui est la somme des deux contributions

s’écrit comme suit[103] :

F,=FC¢y Fo (1.27)

La force de trainée des ions positifs favorise 'expulsion des poudres de la décharge. De plus,

lorsque la concentration particulaire des poussieres est importante dans la décharge, l'apparition
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du phénomene ” void ” (voir figure 1.11) serait initiée par cette force. Le void correspondant

dans le plasma a une région ou il n’y a pas de particule.

Sheath

Figure 1.11 — Photos d’un "void” dans un plasma poudreux capacitif radiofréquence [95].

1.8.1.4 La force thermophorese

La force thermophorese consiste en la dérive des poudres en présence d’un gradient de tempé-
rature du gaz neutre. Cette force peut étre induite en refroidissant ou en réchauffant une des
électrodes qui va générer un mouvement des poudres des régions chaudes vers les régions froides
du plasma. Les molécules du gaz neutres ont une plus grande vitesse thermique dans la région
chauffée, ce qui se traduit par un plus grand transfert de leur quantité de mouvement vers la
poudre dans cette région que dans la région froide. Ce fait génere sur la poudre une force dans

le sens opposé du gradient de température (voir figure 1.12) [104] .

2

32 r; ST
B, ——> 1+ 27— T 1.2
15 v ( Tyl aT)) VT, (1.28)

ou ?Tgm représente le gradient de température alors que kr est la partie translationnelle de
la conductivité thermique. Le coefficient d’accommodation thermique du gaz sur la surface
de la poudre, ar, dépend principalement du rapport de masse des molécules incidentes et la
surface des atomes du gaz et de la nature des surfaces chauffées et de I’énergie d’absorption.
Une approximation raisonnable de la valeur de ce coefficient pour des températures allant de
300K a 500K, est ar ~ 1.
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Coté froid

e
=N

- 'S _,-".f -
Cole chawd

Figure 1.12 — Particule de poussiere immergée dans un gaz et soumise a un gradient de tem-
pérature.

1.8.1.5 La force électrique

Les poudres présentes dans le plasma sont chargées. Dans une décharge radiofréquence, cette
charge est négative. La particule subit, en présence d’'un champ électrique extérieur une force

de coulomb donnée par :

F. = Q.F (1.29)

L’équation 1.29 ne tient pas compte que la particule n’est pas dans le vide mais dans un plasma,
ou il y a présence d’effet d’écran entourant cette particule ( condition de maintien de la quasi-
neutralité). En présence d’'un champ électrique extérieur, la charge sur la poudre et les charges
d’écran a l'intérieur de la sphere de Debye entourant cette poudre sont polarisées et forme un
dipole. Daugherty et al. [105] ont inclus cette force sur le dipole comme second terme dans

I’expression de la force électrique, et ont obtenu :

) ()
F.—0,F x |1+ S0 ) (1.30)

Tenant compte de la condition r; < Ap, I'équation 1.30 approche bien I’équation 1.29. La
remarque que nous pouvons tirer est : I’écrantage par le plasma de la charge de la poudre pour

maintenir sa quasi-neutralité, ne génere pas d’effet secondaire d’écrantage du champ extérieur.
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1.8.1.6 La force d’interaction particule-particule

Comme un plasma est un milieu quasi-neutre, pour maintenir cette quasi neutralité un phéno-
mene connu sous le nom d’écrantage de Debye est produit lors de I'apparition d’un potentiel
au sein du plasma (figure 1.10). Pour comprendre ce phénomene, on considére un plasma de
base et on introduit une charge test . Cette charge va étre confinée dans une sphere constituée

d’électrons et d’ions dont le rayon est appelé longueur de Debye Ap.

Au dela de cette longueur le potentiel créé par la charge test n’est plus ressenti. A cause de ce
phénomene, I'interaction entre les grains de poussiere sera de type Debye-Hiickel ou de Yukawa

au lieu du type Coulombien [103] :

k
U, = N 9d, 9dy e~ /A (1‘31)
r

avec r : la distance inter grain, A\p : la longueur d’écrantage de Debye et q4,,q4, : les charges
des grains de poussiere. k : constante de coulomb.

Pour r > Ap, e/ ~ 0. Ce qui veut dire que le potentiel créé par le grain de poussiere
est totalement écranté par les particules en dehors de la sphere de Debye, pour une certaine

distance de la longueur de Debye \p.

1.8.2 Comparaison des forces appliquées sur une poussiére

Nous venons de présenter les principales forces agissant sur les particules et conditionnant leur
piégeage dans le plasma. Nous allons les comparer, sachant que selon la taille des particules, les
forces prédominantes ne sont pas les mémes et que les forces de confinement des particules dans

un plasma sont les plus intenses lorsque les particules sont en-dessous d’une certaine taille.

Les forces agissant sur une particule ne sont pas toutes de méme intensité. De plus, certaines
auront tendance a confiner la poussiere dans le plasma tandis que d’autres auront tendance a
I'expulser de celui-ci. Les forces dépendent toutes du rayon de la particule sur lesquelles elles
agissent :
e La force électrostatique varie linéairement avec la rayon de la particule (r,4) car la charge
de la particule )4 est proportionnelle au rayon de celle-ci.
e La force de trainée des ions, du gaz et la force thermophorese varient, quant a elles,
linéairement avec la surface de la particule (r3).
e La force gravitationnelle est proportionnelle au volume de la particule 73 .
Par conséquent, les particules de petites tailles seront soumises majoritairement a la force
électrostatique alors que les particules de grosses tailles seront dominées par la force gravi-
tationnelle (voir figure 1.13). Il sera, alors, plus difficile de piéger des particules de poussiere
dans une décharge capacitive quand celles-ci auront une taille supérieure a quelques dizaines

de micrometres.

Pour une particule de Silicium (p = 2.3g.cm™3) se trouvant a un emplacement proche d’une

des gaines d’une décharge capacitive, ot le champ électrique local est égale & E ~ 101V /m. Si
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la différence de vitesse entre le flux de gaz et la particule est évaluée a 0.1m/s. La vitesse des
ions positifs a cet endroit & 10*m/s (soit vingt fois leur vitesse d’agitation thermique dans le

plasma).

Le gradient de température locale est estimé & 10° K /m, avec une température électronique qui
est de l'ordre de 3eV, la température ionique cent fois moins importante que cette derniere et

la température du gaz étant de 400K.

Les travaux effectués par K. De Bleecker [11] dans ces conditions, pour une pression de quelques

dizaines de Pascal, sont illustrés sur la figure 1.13.

10 RRLLLL LI ALl | L | T T T T T

force (M)

Figure 1.13 — Comparaison des différentes forces agissant sur une particule sphérique en fonc-
tion de son rayon [106]

L’importance ou la prédominance de certaines de ces forces détermine grandement les régions
du plasma ou les poudres peuvent étre piégées ou maintenues en suspension. D’apres les formu-
lations données des différentes forces agissant sur les poudres, on constate qu’elles dépendent
différemment du rayon de la poudre. Pour les particules de taille nanométrique, la force élec-
trique domine le transport de poudres et maintient les nanoparticules chargées loin des parois
du réacteur. Notons aussi que 'amplitude de la force électrostatique dépend de la localisation
dans les différentes régions du plasma. En ce sens , qu'un champ électrique large n’est présent
que dans les gaines et la force électrostatique dans ces régions excede toutes les autres forces.
Dans le volume du plasma, ot le champ électrique est plus faible, les forces de friction ionique
et de thermophorese contrebalancent dans certaines situations la force électrostatique et ac-

célerent les poudres vers les limites du plasma ou le champ électrique est plus intense et par
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la suite capable de compenser ces forces de répulsion. La force gravitationnelle dépend de r3,
et de ce fait n’est importante que pour des particules de taille macrométrique et devient vite

négligeable pour des tailles nanométriques.

Une représentation schématique de ’ensemble des forces agissant sur une poudre est donnée

par la figure 1.14.

gaine

Figure 1.14 — Récapitulatif des différentes forces agissants sur des particules dans une décharge
capacitive
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2.1 Introduction

Les sciences des matériaux ont connu, avec 'introduction des modélisations moléculaires, une
nouvelle évolution depuis le début des années 60. Ces modélisations ne remplacent pas les
méthodes expérimentales ou théoriques, précédemment développées, mais donnent un outil

supplémentaire pour comprendre le comportement des matériaux.

