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Résumé

Les plasmas complexes formant une phase ordonnée, constituent un systéme fortement
couplé dont les caractéristiques présentent un intérét croissant dans le domaine de la
physique de la matiére condensée. Outre les propriétés communes aux milieux ionisés, les
plasmas complexes se comportent comme des cristaux, avec un avantage consistant en la

possibilité de leur observation a I’oeil nu.

De nombreuses études, tant expérimentales que numériques, ont fait 'objet de I'inves-
tigation de l'effet de la fluctuation aléatoire de la charge des grains de poussiére et ont

mis en évidence son importance sur les propriétés du systéme qui les forme.

Le présent travail porte sur 1’étude théorique et la simulation du comportement d’un
systéme bidimensionnel fini de grains chargés positivement, sous l'effet de la fluctuation
de la charge. La fluctuation retenue dans nos calculs, reléve du caractére discret de la
charge produite lors des collisions des grains avec les ions et les électrons du plasma.
Notre systéme obéit a un modeéle physique qui tient compte a la fois, de l'interaction
entre les grains chargés et du potentiel de confinement électrostatique appliqué. Notre
étude numérique, basée sur la méthode de simulation de Monte Carlo, a permis d’obtenir
les configurations d’équilibre du systéme, aussi bien pour un confinement parabolique

qu’elliptique.

Dans le cas d’un confinement parabolique, nous avons montré qu'une charge vari-

able dans le temps et dans I'espace, induit un changement structural de la configuration



Résumé

d’équilibre. Ce changement se traduit soit par une rotation des couches concentriques in-
ternes de la configuration de I'état fondamental, soit par un saut d’un grain de poussiére
entre deux couches et cela, sous l'influence du nombre total de grains du systéme. La
transition d’'une phase a une autre s’obtient sous l'effet de la fluctuation, & une tempéra-
ture inférieure a celle de la transition obtenue dans le cas d’une charge constante. Dans le
cas d’un confinement elliptique, nous avons remarqué que la transition d’une configuration
d’équilibre bidimensionnelle (en zigzag) & une chaine linéaire, dépend d’une valeur critique
du parameétre d’anisotropie du confinement qui diminue quand le nombre total de grains
augmente. L’effet de la fluctuation a été trouvé plus significatif pour une charge moyenne

d’équilibre, de Pordre de (~ 10%).

Il est & noter que les principaux résultats obtenus ont de nombreux intéréts : ils perme-
ttent de rendre compte & la fois, des propriétés des cristaux a ’echelle macroscopique et de
Ieffet de la fluctuation aléatoire de la charge, qui est primordial sur les forces de I'interac-
tion inter-grains et sur les propriétés du systéme. L’étude de cet effet est nécessaire pour
comprendre et analyser les différents phénoménes observés dans les plasmas complexes
que l'on rencontre dans les laboratoires, notamment en microélectronique (dépot, gravure

par plasma) et en traitement de surfaces.



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.

Many studies, both experimental and numerical, were the subject of the investigation
of the effect of the random charge fluctuations of dust grains and highlighted (put in

evidence) its importance on the properties of the complex plasma.

This work presents a numerical study of the behaviour of a finite bi-dimensional sys-
tem, of positively charged dust grains, under the effect of random charge fluctuations.
The fluctuations retained in our calculations concern the discrete character of the charge
brought during the collisions of the dust grains with the ions and the electrons of the
plasma. Our system obeys to a physical model which takes into account, both the interac-
tion between the dust grains and the potential of electrostatic confinement. Our numerical
study, based on the Monte Carlo simulation method, allowed to obtain the equilibrium

configurations of the system for both parabolic and elliptic confinement.

In the case of a parabolic confinement, we showed that a variable charge in time and
space, induces either a rotation of the concentric shells of the configuration, or a jump
of a dust grain between shells and this, under the influence of the total number of dust

grains of the system. The transition from a phase to another is obtained, under the effect



Abstract

of fluctuations, at a temperature lower than the one of the transition in the case of a
constant charge. In the case of an elliptic confinement, we noticed that the transition
from a bi-dimensional equilibrium configuration (zigzag) to a linear chain, depends on
a critical value of the anisotropy parameter which decreases when the total number of
dust grains increases. The effect of fluctuations has been found significant for an average

equilibrium charge of the order 10%¢ (e is the electron charge).

It is important to note that the main obtained results have many interests : they allow
to account for, at the same time, the properties of crystals on a macroscopic scale, and
the effect of random charge fluctuations wich is important on the forces exerted by the
intergrain interaction, and then, on the properties of a system. The study of this effect is
necessary to understand and analyze the various phenomena observed in complex plasmas,
that can be met in laboratories, mainly in micro-electronics (deposit, plasma engraving)

and in surface treatments.
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Introduction

Les plasmas qui contiennent des particules chargées ayant une taille de 'ordre de
quelques micro-métres (ce qui les rend visibles a 1'oeil nu), sont appelés des plasmas com-
plexes ou poussiéreux. En général, I'énergie associée a ’agitation thermique est beaucoup
plus importante que celle associée a l'interaction électrostatique due a la charge des grains
de poussiére. Ainsi, & basse température (T' < 1eV'), l'interaction électrostatique devient
dominante dans ces systémes de particules massives chargées et entraine un certain ordre
structural ; tel est le cas d’un systéme fortement couplé.

Depuis 1934, les structures fortement couplées ont constitué un domaine de la physique a
part entiére. D’apreés les fondements théoriques de Wigner [1], il y a possibilité de forma-
tion de cristaux par des électrons. Ces cristaux peuvent étre aussi constitués par des ions
et des particules colloidales [2]-[5]. Dés lors, la physique des plasmas fortement couplés, se
présente comme un domaine intermédiaire entre la physique de la matiére condensée et la
physique des milieux ionisés. Ces domaines présentent un intérét croissant, vu leurs appli-
cations dans les systémes thermonucléaires, tels que les générateurs magnétodynamiques
et les plasmas-chimiques [6, 7]. En plus des applications précédentes, les plasmas com-
plexes offrent une possibilité directe de I’étude des propriétés dynamiques et optiques des
cristaux. Théoriquement, la possibilité de formation des solides et des liquides coulombi-
ens dans le plasma, a été démontrée pour la premiére fois par Ikezi en 1986 [8]. Depuis
le début de 'année 1994, les dévoleppements expérimentaux ont dépassé les études et les
analyses théoriques [9]-[13]. En effet, c’est a cette époque que I'observation des cristaux

de Wigner a 'oeil nu a été rendue possible [14].