Les modélisations moléculaires décrivent les matériaux a 1’échelle atomique en appliquant les
équations de la mécanique newtonienne pour prédire le comportement macroscopique des maté-
riaux a partir des interactions interatomiques. Elle joue un role grandissant autant en physique,
qu’en chimie et en biologie, dans la compréhension des mécanismes physiques impliqués dans
les systemes étudiés [107, 108, 109] .

Les simulations numériques constituent maintenant une troisieme voie dans la méthodologie
scientifique, complémentaire de ’expérimentation et de la théorie, notamment du fait que , d'une
part, sur le plan expérimental, il n’est pas toujours possible de cerner I’ensemble des variables a
I'origine des phénomenes étudiés et que, d’autre part, sur le plan théorique, les approximations
rendent les systemes étudiés parfois peu représentatifs et éloignés des systemes réels. La force
et l'intérét de la modélisation moléculaire reposent par ailleurs sur la possibilité d’accéder, dans

des temps raisonnables, aux grandeurs microscopiques qui gouvernent les phénomenes étudiés.

La dynamique moléculaire (DM) est une technique de simulation fondée uniquement sur la mise
en ceuvre des forces interatomiques. Elle permet de suivre ’évolution temporelle d’un ensemble
de N atomes par intégration numérique pas a pas des équations du mouvement classique, en

utilisant les lois newtoniennes de la mécanique classique.

Soit un systeme de N particules considérées comme des masses ponctuelles soumises a une
interaction mutuelle. En mécanique classique, chaque particule étant définie par trois degrés
de libertés relatives aux positions et trois autres relatives aux impulsions, ce systeme est donc
déterminé par 6N degrés de liberté constituant un point dans I’espace des phases. L’intégration
des équations newtoniennes permet de construire la trajectoire du systeme. Toute propriété
physique A du systeme est obtenue par une moyenne temporelle sur une portion suffisante

[to, t] de la trajectoire de phase [110, 111] a I’équilibre thermodynamique

1 to+t
< A>=lim- A(r)dr (2.1)

t—oo t to

L’hypothese ergodique assure que cette moyenne est équivalente a la moyenne d’ensemble.
Il est important de préciser que cette approche donne acces non seulement aux propriétés
statiques, comme la structure et la thermodynamique, mais aussi aux propriétés dynamiques
et notamment aux coefficients de transport puisque les positions et les vitesses sont connues a

chaque instant.
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C’est cette derniere méthode qui a été utilisée dans les travaux présentés dans ce mémoire. Elle
a été utilisée dans la simulation de plusieurs phénomenes dans les plasmas poussiéreux avec un

grand succes. Notamment pour simuler les phénomenes tres rapides tel que les ondes de chocs.

2.2 Eléments sur la simulation par dynamique moléculaire

Dés I'apparition des premiers ordinateurs dans les années 1950 [112], la dynamique moléculaire a
posé ses premiers jalons. Le premier article reportant une simulation de dynamique moléculaire
a été écrit par Alder et Wainwright en 1957 [113]. L’objectif de cet article était de retrouver le
diagramme de phase d'un systeme de spheres dures, particulierement celles des phases liquides

et solides.

L’article [114] de J. B. Gibson, A. N. Goland, M. Milgram et G. H. Vineyard du Brookhaven
National Laboratory apparu en 1960, est probablement le premier exemple d'un calcul de dyna-
mique moléculaire avec un potentiel continu basé sur une méthode d’intégration en temps aux
différences finies. Anessur Rahman de Argonne National Laboratory a été I'un des plus célebre
pionniers en dynamique moléculaire. Dans son article de 1964 [115], il étudie les propriétés de
I’argon liquide en utilisant un potentiel de Lennard-Jones sur un systeme contenant 864 atomes.
Loup Verlet retrouva en 1967 [116] le diagramme de phase de I’argon a ’aide du potentiel de

Lennard-Jones et calcula des fonctions de corrélations pour tester les théories de 1’état liquide.

Le célebre procédé de comptage connu sous le nom de liste de voisins de Verlet fut introduit
dans ses articles ainsi que « ’algorithme d’intégration en temps de Verlet ». Les transitions de
phases dans le méme systeme furent recherchées par Hansen et Verlet quelques années plus tard
[117].

Depuis les années 70, la méthode de dynamique moléculaire n’a cessé de connaitre de rapides
développements, tant du point de vu des développements algorithmiques que du point de vue des
applications aux systemes complexes les plus divers ( fluide moléculaire, systeémes polyatomiques
"géant”| solides, interfaces ...). Des études tres variées de simulation par dynamique moléculaire
ont été menées sur I'eau [118] et sur des systemes biologiques(protéines chargées, membranes,

ect.) dans lesquels figurent des ions [119], ainsi que dans les plasmas poussiéreux.

2.2.1 Aspects généraux concernant la simulation par dynamique molécu-

laire

La dynamique moléculaire est une méthode de simulation moléculaire qui permet de calculer les
trajectoires atomiques en intégrant les lois de la mécanique classique [120, 121]. Les forces d’in-
teractions entre les atomes dérivent d’un potentiel analytique contenant des parametres ajustés
sur les résultats expérimentaux. Le calcul direct des forces, permet de simuler des systemes de
grandes tailles avec des pas de calculs tres court allant de pico a la femto-seconde. Le principe

de cette méthode, particulierement simple, consiste a générer les trajectoires d'un ensemble
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fini de particules en intégrant de facon numérique les équations de mouvements classiques de

Newton.

Les deux caractéristiques essentielles de la simulation par dynamique moléculaire sont 'algo-

rithme et le champ de force.

e L’algorithme : est la procédure mathématique et informatique qui sera suivie, au cours
de la simulation, pour résoudre les équations de la mécanique.
e Le champ de force est un ensemble conventionnel d’équations et de parametres utilisé

pour décrire les interactions entre les différents atomes.

2.2.2 Détails sur I’équation de base de la dynamique moléculaire

En dynamique moléculaire classique, chaque atome de la molécule est considéré comme une
masse ponctuelle, dont le mouvement est déterminé par I’ensemble des forces exercées sur lui
par les autres atomes.

Comme on 'a vu précédemment, la dynamique moléculaire repose sur l'intégration des équa-

tions du mouvement relatives aux atomes 7 :

—

F; (t) = mY; (t) (2-2)

ou m; est la masse de 'atome i, F; est le vecteur force agissant sur 'atomei et 7; le vecteur

accélération de ’atome 1.

Les accélérations sont issues par dérivation des positions des coordonnées 7 (t) des atomes i

a l'instant ¢; on a

= du; (t) d*7; (1)

F;(t) =m; el (2.3)
ou U; est le vecteur vitesse de 'atome 3.
) B TR , 7, sont les coordonnées des n  atomes du systeme étudié a l'instant ¢, on peut

déterminer la force F; qui s’exerce a cet instant sur I’atome ¢, par dérivation de la fonction

énergie potentielle V (77, ......... ,Thn), Par rapport a ses propres coordonnées spatiales :
= s
Fi (t) = —gradV (f, ......... , ) (2.4)

La figure 2.1 présente, les étapes du déroulement d’un programme de dynamique moléculaire.
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Figure 2.1 — Schéma d’un programme de dynamique moléculaire. 7" (t) et 7" () repré-
sentent ’ensemble des positions et des moments associés des particules du sys-

teme, dans le temps

2.2.3 Algorithmes

Dans la méthode de la dynamique moléculaire, la résolution des équations du mouvement se

fait de maniere discrete, en utilisant une méthode de différences finies. Si, a un instant donné
t, la position?, la vitesse v et I'accélération 7 d’une particule sont connues, on peut calculer

ces grandeurs a l'instant ¢ + 0t a ’aide d’un développement en série de Taylor :
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ot
?(Hdt):7(t)+7(t)5t+7(t)7+ ........ (2.5)
ou 0t est le pas d’intégration.

Le choix d'un algorithme est souvent déterminé sur la base de la précision des solutions, des
couts induits par l'ordinateur( temps et mémoire), et du degré de simplicité de programma-
tion. Il existe divers algorithmes d’intégrations (Verlet simple [115], Verlet Leap-frog [122] |
Verlet vitesse [123], etc. ..). Ils different par la maniere dont le développement de Taylor est

implémenté.