12



Introduction

Des grains de poussiére, formant différentes structures cristallines, ont été observés
dans les plasmas de décharge de laboratoire. Par ailleurs, la transition de I’état ordonné
a I’état désordonné de ces cristaux, peut étre observée en augmentant la température des
grains ou en provoquant des fluctuations dans le plasma de base [15, 16]. Il est & noter que
ces derniéres concernent notamment les propriétés des espéces chargées dans le plasma
(température et densité électroniques) et qu’elles affectent I'ordre cristallin dans celui-ci,
au méme titre que les fluctuations de la charge des grains. D’ou, I'intérét particulier que

nous accordons a ce phénomeéne de fluctuation de charge.

De nombreux travaux ont été consacrés a ’étude des processus de charge des grains,
aussi bien dans les plasmas de laboratoire que dans les plasmas astrophysiques [17]-[19].
La nature et 'ordre de grandeur de la charge des grains sont d’un impact important.
La charge des grains de poussiére provient généralement de la contribution de plusieurs
processus physiques, telles que I'absorption des électrons et des ions du plasma, 1’émission
électronique secondaire et 1’émission photo-électronique dans les milieux radiatifs |20, 21].
Cependant, le processus de charge est un processus stochastique qui entraine constam-
ment une fluctuation de la charge du grain autour d’une valeur d’équilibre. Alors que
d’une part, la charge des grains peut étre a 'origine de disfonctionnements des dispositifs
électroniques lorsqu’elle est liée aux nanocristaux déposés [22], elle devient, d’autre part,
utile dans la décontamination des réacteurs plasmas industriels, grace a 1'utilisation de
champs électriques appropriés [23|. Cette propriété peut également étre exploitée dans
les réacteurs pour la fusion nucléaire, en facilitant 1’élimination des grains de poussiére
créés par 1’érosion des parois exposées au plasma. Il est utile d’étudier les propriétés de la
cristallisation des grains de poussiére, ainsi que leur dépendance de certaines caractéris-
tiques intrinséques, telle que la fluctuation de la charge des grains [24]. Cette derniére
peut particulierement affecter la portée de I'interaction inter-grains et donc, les propriétés
structurales des cristaux formés dans les plasmas complexes [25]. Par ailleurs, la modéli-
sation de l'interaction entre les grains de poussiére, dans les plasmas complexes fortement
couplés, ainsi que I'étude des effets de taille et de charge sur la portée de cette interaction

restent a ’ordre du jour.
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Introduction

Le présent travail porte essentiellement sur I’étude théorique et la simulation, de 'ef-
fet de la fluctuation aléatoire de la charge de grains de poussiére, sur les configurations
d’équilibre des cristaux qu’ils peuvent former, ainsi que les transitions de phases qui leurs
sont associées. Il est & noter que nous traitons le cas particulier de grains chargés posi-
tivement par un processus de photo-émission. Le systéme fini étudié est donc un plasma
complexe de laboratoire ayant un nombre de grains de poussiére N inférieur a 300, main-
tenus dans un espace limité 4 deux dimensions, par un confinement électrostatique. Le
processus de charge responsable de cette fluctuation est attribué principalement aux ra-
diations ultraviolettes (UV). En effet, en présence de radiations (UV), la charge présente
des fluctuations aléatoires dues a 'aspect discret des porteurs de charge [26].

L’ensemble des propriétés fondamentales des plasmas complexes fortement couplés, sera
présenté dans le premier chapitre.

Le deuxiéme chapitre sera consacré a la description de la fluctuation de la charge des
grains de poussiére dans les plasmas complexes fortement couplés.

Les méthodes de simulation numérique de Monte Carlo, de dynamique moléculaire et de
particule-dans-cellule (particle in cell : PIC) utilisées, en particulier dans les systémes
fortement couplés, seront présentées dans le troisieme chapitre.

La présentation du modéle physique tenant en compte la fluctuation de la charge, ainsi
que la détermination des configurations d’équilibre stables par la méthode de Monte Carlo,
faisant appel a I'algorithme standart de Metropolis et couplée & la méthode de Newton,
fera I'objet de la premiére partie du chapitre quatre. En deuxiéme partie de ce dernier,
nous passerons a la présentation des résultats : Nous montrerons l'effet de la fluctuation
de la charge, sur les configurations d’équilibre et les transitions de phase dans un cristal
fini bidimensionnel sujet & un confinement électrostatique parabolique. Il est important de
noter que le potentiel de I'interaction inter-grains considéré est de type de Debye-Hiickel
(ou Yukawa), qui prend en compte I’écrantage des grains par les espéces chargées du
plasma.

Le cas particulier ou le confinement présente une géométrie asymétrique elliptique, sera
traité dans le cinquiéme chapitre.

Dans le sixiéme chapitre, nous traiterons trois systémes correspondant chacun a un type

14
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d’interaction inter-grains différent; a savoir, coulombien, de type Yukawa et logarith-
mique. Le potentiel de confinement appliqué, dans ce cas, est de type parabolique. Nous
étudierons l'effet de la fluctuation de la charge des grains de poussiére sur la température
de fusion de ces trois types de systémes de grains. L’effet d’un autre processus de charge,
par émission thermo-ionique, sur les transitions ordre-désordre dans le cristal formé, sera
considéré dans ce chapitre.

Dans la conclusion, nous rappelerons I’ensemble des résultats obtenus et nous présentrons

quelques perspectives dans le cadre de la poursuite des travaux entrepris.
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Chapitre 1

Plasmas complexes fortement couplés

1.1 Introduction

Les plasmas complexes sont des gaz ionisés constitués d’électrons, d’ions, d’atomes
neutres et de grains de poussiére massifs, de forme et de taille différentes ou le rayon varie
du nanometre au micrometre.

Les grains de poussiére dans un plasma acquiérent une charge négative élevée (de l'ordre
de 103¢ a 10°¢) grace a la grande mobilité des électrons [20]. En revanche, ils peuvent se
charger positivement par le processus d’émission des électrons a partir de la surface des

grains, comme la photo-émission par radiation ultraviolette (UV) [27].

La compréhension des propriétés des plasmas complexes est d’une grande importance
pour I'étude des phénomeénes physiques fondamentaux, comme la cinétique des transitions
de phases, les processus d’organisation dans des structures régulieéres et la décontami-
nation des dispositifs de fabrication des semiconducteurs. La recherche dans les plasmas
complexes a connu aussi des efforts considérables dans la physique de surfaces et dans

certains domaines de nanotechnologie |7, 28|.
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Chapitre 1 : Plasmas complexes fortement couplés

Il est important de noter que la charge élevée des grains de poussiére dans le plasma
conduit & une interaction électrostatique forte. Le couplage entre les grains est caractérisé
par un parameétre, nommé I', défini comme étant le rapport entre 1’énergie potentielle
coulombienne de I'interaction inter-grains et ’énergie de I'agitation thermique [29] :

2

4y
Ir=-—-%, 1.1
T (1.1)

/3 est la distance moyenne inter-grains. ¢4, Ty et ng sont respectivement la

ot a~ ny'
charge, la température et la densité des grains. T}, appelée aussi température cinétique
du grain, est en unité énergie, ou la constante de Boltzmann est égale a 'unité.