2.2.3.1 Algorithme de Verlet

L’algorithme le plus répandu en dynamique moléculaire, pour l'intégration des équations de
Newton, est sans doute 1'algorithme de Verlet [115]. Cet algorithme utilise les positions et les
accélérations a l'instant ¢, ainsi que les positions a l'instant ¢ — ¢, pour calculer les nouvelles
positions a l'instant ¢ + dt.

L’idée de base est d’écrire deux développements en série de Taylor au troisieme ordre, de la

position 77; aux instants (—dt) et(+dt) soit :

Tolt+6t) =7 (t)+ 0, (t) 6t + f;m(t) (5£%) + éd;: (5£) + o (5t*) (2.6)

187
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La somme de ces deux relations mene a l’expression suivante :

Tt —6t) =T (t)— Ui (t) 6t + 72 () (5%)

my;

(6£*) + o (t*) (2.7)

Tt +0t) =27, (8) — T, (t—6t) + M (6£) + o (t*) (2.8)

m;

L’équation 2.8 constitue la forme de base de ’algorithme de Verlet.

La nouvelle position d'une particule i est donc calculée avec une précision de I'ordre de o (5t*).
Cet algorithme est a la fois simple a mettre en ceuvre et stable. Ce qui explique son succes dans

les codes de simulation de dynamique moléculaire [124, 125, 126]

L’algorithme de Verlet présente cependant plusieurs inconvénients [127] :
e [l introduit des imprécisions dans le calcul numérique, puisque le terme 7, (t + 0t) est
obtenu en ajoutant un terme d’ordre 2 a une différence de terme d’ordre ©. On ajoute
donc un terme petit a une différence de deux termes importants d’ott un probleme de

troncature important.
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e Ce n’est pas un algorithme auto-initialisé, les nouvelles positions sont obtenues a partir

des positions courantes 7; (t) et de celles du pas de temps précédent, 7 (t —ot).
At =0, on a recours a une autre méthode pour obtenir les positons a Uinstant (¢ — dt), qui
est la possibilité d’utiliser le développement en série de Taylor ( voir équation 2.5) a l'instant

initial :
T (t—6t) = 7 (0)+ 7 (0) 6t (2.9)

e Un autre probleme est que les vitesses ne découlent pas directement de I’algorithme, et
leur connaissance est nécessaire pour le calcul de la température par exemple. Néanmoins,

il est possible de calculer les vitesses a partir des positions via ’expression :

_>
t+0t) — 7 (t — 6t)

7 (1) = o (st 2.10
(1) 251 +o/(0t%) (2.10)
Il n’est donc pas possible de les calculer a U'instant ¢, sauf si les positions a U'instant (¢ + 0t)

sont connues.

2.2.3.2 Algorithme Leap-frog

Afin de s’affranchir de ces difficultés, de nombreuses variantes de I'algorithme de Verlet ont été

développées, dont I'algorithme dit Leap-frog [122] .

Dans cet algorithme, les vitesses et les positions des atomes sont calculées a des instants alternés,
et les vitesses font explicitement partie de 'algorithme qui calcule les nouvelles positions (voir
figure 2.2).

On a :
ot (t + 5;) _Talts 52 =7 () +0(5t?) (2.11)
et
P — T (f —
bf (t— 5;) _ 0 &’(t o) +0(5t?) (2.12)
Ce qui donne :
T(t+0t) =T (t) + Vs (t + 5;) ot (2.13)
?i (t—dt) = 72 (t) — 77, <t + 5;) ot (2.14)

En remplacant les expressions 2.12 et 2.13 dans la relation 2.9, on obtient alors :
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7, <t + 5;) =, (t — ‘Z) + E. (1) 5t + o0 (&3) (2.15)

m;
On calcule ainsi la vitesse de chaque atome i a l'instant demi-entier (t + %) a partir de la

force totale ?Z () qui s’applique sur 'atome a U'instant ¢ et de la vitesse a I'instant demi-entier

précédent ( — %) La nouvelle position de ’atome est obtenue par la relation :

Ti(t+0t) =7 (t) + U, (t + 5;) St (2.16)

dans laquelle la vitesse a l'instant demi-entier (t + %) est directement insérée. Le schéma de

principe de ’algorithme de Leap-frog est donné sur la figure 2.2 ci-dessous.

La méthode de Leap-frog présente deux avantages par rapport a ’algorithme de Verlet :

e Elle inclut explicitement les vitesses, mais pas celles a l'instant ¢.

e Ceci permet d’éviter d’avoir a calculer une différence de deux termes importants, d’ou

le gain de précision.

Cependant, les vitesses et les positions ne sont pas synchrones. Ceci implique qu’il n’est pas
possible d’obtenir la contribution de 1’énergie cinétique a 1’énergie totale au méme temps que
les positions. Les vitesses ne sont donc pas obtenues de fagon satisfaisante dans cet algorithme
[122] .

D’autre algorithmes impliquent des développements de Taylor a des ordres supérieurs existent
[128, 129]. Ils peuvent étre plus précis, mais sont plus couteux en temps de calcul, car on garde
en mémoire beaucoup plus de données. Ils ne sont pas forcément meilleurs pour permettre
de conserver les grandeurs qui doivent étre constantes le long des trajectoires,comme 1’énergie
totale F.

Positions (1) r(t + ot)
1 1
St ‘ St . 30t
Vitesses Vt——) E V(t+—) E /(t + j—)
|« 2 ¢ 2 ¢ ¢ 2
1 i 1 i 1
. . E . :
Forces i F,(1) ¢ F(fﬂ‘ o1) E
W\‘ E
1
&— ¢ &
of ol - 3ot
Temps s f tt— 1+ot I+
2 2 2

Figure 2.2 — Le Schéma de l'algorithme de Leap-frog
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2.2.4 Valeur du pas du temps

Les équations du mouvement sont résolues numériquement grace a des algorithmes relativement
rapides a mettre en ceuvre. Néanmoins, ces derniers imposent des restrictions séveres sur la

valeur du pas d’intégration dt.

Un pas de temps 0t trop grand introduit des erreurs significatives dans le développement de
Taylor et peut faire diverger I’énergie du systeme en simulation. Il faut par ailleurs tenir compte
des fréquences de vibrations les plus rapides, de telle sorte que 0t soit 10 a 20 fois plus petit

que la période de l'oscillation la plus rapide des molécules simulées.

Ce critere amene de grandes restrictions, car en dynamique moléculaire, on peut s’intéresser

aussi aux échelles de temps supérieures a celle de vibrations intramoléculaire.

2.2.5 Conditions initiales

Pour initier la simulation d'un systeme, lalgorithme d’intégration nécessite les
coordonnées(x,y, z) et les vitesses(v,,v,,v,) de tous les atomes au temps initial ¢t = ¢.
Les positions atomiques initiales {7, (t = t¢) }sont généralement issues de 'expérience (partir
d’une structure RMN ou de cristallographie de rayon X) [130, 131]. La seule information
concernant les vitesses initiales est la température T° de la simulation, si on ne dispose pas
de vitesses initiales, on attribue aléatoirement les vitesses (t =ty) a tous les atomes du
systeme selon une distribution de Maxwell-Boltzmann [121] centrée sur la température T, ce

qui permet le calcul des densités de probabilité p (V) :

p(Ti) =,/ ST CP <— 2kBT> (2.17)

et pour chaque composante des Ui

m; m;v2
N _Miviy 2.1
p(vir) “rp ( 2k3T> (2.18)

ou m; est la masse de I’atome ¢ , kg la constante de Boltzmann, et T' la température absolue.

Le choix des positions et vitesses initiales ne correspond pas forcément a un état proche de
I’équilibre. Une période dite "d’équilibration” est donc nécessaire pour stabiliser le systeme.

Elle permet d’éliminer les zones trop denses et les contacts trop rapprochés entre les atomes.

2.3 Controle de la température

2.3.1 Généralités sur les ensembles thermodynamiques

Différentes conditions macroscopiques environnementales, qui sont des contraintes imposées par

le milieu extérieur sur le systeme, conduisent a des ensembles d’états microscopiques différents,
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appelés états accessibles, dont les caractéristiques sont particulieres. En physique statistique,
on introduit couramment trois grands types d’ensembles thermodynamiques, qui permettent de
remonter aux propriétés macroscopiques des systemes en réalisant des moyennes sur ces états
microscopiques accessibles; il s’agit de l’ensemble microcanonique, de l’ensemble canonique
et de l'ensemble isobare-isotherme. En dynamique moléculaire classique, la simulation d’un

systeme moléculaire nécessite de lui affecter une de ces trois descriptions statistiques.

2.3.1.1 Ensemble microcanonique (NVE)

Cet ensemble est utilisé dans le cas des systeme isolés. C’est une description statistique fictive
d’un systeme réel, ou le nombre d’atomes IV, le volume V' et I’énergie E restent constants. Le
systeme n’échange ni énergie, ni matiere, avec le milieu extérieur. Selon le postulat fondamental
de la physique statistique [132], tous les micro-états accessibles d’un systeme isolé a 1’équilibre
sont équiprobables. La quantité conservée est I’énergie interne notée Eny g, somme de I’énergie

potentielle £, et de ’énergie cinétique E;, :

ENVE = Epot + Ecin (219)

avec B, = fV %mivf, olt m; est la masse de Patome i et v? est le carré de la vitesse moyenne

de l'atome 3.

2.3.1.2 Ensemble canonique (NVT)

Le nombre d’atomes N, le volume V' et la température T' restent constants. Le systeme est
en équilibre thermique, il échange de I’énergie avec un réservoir externe appelé thermostat.
Le thermostat sert de bain thermique, assurant la stabilisation de la température moyenne
interne du systeme autour de la température requise(externe) T,,;. La modification de I’équation
du mouvement de Newton peut étre nécessaire, notamment dans le cas ou les échanges avec
le thermostat sont modélisés par une friction. Ainsi, différents types de thermostats peuvent
étre utilisés pour controler la température du systeme; nous pouvons citer notamment les
thermostats d’Andersen [133, 134], de Berendsen [135] , de Langevin [136] et de Nosé- Hoover
[137, 138].

Le thermostat de Nosé-Hoover est celui qui génere avec plus de précision, les trajectoires des
atomes du systéme moléculaire dans I’ensemble (NVT). L’énergie interne du systeme fluctue,
tandis que la quantité conservée au cours du temps est 1’énergie libre de Helmhotz F'; a savoir,

la somme de ’énergie interne (microscopique) et de I’énergie apportée par le thermostat .

Fyvr = Epot + Eein =T xS (2.20)
ou S est 'entropie du systeme.

Le choix de I'ensemble statistique est crucial pour reproduire les propriétés mesurées expéri-

mentalement. L’ensemble (NVT) a été employé dans ce présent travail.
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2.3.1.3 Ensemble isobare-isotherme (NPT)

Le nombre d’atomes N, la pression P et la température T' sont conservés. C’est un ensemble
thermodynamique qui simule les conditions expérimentales réelles en laboratoire. L’ensemble
canonique est couplé a un deuxieme réservoir appelé barostat, qui maintient la pression externe
requise P,,; . Le volume V' du systeme varie de fagon isotrope, en fonction de la pression

imposée.

Les barostats tels que celui d’Anderson [133, 134] , de Berendsen [135], de Langevin [136] et de
Nosé-Hoover [137, 138] sont souvent utilisés. L’énergie interne du systéme varie, tandis que la

quantité conservée, est ’énergie libre de Gibbs G :

G=Ep+ Ein—TxS+PxV (2.21)

2.3.2 Thermostat de Nosé-Hoover

Pour controler la température dans une simulation dynamique moléculaire, il existe plusieurs

méthodes mais celle qu’on va utiliser ici est la méthode Nosé-Hoover.

La méthode Nosé-Hoover [138, 139] est basée sur 1'idée de supposer un thermostat fictif, simulé
par une variable s (t), en contact avec le systeme a controler. Le lagrangien peut s’écrire comme

suit :

1
L= oms'i —¢ (7) + 252 — (N + 1) kgTylns (2.22)

e Le premier terme du lagrangien correspond a 1’énergie cinétique.

e Le deuxieme terme est I'énergie potentielle du systeme

e Le troisieme terme correspond a l’énergie cinétique du thermostat représenté par la va-
riable dynamique fictive s. () étant un parametre jouant le role de la masse des particules
fictives.

e Le dernier terme détermine I'énergie potentiel du thermostat, ou N4 désigne le nombre

de degrés de liberté et Tj est la température requise.

Le terme d’énergie cinétique %SQ introduit la dynamique de la grandeur s, () étant un parametre
ayant la dimension d'une energie x temps?, et le dernier terme (Ny + 1) kgTylns correspond &
I’énergie potentielle de la grandeur s, elle est prise sous cette forme car elle représente I’ensemble

canonique [138, 139].

A partir des équations d’Euler-Lagrange :

d (0L oL
- (6/1) -1 = 0 (2.23)
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avec A une coordonnée généralisée quelconque, on trouve les équations du mouvement qui vont

décrire le systeme :
|
my

=X deB 0 (2.25)

i

Avec :

5

v=-

s
On retombe sur des équations qui ressemblent a celle du systeme a étudier avec cependant un
terme supplémentaire qui permet de controler la température a travers une force de friction
dont le coefficient satisfait une équation différentielle ordinaire du premiere ordre relativement
simple a intégrer. Au final, on aura une température qui va fluctuer autour de la température
To (voir figure 2.3), la manieére de fluctuer dépend fortement du parametre ) qu’on prend

généralement [140] égal a :
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Figure 2.3 — Comparaison de la fluctuation de la température pour deux valeur de () a une
température 7' = 100K [138].
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2.4 Calcul des propriétés thermodynamiques

Dans la section précédente, nous avons exposé les concepts de la dynamique moléculaire ainsi
toutes les étapes nécessaires a sa réalisation. Le but de cette partie est de présenter le calcul
des principales propriétés physiques utiles a partir des données produites par la simulation

elle-méme, a savoir une portion de la trajectoire de phase de N atomes.

Nous considérons M configurations espacées par 'intervalle de temps At* = kAt, ou k est un

nombre de pas de temps entre deux configurations et représente 1’échantillonnage.
A partir de 'échantillon, considérons les propriétés thermodynamiques suivantes [121, 141] :

e [’énergie cinétique :

1 X )
(K)=—— mv; (1At (2.26)
o & 3 mer (140)
e [’énergie potentielle :
1 M N . N
(U)=2722% u(rig (1A8)) + 2 w(ry (1A (1AE)) 1o (LAE) | + .o
I=1i=1 j>i k>i>j
(2.27)
e La température :
_2(K)
(T) = 3 Nin (2.28)
e La pression :
2(K) 1 Y
P)=- i (LAY - Fy (LA 2.29
(P)=3" +3le;i:1j§m( ) - Fij (A7) (2.29)

Concernant la pression, nous allons présenter le détail de son calcul dans le chapitre 3.

Nous pouvons déduire 'énergie totale E = K + U et 'enthalpie H = E+ PV | avec V le

volume de la boite de simulation.

2.5 Simulation dans les plasmas

Pour les plasmas, c¢’est a dire un milieu neutre constitué d’atomes et de particules chargées(ions
et électrons) présentant un comportement collectif, le probléme initial est de déterminer I'in-
teraction effective entre différentes particules. Ce probleme sera résolu différemment selon la
nature du plasma étudié. Le parametre de couplage coulombien qui caractérise la force d’in-
teraction entre les particules du systeme, définit deux domaines completement différents de la

physique des plasmas complexes :

Les plasmas poussiéreux sont dits faiblement couplés si le parametre de couplage I'y < 1.
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Pour un parametre de couplage I';>> 1, ces plasmas sont dit fortement couplés.

Dans un plasma, les grains ne peuvent pas toujours étre considérés comme isolés. Lorsque la
concentration est élevée, ils peuvent avoir un comportement collectif et sont considérés alors
comme un fluide ou un solide coulombien. De nombreuses études sur les fluides et les solides

coulombiens ont pu quantifier 'intensité du couplage.

En présence d’effet d’écran (screening), l'interaction inter-grains est de type Yukawa et le pa-
2

rametre de couplage est donné par (voir chapitre 1) I'y = me:cp (—%).