Le parameétre de couplage coulombien définit deux domaines complétement différents de
la physique des plasmas complexes. Les plasmas poussiéreux sont dits faiblement couplés
si' << 1, et fortement couplés si I' >> 1. Dans un plasma, les grains ne peuvent pas tou-
jours 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 coulom-
bien. De nombreuses études sur les fluides et les solides coulombiens ont pu quantifier

'intensité du couplage. En présence d’effet d’écran (screening), 'interaction inter-grains

est de type Yukawa et le paramétre de couplage I'y s’exprime par [28, 29] :
Py= L eap(—), (1.2)

ol A\p est la longueur de Debye et k = a/A\p est le paramétre de la structure (ou du
réseau).

Il est & noter que pour I'y > 170, selon 1’étude théorique de Ikezi, un solide coulombien
bidimensionnel infini se forme et on parle d'un liquide coulombien lorsque I'y < 170 [8|.
Le parameétre de couplage dépend de deux paramétres essentiels qui permettent la com-
préhension du comportement collectif d’un plasma poussiéreux, il s’agit de la longueur de

Debye et des courants de charge.
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Chapitre 1 : Plasmas complexes fortement couplés

1.2 Longueur de Debye

Dans les plasmas complexes de laboratoire & basse température, le grain se charge
négativement par la collection des électrons grace a leur grande mobilité. Un potentiel
électrique au niveau de la surface se crée et attire autour du grain les ions positifs qui vont
écranter son potentiel. La sphére d’ions qui se forme autour du grain est appelée sphére
de Debye et son rayon est appelé longueur de Debye (voir Fig. 1.1). Une telle mixture de
plasma et de grains de poussiére posséde trois échelles de longueur caractéristiques. Ce
sont le rayon du grain ry4, la longueur de Debye \p, et la distance moyenne inter-grains a.
Au-dela de la distance Ap, l'influence du champ électrique exercé par le grain n’est plus

ressentie par les autres espéces présentes dans le plasma.

electron

FiGc. 1.1: Ecrantage des grains de poussiére chargés négativement dans un plasma complexe de

laboratoire.

A T'état d’équilibre thermodynamique, ’expression de la longueur de Debye déterminée a
partir de I’équation de Poisson s’écrit [20] :

Vb +Nh:
ott Apei = (Toi/4mne 0e%)/? représente le rayon de Debye électronique (ionique), Tr) la
température électronique (ionique) exprimée en unité d’énergie, n.(;, la densité électron-
ique (ionique) a I’équilibre et e la charge élémentaire. Dans le cas o T, >> T et 1y, > N,

Ap est de 'ordre de Ap; (Ap ~ Ap; >> Ape).
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Dans un plasma poussiéreux typique, le rayon r4 est généralement petit devant la longueur
Ap. Lorsque ry << Ap << a, les grains de poussiére sont considérés isolés dans le plasma
complexe. Par contre, dans le cas ou 74 << a < Ap, les effets collectifs entre les grains
deviennent importants. Les grains de poussiére sont assimilés a des particules ponctuelles
massives semblables & des ions a charge multiple. La charge totale portée par les grains
peut modifier sensiblement 1’équilibre des densités d’ions et d’électrons. En se rappelant
qu’en I'absence de perturbations extérieures, un plasma poussiéreux est globalement neu-
tre. Dans le plasma, une grande densité de grains chargés négativement implique une
densité d’électrons faible, une température électronique plus élevée et un écrantage est

traduit par les ions de plasma.

1.3 Courants de charge

Les grains injectés dans le plasma subissent le flux des ions et des électrons au niveau
de la surface. L’évolution temporelle de la charge ¢; d’un grain est déterminée par la

conservation de la charge électrique [30]-[32] :

dqq
— = E I 14
dt - % (1.4)

ou I, est le courant associé a I'espéce s sachant que s représente les différentes entités du
plasma (électrons et ions). Il est & noter que les courants I, dépendent des propriétés du

plasma dans lequel le grain a été immergé.

La théorie du mouvement orbital restreint (orbital motion limited : OML) est souvent
utilisée pour décrire la charge acquise par un grain isolé dans un plasma [30]. Le grain
est alors supposé satisfaire la condition : ry << Ap << Ay, OU Ay, st le libre parcours
moyen entre les atomes du gaz et les ions. Ceci revient a imposer 1’absence de collision a
I'intérieur de la sphére définie par le rayon de Debye.

En admettant une distribution d’énergie de type Maxwell pour les ions, il est possible de

déterminer le courant ionique par [25] :

8kpT; 1%
I; = njenr’ Wﬁm <1 — ek:B(;l)) , (1.5)
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ou T; représente la température des ions, m; la masse, n;, la densité moyenne et V(ry) le
potentiel a la surface du grain. Le courant électronique peut étre déterminé de la méme
maniére. Toutefois, les électrons doivent traverser une barriére de potentiel eV (ry), ceci
implique que seuls les électrons ayant une énergie supérieure a I’énergie de cette barriére
peuvent atteindre la surface du grain. Cependant, les autres électrons seront réfléchis et

le courant électronique sera donné par [25] :

T,
I, = —neoemriy/ 871:7]; Cexp (611;(?)) , (1.6)

ou 1T,, m, et n., représentent respectivement la température, la masse et la densité

moyenne de I’électron.
A T'état d’équilibre, la charge g4 des grains ne change pas sous 'influence de ces courants,

et la somme des courants ionique et électronique est égale a zéro :

——=L+1 =0. 1.
o + 0 (1.7)

En résolvant 1’équation des courants (Eq. 1.7), on peut déterminer le potentiel V' (ry) du

eV (rq) [T ey eV (rq)
1— = — . 1.8
kBTe meﬂ Nio iy kBTe ( )

Il existe plusieurs méthodes d’exprimer le potentiel électrostatique a la surface du grain,

grain a 1’équilibre :

entre autres, en fonction de la charge et du paramétre d’écrantage. Le potentiel a la surface,
dans le systéme d’unités (cgs), est exprimé comme un potentiel coulombien associé a la

charge [20] :
4d

Vi(ra) = -

(1.9)

Comme premiére approximation, le grain est assimilé a un conducteur sphérique de capac-
ité C' = ry et ayant une charge électrique gg = C'V (ry). Il est & noter que le potentiel a la
surface du grain ne dépend pas du rayon de grain, par contre, sa charge est proportionnelle
au rayon. Typiquement, un grain de rayon 1 um peut porter plus d’un millier d’électrons
a sa surface. Cette dépendance est d’une grande importance pour comprendre et analyser
les différents phénoménes observés dans les plasmas poussiéreux. En effet, cette charge va

conditionner le rapport de certaines forces qui s’exercent sur les grains de poussiére.
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1.3.1 Processus de charge

Un grain de poussiére immergé dans un plasma va acquérir un potentiel communément
appelé potentiel flottant qui correspond au potentiel pour lequel la somme des courants
est nulle. Un grain se charge négativement par collection des électrons comme il peut se

charger positivement. Citons quelques processus de charge :

a) Emission photo-ionique

Lorsqu’un grain chargé négativement est illuminé par un flux de photons avec une énergie
(hv) individuelle supérieure & une énergie de seuil (W), il peut émettre des électrons.
La photo-émission dépend de la longueur d’onde des photons incidents, de la surface et de
la nature des grains. Pour des grains de nature métallique, la valeur de I'énergie de seuil
est inférieure a 5eV.