Il est a noter que pourl’s > 170, selon I’étude théorique de Ikezi, le plasma poussiéreux prend la
forme d’un cristal coulombien bidimensionnel. Dans le cas ou I'y < 170, le plasma se comporte

comme un fluide coulombien [142].

Le parametre de couplage dépend de deux parametres essentiels qui permettent la compréhen-
sion du comportement collectif d'un plasma poussiéreux, il s’agit de la longueur de Debye et

des courants de charge.

Une classification des plasmas astrophysiques et de laboratoire selon le parametre de couplage

est donnée sur la figure 2.4 .
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Figure 2.4 — Parametre de couplage pour différents types de plasmas; astrophysiques et de
laboratoire [103].
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3.1 Introduction

L’intérét dans le plasma poussiéreux a considérablement augmenté au cours des deux dernieres
décennies qui se sont écoulées depuis 'observation des cristaux coulombiens formés par les
particules de poussiere piégées dans le plasma réalisée, de facon tres indépendante, par le
Professeur G. Morfill et son équipe au Max Planck Institute de Garching en Allemagne [70] et

par le Professeur J. Lin je Chu de I'université de Chungli a Taiwan [143]

D’un point de vue pratique, les études les plus importantes sont celles liées a des décharges RF'.
Cela est du a l'utilisation généralisée de ce type de décharge dans de nombreuses applications

technologiques telles que le traitement des matériaux, la microélectronique etc. [103, 82, 3] .

Ces dernieres années, le nombre d’études sur la propagation de divers types d’ondes dans ces
systemes a augmenté. En fait, la connaissance de I’équation d’état est tres utile car elle simplifie
I’étude et la compréhension de ces systemes. Récemment, en générant une onde de choc dans ce
cristal coulombien et en utilisant les conditions de conservation de Rankine-Hugoniot, Oxtoby
et al. [26] rapporte un comportement en gaz parfait des grains de poussieres avec un indice
adiabatique égal a 1,67. Cette valeur est remarquablement proche de la valeur de l'indice d'un

gaz parfait monoatomique qui est 5/3.

Initialement pour confirmer ce résultat remarquable, nous avons décidé d’effectuer des expéri-
mentations numériques. Les résultats que nous avons obtenus nous ont poussé a étaler notre
travail a la proposition d'une équation d’état satisfaisante dans un large domaine de densité.
Pour ce faire, nous avons calculé la pression locale en fonction de la densité des grains de

poussieres.

Comme nous ’avons signalé précédemment nous utilisons la DM qui simule correctement plu-
sieurs phénomenes dans les cristaux coulombiens, tels que les transitions de phase, les solitons
et les ondes de choc [27, 28, 29] .

Dans la suite de ce présent chapitre nous allons donner un complément sur la méthode numé-
rique, les principales grandeurs thermodynamiques ainsi que les principaux résultats obtenus

suivie de discussions.

3.2 Equations et paramétres de simulation

3.2.1 Equation de base

Le systeme examiné comprend des grains de poussiere chargés négativement disposés en une
seule couche bidimensionnelle de cristal immergé dans un plasma quasi-neutre. Les particules
sont supposées de méme masse (m) et portent la méme charge électrique (). Chaque grain de

poussiere obéit a la deuxieme loi de Newton

—

d — . — . —
mdiz _ Fwifmc_'_Fiznt + Econf (31)
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?f "¢ — _mu; est la force de frottement due aux collisions avec des atomes neutres, caracté-
risée par une fréquence de collision v que 1'on suppose constante dans notre cas. m et o ; sont

respectivement la masse du grain de poussiere et la vitesse de la particule de poussiere 1.

F;mt est la force d’interaction entre les grains de poussieres. Pour un mono-cristal, cette force
est symétrique, elle dérive du potentiel coulombien écranté (Yukawa) [29, 144, 145]. Elle est

donnée sous la forme suivante :

_’int N . 5 Q2 o e—Tij/)\D
EM =" f avec  fij = \Y (3.2)

i 47'('50 Tij

?ij représente la force qu’exerce la particule j sur la particule 7, A\p représente la longueur

d’écrantage de Debye, r;; = ||7; — ;|| est la distance entre les particules i et j.

F”fonf est la force de confinement qui dérive d’un potentiel harmonique, de forme parabolique

s’écrivant comme suit :

Uend (z,y,2) = ;m {wi (:172 + y2) + wgzz} (3.3)

Les fréquences de confinement le long des directions = et y sont égales, on note cette fréquence
wy, tel que w, = w; = w,y. La fréquence de confinement le long de la direction z est w,, elle
est choisit de telle maniere a avoir une structure a deux dimensions (bidimensionnelle). Pour
satisfaire cette derniere condition, w, doit tendre vers I'infini. en pratique une valeur plus grande
que 100H z est largement suffisante (w;, > 100H z).

On trouve dans la littérature d’autres modeles du potentiel de confinement, notamment le

potentiel de confinement du 10%™¢ ordre qui donne un cristal plus homogene ; cependant il re-
présente un échec quant a la simulation de certaines phénomenes tels que les collisions frontales

des solitons , les ondes de chocs et les tsunami [29, 144].

Plusieurs études numériques des phénomenes dynamiques utilisant le potentiel Yukawa associé
a un potentiel confinement parabolique ont montré un bon accord avec les résultats expéri-
mentaux. De plus, cette méthode a montré sa performance en particulier dans la simulation du
phénomene d’ondes de chocs [4, 28, 29, 145, 146, 147]

Toutes les simulations ont été effectuées avec un code de calcul élaboré au sein de notre équipe.
La procédure de la simulation suivie est basée sur la dynamique moléculaire en utilisant 1’algo-

rithme de Leap-Frog décrit au chapitre 2.

Les étapes suivantes ont étés suivies dans la procédure de calcul :

1. initialiser les positions et les vitesses des particules du systeme étudié au temps t = 0

2. calculer les vitesses & t = £t & partir de 7, (0) et de la fonction d’énergie potentielle &

7 (0) i
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3. définir les positions au temps t + At a partir des positions au temps t et des vitesses au
temps t + %
4. déterminer 'accélération au temps t par la fonction d’énergie potentielle.

5. calculer les nouvelles vitesses pour des temps demi entiers a partir de 1’accélération et des

vitesses précédentes
6. repartir au point (3) en incrémentant ¢ pour obtenir une trajectoire.

7. calculer la pression locale

3.2.2 Calcul de la pression scalaire locale

La décomposition de Voronoi est une technique de maillage du domaine qui consiste a créer
une maille autour de chaque particule de sorte que les frontieres de la cellule soient 1’ensemble
des points équidistants de la particule centrale et de ses voisines. La cellule se présente donc
comme un assemblage de médiatrices formant ainsi un polygone non régulier. L’intérét de cette
méthode est d’obtenir un maillage du domaine dont chaque cellule ne comporte qu’une seule
particule et dont I'aire est d’autant plus importante que la particule est éloignée. On peut alors
calculer 'aire de chaque cellule et de par sa définition en déduire la concentration préférentielle

qui lui est inversement proportionnelle.

Figure 3.1 — Exemple de cellule de Voronoi (grisée) centrée sur une particule

Dans le cas d'un cristal bidimensionnel, la cellule élémentaire de Voronoi ou de Wigner-Seitz

centrée sur une particule quelconque est définie par le volume dont la section transversale est



3.2. Equations et parameétres de simulation 49

parallele au plan du cristal et la troisieme dimension est égale a I'unité. Le calcul de I'aire de
chaque cellule permet de déduire la densité qui est égale a I'inverse de cette aire. Pour le calcul

de la pression scalaire locale, nous utilisons 'expression suivante [148, 149, 150, 151] :

P = g (S + X5 () ) (3.4)

i=1 j>1

Avec N et {2 sont, respectivement, le nombre de particules et le volume centré sur le point

7

715 représente la force qu’exerce la particule j sur la particule .

Le facteurd; est égal a I'unité si la particule ¢ est a I'intérieur du volume (2 et nul a I'extérieur.
Le facteur [;; € [0,1] est la fraction de la distance contenue dans {2 sur la distance r;;, méme

si les deux particules ¢ et j sont a l'extérieur de ce volume (voir figure 3.1).