Pour libérer un électron d’un grain qui est devenu positivement chargé, le photon incident
doit approximativement avoir une énergie hv > Wy + eV (r,). Il est utile de mentionner
que le travail d’extraction des électrons de la surface des grains, est inférieur a celui des

atomes pris individuellement [33].

b) Emission thermo-ionique
Un grain peut émettre des électrons ou des ions lorsqu’il est chauffé a haute température,
par irradiation laser par exemple. La valeur du courant d’émission thermo-ionique associé
I, peut étre alors estimée par 1’équation de Richardson, qui prend en compte 'effet du

potentiel électrostatique du grain [34, 35] :

W oo
Iy, = 47Tr§AtTd26xp(—ﬁ), (1.10)
Bld

ou A; = dwem.k%/h? est une constante.

c) Emission d’électron secondaire
Lorsqu’une particule (ion ou molécule) du plasma est suffisamment énergétique, elle entre
en collision avec un grain. Ce dernier peut céder un électron & 'ion ou a la molécule,
comme il peut directement libérer des ions ou des électrons. L’ionisation par impact peut
ainsi mener au chargement d’un grain. Cet effet augmente avec la densité ou la vitesse des

molécules du gaz.
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Les électrons trés énergétiques qui entrent en collision avec un grain peuvent causer 1’émis-
sion des électrons secondaires. En fonction de la distance parcourue sur le grain, I’énergie
initiale de I’électron est progressivement perdue au profit de la production d’électrons
secondaires. Ceux-ci diffusent vers la surface et s’échappent du grain, s’ils ne sont pas
absorbés entre le lieu d’émission et la surface. L.e nombre d’électrons secondaires pro-
duits par un électron primaire incident s’exprime par un coefficient d’émission secondaire,

dépendant de 1'énergie de 1’électron incident et du rayon du grain [20, 36].

1.4 Forces agissant sur un grain de poussiére

Il existe différentes forces agissant sur un grain de poussiére dans le plasma. Parmi les

quelles, nous citons :

a) Force électrostatique
Il a été montré que méme si le plasma écrante la charge portée par le grain, il n’annule
pas l'effet du champ électrostatique moyen. Par exemple, pour un plasma radio-fréquence
(RF), un champ électrique intense existe au voisinage des électrodes, da a la différence
entre la mobilité des électrons et celle des ions. La force, associée au champ électrostatique

moyen F,, excercée sur un grain peut s’exprimer sous la forme [29] :

— —

F = qF,. (1.11)

b) Force de friction des ions

Le flux d’ions accélérés au bord de la gaine transfére une partie de sa quantité de mouve-
ment aux grains piégés et crée une force opposée a celle créée par le champ électrostatique
moyen. Cette force est appelée force de friction ou d’entrainement.

Vu le caractére coulombien de I'interaction, la section efficace d’interaction entre le grain
et les ions est largement supérieure a la surface apparente du grain (772), donc une for-
mulation générale de la force d’entrainement se fait comme suit [29] :

+oo

F g = nagms / 1o ama(5]) () A5, (1.12)

[e.e]
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ou v; est la vitesse relative des ions par rapport au grain, n,, la densité moyenne et m;
la masse moyenne des ions. 0g,,;(|0;|) est la section efficace de transfert de la quantité de
mouvement des ions et f(v;) représente une distribution tri-dimensionnelle en vitesse des

ions, dans le référentiel du grain.

c) Force de friction due aux atomes
Les atomes transférent une partie de leur quantité de mouvement aux grains piégés dans le
plasma lorsqu’ils sont animés d’un mouvement directionnel vers le grain. Selon la valeur du
nombre de Knudsen, représentant le libre parcours moyen du gaz par rapport au rayon du
grain (K,), nous distinguons le régime hydrodynamique (K, << 1) du régime cinétique
(K, >>1). Lorsque les grains ont des dimensions trés inférieures au libre parcours moyen

des atomes de gaz, la force s’exprime comme [29] :

- 4
Fona = —Wrgnnmnvthm(@ — vg) (1.13)

3

Sk Ty
Ut = || ———222, (1.14)
My,

ol vU,, est la vitesse moyenne des atomes et v celle du grain. n,,, m,, vi, , et T,,. représen-

avec

tent respectivement la densité, la masse, la vitesse thermique moyenne et la température
des atomes. Dans la limite de trés grande taille, une force appelée force visqueuse de

Stokes, apparait proportionnelle & r, :
Fdjnd = F;S = 6mnry(vy, — V) (1.15)
ol 7 est la viscosité du gaz.

d) Force thermophorése
La quantité de mouvement des atomes incidents sur le grain venant du c6té chaud est plus
grande que celle des atomes venant du coté froid. Il s’en établit un gradient de température
de gaz qui crée une force appelée force thermophoreése, celle-ci pousse les grains vers les

régions froides. Cette force s’exprime par [29] :

- 32 5 7’@21 Ktrans —

Fop = =221+ 221 = T, 1.16
d,th 15( + 32( ath)) Uth’n v g ( )
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ou Kkyans €st la part translationnelle de la conductivité thermique du gaz. oy, est un
coefficient qui caractérise les atomes. A forte puissance radio-fréquence (RF), un gradient
de température peut étre induit par le chauffage du gaz par le plasma. Les particules

subissent alors une force dirigée du centre vers les électrodes.

e) Force de gravité
Une particule est soumise a l'influence de la gravité. La dépendance en 73 de la force de
gravité la rend essentiellement significative pour les grandes particules qu’elle attire vers

I’électrode inférieure dans le réacteur d’un plasma complexe.

— 5 4 5
Fy=myg = gwergpdg, (1.17)

ou ry est le rayon d’un grain sphérique, mg4 la masse, p, la masse volumique et g la constante
de gravité. Généralement cette force est compensée par une force électrostatique créée par

un champ vertical de confinement électrostatique.