Dans un premier temps, nous avons calculé la densité locale a I’aide de I'algorithme de Voronof,
puis nous avons déterminé la pression locale en utilisant ’expression 3.4. Pour chaque calcul,
nous avons démarré la simulation par une distribution linéaire des positions et une distribu-
tion maxwellienne des vitesses avec une évolution libre de la température jusqu’a atteindre

I’équilibre.

3.2.3 Parametres de simulation

Plusieurs simulations ont été effectuées, pour des valeurs de densités n et de pression P dif-
férentes , avec un nombre de grains de poussieres N variant de 500 a 6500 particules. On
a considéré des particules (grains) de poussiere de masse mg = 6.1 x 1073 Kg ,de charge
Qa4 = —16000e. Quant a la longueur de Debye Ap et le rayon de coupure r. sont pris respecti-

vement comme suit : Ap = 0.9mm et r. = TAp.

Nous avons fait varier le parametre de confinement horizontal w;, de 0.5,1 et 2Hz, quant au
parametre de confinement vertical, nous avons utilisé une valeur suffisante pour obtenir un

systeme a deux dimensions. La valeur choisie est de w, = 100H z.

La fréquence d’amortissement des neutres est égale & v = 15~ 1. Le pas de temps est choisi tel
qu’il soit 80 a 100 fois plus petit que le plus petit temps caractéristique du systeme. Il est de
l'ordre de 10~*s pour un nombre de pas de 50000 & 100000.

3.2.4 Formation du cristal

La température influence la valeur du parametre de couplage I', pour une température T =
300K le parametre I' = 2 - 10%, par contre si la température T’ = 10°K le parametre I' = 6. Sur
la figure 3.2 sont représentées les distributions spatiales des grains de poussieres correspondant

a ces deux valeurs de I'. Cette distribution montre que pour des parametres de couplage assez
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élevés, les grains poussieres tendent a s’organiser de maniere réguliere sous forme de structures
cristallines. Ce dernier phénomene est engendré par 1’équilibre entre la force de confinement et
la force d’interaction inter grains s’exprimant sous forme de répulsion électrostatique écrantée

entre les particules.

(a) 0.03 - ; ; - - (b) 0.03 - - ‘ ‘ -
0.02" 1 0.02 1 1
0.01" 1 0.01 1
E o | E o} _
- P
-0.017 ] -0.017 ]
-0.027 ] -0.02f ]
-0.03 : : : : : -0.03 ; ; | ‘ :
-0.03 -0.02 -0.01 0 0.01 0.02 0.03 -0.03 -0.02 -0.01 0 001 002 0.03
x (m) x (m)

Figure 3.2 — Distribution spatiale des grains de poussieres en fonction du parameétre de cou-
plage : (a)-T'=2-10*, (b)- ' =6.

Ceci est en concordance avec les prédictions théoriques [152] qui affirment que pour un pa-
rametre de couplage I' > 1, les grains de poussieres s’organisent en formant des structures
cristallines CFC, CC ou HC. Souvent, si les particules sont suffisamment massives et de masse
monodispersée, ces cristaux peuvent étre bidimensionnels et mono-couche, dans ce cas elles
s’organisent en formant des structures cristallines hexagonales a deux dimensions. Dans le cas
étudié ici tel que montré dans la figure 3.3, les grains de poussieres se positionnent sous forme

de cristaux Coulombiens a deux dimensions (2D) en formant des structures hexagonales.

Sur la figure 3.4, nous montrons les distributions spatiales des grains des poussieres a deux
dimensions pour différentes valeurs de confinement wy, : 0.5Hz, 1.0Hz et 2.0Hz. Dans ces

simulations, le nombre de particules considéré est N = 4000.

Nous constatons que lorsque la fréquence de confinement augmente, les dimensions du cristal
diminuent. En effet, le confinement affecte les dimensions du cristal formé, par conséquent la

densité est plus élevée, ce qui a un effet direct sur la pression qui augmente avec la densité.
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Figure 3.3 — Formation de structure hexagonale de grains de poussieres a deux dimensions

(2D)

Ces grains lévitent prés de la gaine inférieure ou a la frontiere de celle-ci avec le plasma.

Cette position d’équilibre résulte de la compétition entre trois forces

. la force exercée par le

champ électrique qui regne dans cette région, la force de gravité des grains massifs et la force

d’entrainement des ions.

Le diametre du cristal formé varie de 50mm a 100mm selon la valeur de la fréquence de confi-

nement, ce qui en accord avec les résultats expérimentaux . La distance moyenne inter grains

correspondante varie de (0.60mm & 0.32mm ), ces valeurs sont du méme ordre de grandeurs que

la longueur de Debye Ap. Ceci est aussi en accord avec les prédictions expérimentales [153, 154].
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Figure 3.4 — Effet du parametre de confinement wj, sur la distribution spatiale des grains de
poussiere : (a)-wy, = 0.5Hz,(b)-w, = 1.0Hz et (c)-wy, = 2.0H z.

Concernant la pression, sur la figure 3.5 est portée la distribution spatiale bidimentionnelle des
grains de poussiere. Chaque grain est repéré par sa distance r au centre du cristal. Sur la barre
des couleurs est indiquée la pression, le rouge indique les pressions les plus élevées tandis que le
bleu les basses pressions. On peut constater que, la pression est plus importante au centre du
cristal ou la distribution des grains de poussieres est dense. La valeur de la pression diminue
progressivement en s’éloignant du centre du cristal correspondant a une augmentation progres-
sive de la distance inter grains. Ceci est confirmé par les courbes (voir figure 3.6) représentant

la variation radiale de la pression ainsi que de la distance inter grains.
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Figure 3.5 — Diagramme de Voronoi du cristal coulombien bidimensionnel mono-couche. La
barre de couleur indique la pression en Pa.
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Figure 3.6 — (a)- Variation radiale de la pression locale P, (b)- Variation radiale de la distance
inter grains.
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3.3 Equations d’état d’un cristal coulombien a deux dimen-

sions

A T’équilibre thermodynamique, la température, la densité, la pression et I’énergie interne dé-
terminent ’état d'un systeme. Ces grandeurs physiques sont appelées variables d’état. Une
équation d’état d’un systeme est une relation entre ces différentes variables d’état. Dans les
systemes fortement couplés, tels que I'ionosphere et les systemes astrophysiques, contenant un
grands nombre de particules, I’équation d’état est utilisée comme relation de fermeture dans les
modeles fluides. Il est possible ainsi de déterminer la totalité des grandeurs thermodynamiques

décrivant ce systeme et de ce fait prédire ses propriétés.

3.3.1 Calcul de I'indice adiabatique

Selon les observations d’Oxtoby et al. [26] , le cristal coulombien bidimensionnel formé se com-
porte comme un gaz parfait. En effet, les résultats de cette étude donne un indice adiabatique

v = 1.67, cette valeur correspond bien a celle d'un gaz parfait monoatomique (y = 5/3).

Dans ce contexte, et afin de vérifier ces observations, nous avons calculé la densité et la pres-
sion moyenne dans la zone centrale du cristal. Toutes les simulations sont effectuées a une

température proche de zéro.

L’équation d’état des gaz parfaits P = (7 — 1) en nous permet d’extraire I'indice adiabatique

v

v=— +1 (3.5)

Ou n est la densité, V désigne le volume, Ny  est le nombre de particules contenues a
I'intérieur du volume V' | et ¢ est I’énergie interne du systeme.

Les courbes de variation de 'indice adiabatique en fonction du nombre de particules ( figure
3.7 ) présentent la méme allure. On remarque que plus le confinement est élevé plus la courbe

est décalée au dessous de la valeur particuliere de v = 1.67 .

Pour des valeurs plus basses du coefficient de confinement, la courbe est décalée au dessus de
cette méme valeur. Dans le cas de la variation de I'indice adiabatique en fonction de la densité

( figure 3.8 ), les trois courbes coincident pour les différentes valeurs de confinement.
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Figure 3.7 — Variation de l'indice adiabatique 7 en fonction du nombre de particules pour
différents parametres de confinement
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Figure 3.8 — Variation de l'indice adiabatique 7 en fonction du nombre de particules pour
différents parametres de confinement

On peut conclure que la variation de I'indice adiabatique en fonction de la densité est indépen-

dant du parametre de confinement wy,. La valeur particuliere de cet I'indice qui est de v = 5/3
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n’est obtenue que dans une étroite gamme de densité qui est comprise entre 1.1 x 10°m =2 et
1.4 x 10°m~2 comme c’est indiqué sur la figure 3.8. Aussi, dans les travaux effectués par Oxtoby
et al. [26], les mesures ont été réalisées dans une petite région allant de 5x 10m ™24 6 x 105m 2
. Ces observations, nous permettent d’affirmer que le comportement gaz parfait de ces cristaux
coulombiens observé par Oxtoby et al. [26] n’est pas un résultat général, mais plutdt valable

que pour une certaine plage de densité .

3.3.2 Equation d’état du cristal coulombien

Dans ce qui va suivre , nous présenterons les différentes étapes qui nous ont permis d’établir une
équation d’état effective du systeme étudié. Sur les figures 3.9 et 3.10, nous avons représentés
les résultats de simulation de la variation de la pression locale P et de PV pour différentes

valeurs du parametres de confinement.

Ces courbes amenent quelques commentaires : quelque soit la valeur du parametre de confine-
ment, l'allure générale et la valeur de la pression en fonction de la densité sont les mémes (
voir figure 3.9). Nous pouvons alors confirmer que la variation de la pression en fonction de la

densité est indépendante du parametre de confinement.
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Pression P (x 10'9Pa)

Densité n (x 10°m™)

Figure 3.9 — Variation de la pression au centre du cristal en fonction de la densité pour diffé-
rents parametres de confinement

Il est de méme pour les variations de PV en fonction de la pression P et en fonction de la
densité n. En effet, les courbes ( voir figure 3.10) se superposent pour les différentes valeurs du

parametre de confinement pris en considération.
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Les variations de PV en fonction de la pression P est assez complexe figure 3.10-(a) compara-
tivement a la linéarité de la variation de PV en fonction de la densité n figure 3.10-(b). Cette

derniere est de ce fait plus commode pour déterminer ’équation d’état du systeme.

(a) 5,5 (b) 5,5

PV (x 10" Pam®)
PV (x10™°Pa m®)

L e B B B LI L B L e e L
00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,5 4,0

Pression P (x 10° Pa) Densité n (x 10°m?)

Figure 3.10 — Variation de PVen fonction de ,(a) la pression. (b) densité

Pour la gamme d’intervalle de densité allant de 0.5 x 10m™2 & 3.5 x 10°m ™2, PV varie li-
néairement en fonction de la densité n (voir figure 3.10-(b) ). Ainsi, I’équation d’état peut étre

exprimée de la fagon suivante :

PV =ay+ ain (3.6)

avec ag = —3.15 x 1077 et a; = 1.42 x 10722,

Pour avoir des points supplémentaires, correspondant aux faibles valeurs de densités (n <
0.5 x 10°m72), des calculs supplémentaires ont été effectués en fixant le nombre de particules
total & N = 2500 et en abaissant la fréquence de confinement jusqu’a 10~*Hz ( figure 3.11).
Pour ces faibles valeurs de densité, la variation de PV en fonction de la densité n n’est plus
linéaire. Cette variation peut étre exprimée par un polynome d’ordre neuf. Cependant, il est plus
commode de I'exprimer sous forme d’une fonction puissance. Ainsi, I’équation d’état valable

aussi bien pour les faibles que pour les grandes densités peut s’écrire de la facon suivante :

PV =A+Bx (n—mn)" (3.7)

olt A=2.03x10718,B =1.20 x 10720, = 8.37 x 10%t a = 1.165
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n; est la valeur limite inférieure de la densité. Autrement dit, la densité n ne peut pas dépasser

une valeur critique n;.
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Figure 3.11 — Variation de PVen fonction de la densité

3.3.3 \Validation de I’équation d’état proposée

Plusieurs groupes ont mesuré la vitesse du son dans un cristal bidimensionnel dans un plasma
poussiereux. La comparaison de la valeur de la vitesse du son calculée avec celles mesurées par
Feng et al. [155] , Samsonov et al. [28] et Oxtoby et al. [26], est trés utile pour la validation de

I’équation d’état proposée. Dans notre étude 'expression de la vitesse du son ¢ s’écrit :

c=+c+cn (3.8)

avec ¢; = —5.77 x 107° et ¢y = 3.25 x 10710,

Cette équation est déduite a partir de 1’équation d’état 3.6, en utilisant I'expression générale

suivante :

oP
= (%), 39

Avec p c’est la densité de masse volumique.
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La courbe de la propagation de la vitesse du son ¢ en fonction de la densité n est donnée sur
la figure 3.12.
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Figure 3.12 — Variation de la vitesse du son c¢ en fonction de la densité n

Dans les travaux de Feng et al. [155] , la valeur de la vitesse du son déduite expérimentalement
est de 25mm/s correspondant & une densité de 4.5 x 10°m 2. Pour cette méme densité nos
calculs prédisent une vitesse égale de 37mm/s. Ceci présente un écart de 48% par rapport a la

valeur expérimentale.

Cet écart est assez prévisible car hormis la valeur de la densité, nos parametres de simulations
sont assez différents. En effet, les conditions expérimentales sont assez différentes : la charge
électrique des grains Qg = —9700¢, la masse des grains my = 4.18 x 107K g et la longueur de
Debye Ap = 0.26mm.

Pour les travaux effectués par Samsonov et al. [28], pour une densité d’environ 3 x 10°m 2, la
vitesse du son est de 23mm/s. Pour cette méme densité, nos calculs prédisent une vitesse de
son de 30mm/s. L’écart entre les valeurs expérimentale et calculée est réduit a 30% . Ceci est
di au fait, que comparativement aux travaux de Feng et al. [26] nos parametres de simulations

sont plus proches des conditions expérimentales de Samsonov et al. [28].

Quant aux travaux d’Oxtoby et al. [26] , nos parametres de simulations sont encore plus proches
des conditions expérimentales. L’écart entre les valeurs expérimentale et calculée de la vitesse
du son est réduit & 12%. En effet, la valeur expérimentale de la vitesse du son est de 35.1mm/s
pour une densité de 5 x 10%m~2. Pour la méme densité, nos calculs prédisent une vitesse de
39,6mm/s.

Sur le tableau ( 3.1) nous résumons ces différentes comparaisons.
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| | n(x10%m™?) | ¢(mm/s) | Nos résultats ¢ (mm/s) | écart (%) |

Feng et al.[155] 4.5 25.0 37.0 48
Samsonos et al.[28] 3.5 23.0 30.0 30
Oxtoby et al.[26] 5.0 35.1 39.6 12

Table 3.1 — Résumé de I'étude comparative de nos résultats avec des travaux expérimentaux.

A la lumiere de cette étude comparative avec les travaux expérimentaux, les valeurs calculées
de la vitesse du son sont satisfaisantes. Ainsi, nous pouvons confirmer la validité de I’équation

d’état proposée.

3.4 Conclusion

L’objectif fondamental de ce chapitre est de déterminer I’équation d’état d’une monocouche
d’un cristal coulombien et vise aussi a une meilleure compréhension de la physique des plasmas
complexes. Dans ce contexte, nous avons utilisé des simulations de dynamique moléculaire en
mettant en ceuvre un code informatique adaptée a la situation physique étudiée. L’objectif
étant d’analyser I'impact des différents parametres physiques nécessaire a la prédiction et a

I'interprétation des mesures expérimentales.

Nous avons calculé dans un cadre totalement bidimensionnel les variables d’états telles que
la pression et la densité pour différents valeurs du nombre de particules et du parametre de
confinement. Plus précisément, nous avons montré que 1’équation d’état donnerait un indice
adiabatique d'un gaz parfait monoatomique égal a 5/3 que pour une région tres petite de la
densité des grains. Comme nous l’avons mentionné, ce résultat suggere que le comportement
d’un gaz idéal observé expérimentalement dans la littérature n’est valide que dans un cas
particulier correspondant a un domaine réduit de la densité des grains. Aussi, nous avons
poussé I'étude pour établir une équation d’état effective du cristal coulombien bidimensionnel
a température suffisamment faible (proche de zéro), qui nous a permis d’évaluer la vitesse du

son dans le systeme étudié.