1.5 Elaboration d’un plasma complexe fortement

couplé

Afin d’étudier un plasma poussiéreux en laboratoire [37, 38|, il faut de toute évidence
commencer par le produire. La procédure est simple et se fait en deux étapes. La premiére
consiste a choisir le plasma de base. Ce choix est relativement libre mais par mesure de
commodité, nous utilisons le plus souvent un plasma froid, & basse pression qui peut étre
créé par une décharge continue ou radio-fréquence dans un gaz. Quant a la deuxiéme étape,
elle consiste a ajouter les grains de poussiére au plasma. Pour cela, différentes méthodes
existent :

- L’injection artificielle de grains de poussiére directement dans le plasma.
- La formation de grains par ajout d’un gaz réactif (SiH,, C'Hy).

- La formation de grains par pulvérisation d’une cible.

Le procédé le plus couramment admis est le suivant : les précurseurs moléculaires vont,

par le biais de différentes réactions chimiques, donner naissance & des macromolécules puis
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a des nanoparticules. Ces nanoparticules vont s’accumuler dans le plasma jusqu’a attein-
dre une densité critique qui déclenchera le processus d’agglomération (ou d’agrégation).
Ce processus se poursuivra jusqu’a ce que les grains atteignent une taille de quelques
dizaines de nanomeétres a partir de laquelle, la croissance est essentiellement assurée par
le dépot des radicaux sur la surface des grains.

Un plasma poussiéreux peut étre créé dans deux réacteurs : le réacteur Silane et le réac-
teur PKE-Nefedov [40, 29|. Le point commun des plasmas complexes obtenus dans ces
deux réacteurs est le plasma d’argon basse pression créé par une décharge radio-fréquence
(13.56 MHz) a couplage capacitif. La différence entre les plasmas poussiéreux obtenus est

principalement due a la géométrie des réacteurs et aux parameétres expérimentaux choisis.

Réacteur Silane
Dans ce réacteur, les grains de poussiére sont formés par un ajout d’un faible pourcentage
de silane (SiH,) dans 'argon [22]. Le réacteur est surtout utilisé pour la synthése de
nanocristaux (<10 nm) de silicium pour les applications industrielles. La majorité des
études menées sur le silane a pour but de comprendre et de maitriser la croissance de ces

nanocristaux.

Réacteur PKE-Nefedov
Dans ce réacteur, les grains de poussiére sont formés soit par pulvérisation d’un matériau
polymeére préalablement déposé sur I'électrode inférieure, soit par injection des grains de
mélamine dans le réacteur, grace a un introducteur inséré dans l'électrode supérieure
(Fig.1.2). Le réacteur PKE-Nefedov est principalement dédié a I’étude du comportement

et de la cristallisation du nuage des grains de poussiére.

Afin de caractériser les plasmas poussiéreux de laboratoire, différents processus sont
utilisés. Les processus les plus faciles & mettre en oeuvre et qui nous servent de référence,
sont basés sur les caractéristiques électriques de la décharge. Des processus optiques, telle
que la spectroscopie d’émission optique, sont également utilisés afin d’identifier les dif-
férentes espéces chimiques présentes dans le plasma et de suivre leur évolution au cours
de la croissance des grains de poussiére. Pour observer l'influence globale des grains de

poussiére sur le plasma, I'imagerie de celui-ci est réalisée par caméra CCD (charge-coupled
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device) standard ou rapide notamment pour les phénomeénes instables. Ces mémes caméras
sont également utilisées pour visualiser le nuage de grains [41, 42|. Pour cela, les grains
sont éclairés par un faisceau ou une nappe laser. La diffusion de la lumiére laser par ces
grains est alors détectée par les caméras. Les informations concernant le plasma et les
grains, provenant des caméras, sont corrélées a des résultats obtenus par des fibres op-
tiques couplées a des photomultiplicateurs. Les grains de poussiére formés sont également
analysés par des techniques de microscopie. La taille et la densité de grains peuvent ainsi
étre déduites par microscopie électronique a balayage (MEB) et leur structure par mi-
croscopie électronique en transmission a haute résolution (HRTEM). Ces processus sont
utilisés sur les deux réacteurs.

Un exemple de nuage de grains de poussiére obtenu sur le réacteur PKE-Nefedov est

présenté sur la figure (1.2).

Fi1G. 1.2: Image des grains de poussiére fortement couplés, obtenue par camera CCD dans un

réacteur PKE-Nefedov [39].

Un nuage de grains injectés est en suspension au voisinage de la gaine inférieure ot
réside un champ électrique permettant de compenser la gravité. En effet, cette expérience
a été réalisée en laboratoire sous les conditions de microgravité. Nous constatons que le
nuage est constitué de quelques couches superposées avec une certaine organisation de ce

nuage. En effet, les grains de poussiére chargés interagissent fortement et forment alors
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une structure appelée cristal coulombien (voir Fig.1.3).

F1G. 1.3: Formation d’un cristal par les grains de poussiére dans le plasma [9].

En laboratoire, les cristaux coulombiens subissent une forte contrainte gravitation-
nelle et se limitent le plus souvent a quelques couches de grains de poussiére. Les effets
tri-dimensionnels ne peuvent étre étudiés rigoureusement que dans des conditions de mi-
crogravité. Du fait de la gravité, les grains les plus gros occupent logiquement les couches
les plus basses. Leur position d’équilibre est atteinte plus prés de ’électrode car le champ
électrique y est plus fort. Les grains sont hautement chargés et sont par conséquent trés
sensibles aux champs électriques. De 1égéres perturbations de ce champ peuvent induire
des mouvements complexes des grains de poussiére qui vont se comporter comme un fluide,

puisqu’ils interagissent également entre eux.
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Fluctuation de la charge des grains

Les fluctuations de la charge des grains dans un plasma complexe est 1'une des carac-
téristiques importantes, qui permet de traiter la charge du grain comme une variable
dynamique. Les courants de charge représentent en réalité les séquences de l'absorp-
tion d’électrons et d’ions ou I’émission d’électrons par la surface du grain [43]-[49]. Ces
séquences et les intervalles de temps entre deux événements (absorption ou émission) suc-
cessifs sont aléatoires. Il en résulte que la charge du grain peut fluctuer autour d’une valeur
moyenne d’équilibre. La fluctuation retenue dans nos calculs reléve du caractére discret
de la charge apportée lors des collisions des grains avec les ions et les électrons du plasma.
Depuis les années 80, différentes études ont montré I'influence des fluctuations de la charge
sur le comportement des grains dans les plasmas complexes, et ont lié le phénomeéne de
fluctuation de la charge a la nature aléatoire des processus de charge [25, 50, 51|. Les
fluctuations dues a la nature discréte de charge peuvent étre décrites comme un proces-
sus gaussien markovien stationnaire, qui est adopté pour représenter un comportement

stochastique de la vitesse d’une particule brownienne.