La prédiction obtenue par cette équation d’état concernant la vitesse de propagation des ondes
dans le cristal présente un bon accord avec celle de I'expérience issus de la littérature et ainsi
démontre la validité de notre modele. Comme amélioration a ce dernier, il serait intéressant
a I'avenir de tenter d’estimer la forme de I'équation d’état a température finie. Il s’agira alors
de considérer principalement les effets de la température sur 1’évolution de la distribution de
vitesses puisque les modifications de la partie potentielle de I'interaction restent faibles. Enfin,
nous espérons que cette étude ouvrira la voie a de nouveaux travaux expérimentaux d’analyse
de ces plasmas poussiéreux qui nous permettront de tester la validité de notre modele pour

d’autres situations expérimentales.
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L’étude des plasmas poussiéreux est actuellement un domaine scientifique en plein développe-
ment qui attire 'attention d’une large communauté scientifique. Les plasmas poussiéreux font
I'objet d’intenses recherches depuis le début des années 1980. C’est un gaz ionisé qui contient,
en plus des électrons et des ions, des particules de matiere condensée (diélectrique ou conduc-
trice) de masse beaucoup plus grande que les autres composants du plasma. Elles acquierent

généralement une charge électrique de quelques dizaines de millier de charges élémentaires.

Dans certaines conditions, les forces agissant sur ces particules créent des systemes auto-
ordonnés fortement corrélés. Le cristal coulombien bidimensionnel monocouche en est un
exemple important. En effet, il permet 1’étude de nouveaux phénomeénes (phase hexatique)
ou I'étude, par analogie, de systemes fortement corrélés difficiles a étudier tels que les cristaux

ioniques dans un piege magnéto-optique.
Cette these est constituée de deux parties :

Le premier objectif est la détermination de I’équation d’état d’'une monocouche d’un cristal
coulombien a deux dimensions. Pour ce faire nous avons adopté la méthode de la dynamique
moléculaire adaptée a la situation physique étudiée. Cette méthode nous a permis de calculer
les variables d’états telles que la pression et la densité pour différents valeurs du nombre de
particules et du parametre de confinement afin de déterminer une équation d’état capable de
décrire les propriétés dynamiques du cristal. Nos résultats ont montré que l'indice adiabatique
est égal a la valeur d’'un gaz monoatomique idéal et ce uniquement pour des valeurs de la
densité situées dans une zone tres réduite. Ce qui signifie que le comportement de gaz idéal issu
des travaux expérimentaux publiés dans la littérature n’est qu’'un cas particulier. En parallele,
dans le cas ou la température des grains de poussiere est proche de zéro, nous avons établi une

équation d “état effective du cristal coulombien bidimensionnel.

Cette équation d’état nous a permis de calculer la vitesse de propagation des ondes dans le
cristal en fonction de la densité des grains de poussieres. Les résultats obtenus présentent un
bon accord avec les vitesses mesurées expérimentalement. Ceci conforte la validité de notre

modele.

Par conséquent, cette étude pourrait ouvrir la voie a de nouveaux travaux expérimentaux
d’analyse de ces plasmas poussiéreux qui nous permettront de tester la validité de notre modele

pour d’autres situations expérimentales.

Outre l'intérét premier de simulation des phénomenes d’interaction collective entre grains de
poussicres chargés, travailler sur de tels systemes qu’on peut élaborer en laboratoire, présen-
terait 'avantage supplémentaire de rendre possibles des descriptions plus précises des plasmas
poussiéreux a grande échelle tels que les plasmas interstellaires, le vent solaire, les plasmas

astrophysiques qui nous font encore défaut a ce jour.
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La seconde partie de notre travail concerne I’'étude de la propagation de I'onde acoustique de
poussiere dans un cristal bidimensionnel. La aussi, nous avons utilisé la dynamique moléculaire
afin de déterminer les spectres de dispersion de ces ondes obtenus par transformée de Fourier
des courants des vitesses aléatoires des particules. Les profils de dispersion des deux modes
transversal et longitudinal dépendent des divers parametres, a savoir la température, la charge,
la masse et la longueur de Debye du plasma. Les vitesses des ondes longitudinales et trans-
versales dépendent aussi des propriétés physiques du milieu de propagation. Plus la masse des
grains de poussieres est grande moindre est la vitesse. Inversement, plus la densité est grande,

plus les ondes se propagent plus rapidement.

Nous pouvons conclure que le comportement de ces ondes de poussieres est analogue aux ondes
sonores se propageant dans un solide réel. Cette concordance tend a justifier I'analogie faite
en donnant le nom de cristal au systéeme ordonné formé par les grains de poussieres. Dans
le présent travail nous avons utilisé la dynamique moléculaire se basant sur 1'algorithme de
Leap-frog pour intégrer les équations du mouvement et le thermostat de Nosé-Hoover pour
le controle de la température. Pour le calcul de la pression nous avons utilisé un algorithme
récemment publié adapté aux systemes a nombre de particules réduit. Le temps de calcul de la
pression représente la plus grande part du temps de calcul totale d’une seule simulation. Dans
notre modele, les interactions entre les grains de poussieres sont modélisées par le potentiel de

Yukawa et nous avons adopté un confinement parabolique.

Cette étude nous a permis de mettre en évidence des analogies entre des systemes facilement

observables et mesurables, avec d’autres systemes plus complexes a observer et a quantifier.

En perspective de ce travail, nous pouvons citer celle d’inclure dans I’équation d’état proposée
I'influence de la température des grains de poussiéres pour construire une équation complete.
Une autre perspective intéressante est 1’étude de la propagation des ondes de poussieres dans les
phases liquides et hexatiques. Cette derniere, n’existant que pour des systemes bidimensionnels,

le cristal coulombien présente un systeme idéal pour son étude.
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Résumé

Les plasmas complexes formant une phase ordonnée, constituent un systeme fortement couplé
dont les caractéristiques présentent un intérét croissant dans le domaine de la physique de la
matiere condensée. Outre les propriétés communes aux milieux ionisés, les plasmas complexes se
comportent comme des cristaux, avec ’avantage de pouvoir les observer a 1’ceil nu. Les grains
de poussiere observés dans 1'univers, ainsi que dans les laboratoires et dans les dispositifs a
plasmas sont toujours sous investigation. A basse température, ces particules sont fortement
chargées, leur charge est négative, elles peuvent former un cristal coulombien a deux dimensions
(2D) ou a trois dimensions (3D). Dans ce travail, notre objectif premier était de vérifier la loi
des gaz parfait validée pour une mono-couche de cristal coulombien a deux dimensions (2D)
rapporté dans la littérature. A cet effet, nous avons simulé, en utilisant la méthode de la
dynamique moléculaire, ses propriétés thermodynamiques pour différentes valeurs du nombre
de particules et du parametre de confinement. Les résultats obtenus nous ont permis d’invalider
le comportement des gaz parfaits et de proposer une équation d’état effective des grains de
poussieres a une température proche du zéro. De plus, la vitesse du son calculée est en bon

accord avec les données expérimentales dans la littérature .

Mot-clés : Plasma poussiéreux, cristal coulombien, équation d’état, pression , dynamique

moléculaire.

Abstract

Complex plasmas in an ordered phase constitute one of the strongly coupled systems, whose
characteristics are of a growing interest in the field of the condensed materials physics. In
addition to the common properties of the ionized mediums, complex plasmas behave as crystals,
with an advantage : the possibility of being observed by the naked eye. Dust particles observed in
universe as well as in laboratory and technological plasma devices are still under investigation.
At low temperature, these particles are strongly negatively charged and are able to form a
2D or 3D coulomb crystal. In this work, our aim was to check the ideal gas law validity for
a 2D single-layer dust crystal recently reported in the literature. For this purpose, we have
simulated, using the molecular dynamics method, its thermodynamic properties for different
values of dust particles number and confinement parameters. The obtained results have allowed
us to invalidate the ideal gas behaviour and to propose an effective equation of state which
assumes a near zero dust temperature. Furthermore, the value of the calculated sound velocity

was found to be in a good agreement with experimental data published elsewhere.

Keywords : Dusty plasma, coulomb crystal, equation of state, ideal gas, pressure, molecular

dynamic.
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