Le grain dans le plasma complexe peut se caractériser par son rapport entre la masse et
la charge. Dans le cas d’une charge fluctuante, ce rapport devient une variable dynamique
régie par I’équation des fluctuations de la charge. L’objectif du présent chapitre est de

donner le modéle physique et I'approche mathématique pour retrouver 1’équation de la
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fluctuation de la charge.

Un grain de poussiére neutre immergé dans un plasma acquiert une charge électrique,
quelque soit le processus de charge, par deux effets [52, 53] :

- Par variation spatio-temporelle des paramétres (température, densité) autour du grain.
L’aspect collectif de la fluctuation de la charge induit une réponse instantannée et les
courants sont continus.

- Par collection de particules qui arrivent au niveau de la surface du grain de facon aléa-
toire. La nature discréte des porteurs de charge prédomine dans cet effet.

En réalité, les deux effets sont ommniprésents. Cependant, I'un prédomine l'autre selon
la situation physique du systéme. Dans la physique des plasmas poussiéreux fortement
couplées, c’est le deuxiéme effet qui est prépondérant, dont nous nous intéressons & la

détermination de I’équation de fluctuation de la charge.

2.1 Equation de la fluctuation de la charge

Vu la taille considérable des grains de poussiére (du nm au pum), leur charge électrique
dans un plasma d’ions et d’électrons augmente. Le grain joue le réle d’une sonde vers
laquelle un flux de courants électronique et ionique est dirigé.

Dans la dynamique des particules chargées relativistes, le Lagrangien d’un grain de charge
qa = Zge (supposée négative) et de masse my dans un champ électromagnétique, s’écrit

comme suit |54, 55] :
2 Zd 1T -
L=—mgc"\/1—2v%/c?+ — <A.v> — Zq9, (2.1)
c

ol A et ¢ sont respectivement le potentiel vecteur et le potentiel scalaire du champ élec-
tromagnétique. Le premier terme de 'Eq. (2.1) représente le Lagrangien d’un grain libre
et chargé. Le second et le troisiéme termes représentent le Lagrangien d’interaction. Le
terme (v?/c?) signifie que les effets dus au retard sont éliminés.

En considérant les faibles variations des coordonnées et des vitesses, nous obtenons 1’équa-

tion d’Euler-Lagrange du mouvement, suivante :

d (OL oL
i <a_) =5 (22)
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Chapitre 2 : Fluctuation de la charge des grains

Sachant que d(ymgv)/dt = 0, ot y* = /T — v2/c2, et que d/dt = (8/8t)+7.V, la dérivée

du Lagrangien donne le résultat suivant [55] :

—

dp - 1, = -
— =Zy|E+-UAB)+F. 2.
o d( +oUA )+ (2.3)

p est la quantité de mouvement du grain de poussiére, le nombre de charge Z,; est supposé
variable dans le temps et en fonction de la position (coordonnées de I’espace), 'expression
entre paranthéses est la force de Lorentz habituelle, et F est une force additionnelle due
a la variation de la charge du grain. Cette force est exprimée par [55] :

Lo A[0
F= (A.U— ¢) VZi-= (E + U.V) Zs. (2.4)

A cause de l'invariance de la transformation de jauge, il est évident que la force F est
non-physique et n’est pas définie (artifice de calcul intermédiaire). Donc, les équations
précédentes indiquent que le Lagrangien utilisé ne décrit pas exactement l'interaction

d’une charge variable avec le champ électromagnétique.

A la surface du grain, le champ électrique a une seule composante normale : E, =
E.ﬁ, 1 est le vecteur unitaire normal. L’expression de la composante normale du champ
électrique peut étre obtenue par l'intégration de ’équation de Poisson : V2¢ = —4mp. Le
résultat est donné par [56] :

E, = 47T/pdn = 47o. (2.5)

p et o sont respectivement les densités volumique et surfacique de la charge. Cette derniére

équation peut se reécrire sous la forme suivante :
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Selon le théoréme de Gauss, la charge totale a la surface du grain (sonde) est donnée par :

Zy = ifﬁ.ds*: /ads 1 %ds, (2.7)
47

A7 | On
ou l'intégrale est prise sur toute la surface du grain, ds est une surface élémentaire.

L’équation de la charge du grain peut s’obtenir aussi a partir de I’équation de Maxwell :

VAB=-—+—j (2.8)
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oil j est la densité totale des courants d’espéce «, définie par 'expression :
j = Z CaNaUs- (2.9)

Les équations de Maxwell sont des équations aux dérivées partielles appliquées localement

en chaque point de 'espace (x,t). Par le biais du théoréme de la divergence,

j{é.d§: 0, (2.10)

(ds est un élément de surface) et le théoréeme de Stokes, appliqué aux interfaces (entre

74 Bl = / (V1 B)ads. (2.11)

Les équations de Maxwell s’écrivent sous forme d’intégrale comme suit :

%dez ——/Eds—k—ﬁ/jds. (2.12)
cdt c

En se basant sur la définition de la charge du grain (Eq. (2.7)), la variation partielle de la

milieux différents) [56],

charge en fonction du temps devient :

%:_za:/;ad;:—zaj/iaﬁds:—;fa. (2.13)

(— >, 1a) est le courant total des électrons et des ions. Cette derniére équation décrit la
variation de la fluctuation de la charge lorsque le grain est considéré seul. L'Eq. (2.13)
indique que le nombre de charge peut changer seulement si le courant des électrons I,
est plus ou moins important que le courant des ions [I;, autrement dit, si la composante
normale du vecteur densité totale de courant j, est différente de zéro. Une telle situation
est valable seulement pour une surface totalement chargée.

L’équation de la fluctuation de la charge du grain g4 s’écrit [20] :

dqq
— = — 1. 2.14
T 2.1
Dans le cas simple, ou 'on considére que le grain de poussiére se charge négativement
par la collection de charges primaires du plasma (électrons et ions), I’évolution temporelle
de la charge est décrite par 'équation dynamique (Eq. 2.14). A Iéquilibre, la condition

de T'équation de la fluctuation est : dgg/dt = 0. Par conséquent, tous les courants se
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Chapitre 2 : Fluctuation de la charge des grains

compensent (I, = ;). Il est a noter qu’un plasma complexe est un systéme entretenu par
une source externe qui assure I'apport des ions et des électrons collectés au niveau de la

surface des grains, pour éviter I’annihilation du plasma.

2.2 Fluctuation aléatoire de la charge

Les grains de poussiére peuvent se charger négativement par une collection des électrons
ou positivement par la collection des ions et I’emission des électrons & partir de la surface
des grains. Cette situation induit une fluctuation de la charge autour d’une valeur moyenne
et par conséquent, les courants établis posséderont une nature discréte (Fig. 2.1). Il est a
rappeler que, la fluctuation de la charge peut étre induite par des perturbations temporelles
et spatiales. Celles-ci sont liées aux propriétés du plasma (variation des températures : T,
et T}, des densités : n. et n;,...).

En I'absence de frictions et pour un grain ayant un mouvement trés lent ou figé, 'aspect
discret des porteurs de charge est prédominant. Dans ce qui suit, nous nous intéressons a
la détermination d’une expression générale, décrivant ’amplitude en fonction du temps,

caractéristique des fluctuations aléatoires de la charge.

2.2.1 Fonction d’auto-corrélation temporelle

La dynamique de la charge du grain est décrite par une fonction, dite fonction d’auto-
corrélation temporelle (FAT) [25, 55], largement utilisée dans la modélisation numérique
d’'un plasma complexe a charge fluctuante. Comme il a été mentionné précédemment,

I’équation dynamique de la charge du grain est donnée par :

dZy

—— =1 = I —1. 2.1
p > (2.15)

En supposant que la charge négative regue par le grain, I~ est portée par les électrons du

plasma et que la charge positive reque par le grain, > I, est emportée par la collection

des ions du plasma et par I’émission des électrons a partir des grains. La charge moyenne
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F1G. 2.1: Fluctuation aléatoire de la charge des grains de poussiere AZy dans un plasma complexe
de laboratoire en fonction du temps stochastique t de la simulation, obtenue par notre code de
calcul pour trois pas du temps d’intégration (ce dernier est inférieur au temps de fluctuation de

la charge des grains).

d’équilibre, (q¢q = eZy), est déterminée a partir de la condition de l'état stationnaire

(3> It =17). Pour les faibles fluctuations, la charge s’écrit :
Zy(t) = (Za) + 0Z4(t), (2.16)

ou (Z4) représente la charge moyenne du grain a l'équilibre et [6Z,(t)| << |(Z4)|. Un
développement en série au premier ordre de 'Eq. (2.15) donne :

doZ, ol
= 8—Zd |Zd:<Zd>

07y = —[F62,. 2.1
o ] d BZ4 (2.17)
Le terme (367, (8 > 0) agit comme une force de rappel qui tend & ramener la charge vers

sa valeur d’équilibre déterminée a partir de la condition > I = 0.

Pour tenir compte de I'aspect discret du processus de collection de charges électriques,
nous faisons appel a la statistique. En fait, un grain absorbe ou émet une charge élec-
trique dans des séquences aléatoires, pendant un intervalle de temps aléatoire. C’est pour

cette raison que la charge fluctue. Afin de décrire cette fluctuation, un nouveau terme est
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introduit dans I’équation (2.17) qui devient :

déZ,
dt

V367, = F(t). (2.18)

Avec F(t) une fonction stochastique responsable des fluctuations; elle correspond a ’ab-
: ) . ) - N 104 e 9 2. N
sorption d’un ion ou d’un électron du plasma ou a I’émission d’un électron & un moment

aléatoire t;. F(t) est donnée par [25] :
F(t)=> 6t —t;)(£1);, (2.19)
J

sachant que (+) correspond au cas o le grain gagne une charge positive et (—) au cas ou
il absorbe un électron. De cette derniére équation, nous pouvons comprendre la différence
entre un processus de charge discret et celui de nature continue. L’échelle de temps dans
les deux cas n’est pas la méme; F'(t), du processus discret, varie trés rapidement par
rapport a la variation de 507, qui caractérise le processus continu.
En réalité, I'Eq. (2.18) est équivalente a ’équation de Langevin d’un mouvement d’une
particule brownienne libre. 6Z; joue le role de la vitesse de la particule libre et F(¢) la
force aléatoire qui vérifie :

(Fu)=0 . (FOF()) = tla(t _4). (2.20)
Le terme (1/t,) caractérise la fréquence d’emission et d’absorption des particules du plasma
(électrons et ions), sachant que 1/t, = > It 4+ I~ = 2I~. La solution de 'équation

différentielle (2.18) du premier ordre avec second membre, s’écrit sous la forme [25] :
t
SZ(t) = 5Z4(0)eP 4 ¢~ / F(6)e™do. (2.21)
0

0Z4(0) est la déviation initiale de la charge du grain par rapport a la valeur moyenne.
Dans le cas ot 0Z4(0) = 0, les équations (2.20) et (2.21) permettront de trouver la fonction

d’auto-corrélation temporelle des fluctuations de la charge comme suit :

.t t o
< 6Zu()5Za(t') S—=< P / F(6)e™ df / FOV a0 > (2.22)
0 0
D’ou,

/ t t, ’ / ’
< 6Z4(1)0Zy(t) >= tie-ﬁ@“ ) / do / 5(0 — 6P a9’ (2.23)
0 0

o

34



Chapitre 2 : Fluctuation de la charge des grains

Sachant que :

1 28t /t 2130
—et = e“77de, 2.24
25 i (2.24)
nous trouvons :
< 0Z4()6Z4() >= B~ 2.95
AOOZF) >= ome 00, (225)

dont le temps de corrélation des fluctuations aléatoires de la charge est 1/ et 'amplitude

des fluctuations (par substitution ¢ = t') est[25] :

1
AZy=1/<0Z%> = N (2.26)

2.3 Théorie du mouvement orbital restreint

La théorie du mouvement orbital restreint (orbital motion limited : OML) proposée
par Allen [30], est souvent utilisée pour décrire quantitativement la charge acquise par
un grain de poussiére isolé dans un plasma. Cette théorie est basée sur trois hypothéses
[28, 57| :

- Le grain de poussiére est considéré isolé, autrement dit, les autres grains dans le plasma
n’affectent pas le mouvement des électrons et des ions dans son voisinage.

- Les électrons et les ions ne subissent pas des collisions durant leur rapprochement du
grain.

- Les barriéres dans le potentiel effectif autour du grain sont absentes. Les sections efficaces
de la collection d’électrons et d’ions sont déterminées a partir des lois de la conservation

de I'énergie et du moment angulaire.

2.3.1 Potentiel attractif

La théorie OML suit la trajectoire des particules du plasma attirées par le potentiel
autour du grain. La section efficace du grain chargé négativement pour la collection d’ions
est supérieure a la surface géométrique. Nous considérons qu'un ion attiré par le potentiel

du grain, tombe sur la surface sous une incidence rasante. La conservation du moment
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angulaire de la particule donne :
Ly =mivirg = Loy = mv’_h, (2.27)

ol h est le paramétre d’impact de la particule de masse m;. v, est la vitesse de cette
particule & la surface du grain de rayon ry, et v, sa vitesse a une distance loin du grain.
De cette derniére équation, nous pouvons déduire la vitesse avec laquelle la particule

atteint la surface :
h
v, = —u. (2.28)
Tq
A partir de la conservation de I’énergie E de la particule :
m;(vy)?

2

+ e¢aq = M (2.29)

E =
2

nous pouvons déterminer le paramétre d’impact h (¢4 est le potentiel du grain) :
h=rg1— =2 (2.30)

Ceci correspond au moment angulaire initial maximal de :

cda

. (2.31)

i
Loz = mivirar] 1 —

Nous admettons que chaque ion qui s’approche du grain, avec un moment angulaire
supérieur a L., va rater le grain. Par contre, 'ion qui s’approche avec un moment
angulaire inférieur ou égal & L,,,., va étre absorbé.

Dans le cas d’un grain de poussiére sphérique, tous les ions d’énergie E dont leur paramétre
d’impact est inférieur a h vont étre absorbés par le grain. La section efficace de collection

Oeon Peut étre définie par :

Oeot = Th* = 13 {1 — %’5(1] ) (2.32)

Pour des ions mono-énergétiques, le courant ionique collecté par le grain I, est donné par

[58, 30] :

2B\ ?
L = NooCVGOeopi = TT€N0g <—) [1 — egbdil;rd)] ) (2.33)

Nous supposons que la densité d’électrons autour d’un grain sphérique est donnée par une

distribution de Boltzmann :

ne(r) = neceap <e]f;‘¥ )) . (2.34)
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Pour une distribution ionique de Maxwell, nous aurons [30] :

mrinse (SKT}\ 2 epa(ra)
[ =—4= : 1—-—=2). 2.
= () (-8 (235

Concernant les électrons, nous prenons la distribution de Boltzmann de leur densité, ce

qui nous donne un courant électronique d’expression :

[ e <8kTe) 2 . <e¢d(m)) | (2.36)

4 TMe I{IBZT6

A T’état stationnaire ol le courant total qui atteint le grain, est nul, le grain est équivalent

a une capacité sphérique de charge ¢; donnée par |43, 59| :
qq = 47130, (2.37)

ou o est la densité surfacique de la charge dépendant du champ électrique normal & la

surface du grain. Dans le cas de la collection d’ions positifs, 'expression du courant est :

.
I = 4mngrie (2]{7;7;1) <1 - 6¢;¥d)) . (2.38)

Dans le cas ou le rayon effectif de la sonde est inférieur a r; (impact direct), alors le

courant est donné par[30] :

KT, \ 2 [+ !
I = 4mngrgle ( k e) / ze ™ (2 - a2)é dx, (2.39)
m 0
d’ou : )
kT, \? epq(r
I = 27mngryle <%) exp ( ¢:;ed)) : (2.40)

2.3.2 Limitation de la théorie OML

Récemment, plusieurs travaux expérimentaux et numériques ont montré les limites de
la théorie OML [31, 60]-[62]. Cependant, dans certaines situations, l'utilisation de cette
approche peut étre justifiée. Ainsi, dans une région du plasma ot le champ électrique
est assez faible, la vitesse de dérive des ions est plus petite par rapport a leur vitesse

thermique, la théorie OML donne des résultats acceptables.
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Il est utile de noter que les hypotheses de I'approximation OML sont rarement réunies
dans la réalité. Nous pouvons citer les raisons qui rendent la théorie OML inapplicable :
- La premiére raison est associée a la densité finie des grains dans les plasmas complexes
de laboratoire, connue comme effet des grains serrés. La composante grains de poussiére
contribue a la condition de quasi-neutralité, rendant la densité ionique plus grande que la
densité électronique [63]|. Ceci augmente le rapport des flux ion/électron, et donc réduit
I’amplitude absolue de la charge du grain, comparée avec celle du grain dans le cas o il
est considéré isolé. Dans le cas des systémes fortement couplés (aq << Ap), les trajectoires
des ions sont affectées par la présence des particules voisines, influencant ainsi la charge
des grains [47].

- La seconde raison concerne ’absence d’une barriére dans 1’énergie potentielle supposée
par 'approximation OML. En fait, cette barriére est absente pour une interaction répul-
sive (avec les électrons si les grains sont négatifs), mais elle peut se présenter lorsque
'interaction est attractive (avec les ions). Le potentiel électrostatique autour du grain
absorbant dans le plasma, varie comme (1/r) prés du grain, comme (1/7?) loin du grain,
et & une distance intermédiaire, le potentiel décroit plus rapidement. Donc, une barriére
dans le potentiel effectif peut exister pour les ions au cours du mouvement vers le grain,
certains ions (de faible énergie) vont étre réfléchis par cette barriére. Cet effet conduit a
une diminution dans le courant d’ions et donc & une augmentation dans la valeur absolue
de la charge du grain [64] en comparant avec celle de I"approximation OML.

- La troisiéme raison est due aux collisions ion-atome. Dans la théorie OML, les collisions
des électrons et des ions sont négligées sur la base que les libres parcours moyens d’élec-
tron, Ajpme, et d’ion, i, sont longs par rapport a la longueur d’écrantage du plasma.
Cependant, ’étude théorique a montré que ’échange de charge des collisions ion-atome
dans le voisinage du grain de poussiére, peut conduire a une croissance substantielle dans
le courant d’ions au niveau de leurs surfaces, méme quand Ay est plus grand que la
longueur d’écrantage. Une telle augmentation du courant ionique peut considérablement
diminuer la charge du grain. Des résultats expérimentaux récents, présentés par S. Ratyn-
skaia et al.[65] montrent que la charge du grain dans un plasma de décharges DC peut

étre plusieurs fois plus petite que celle prédite par 'approximation OML.
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Techniques de simulation

La simulation représente actuellement une alternative pour ’expérience. Vu le développe-
ment rapide des moyens de calcul, le recours a la simulation se fait de plus en plus. Ceci
a permis la résolution de beaucoup de problémes compliqués. Les phénomeénes réels sont
des problémes nonlinéaires o1 un petit changement d’une variable peut produire un grand
changement d’une autre variable. En général, les techniques de simulation sont souvent
utilisées dans des systémes complexes dont le calcul de leurs propriétés nécéssite un nom-
bre élevé de variables. En physique statistique de la matiére condensée, deux méthodes
de simulation sont largement utilisées : La méthode de Monte Carlo (MC) et la méthode
dynamique moléculaire (DM) [66, 67]. Le but d’application de ces deux méthodes est la
détermination des propriétés macroscopiques & partir d’'une description microscopique des

potentiels d’interaction entre les différentes particules du systéme physique [68, 69].

La simulation numérique a connu aussi un grand progrés dans les systémes fortement
couplés [70, 71] ou les propriétés physiques ont été étudiées. Ces propriétés sont dun
intérét croissant pour la physique fondamentale et appliquée. Dans un plasma complexe,
les grains chargés dans une phase ordonnée constituent I'un des systémes fortement couplés
et les caractéristiques de ces derniers jouent un role déterminant dans leur comportement.
Parmi ces caractéristiques, il y a la variation aléatoire de la charge au niveau de la surface

des grains.
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Notre travail s’inscrit dans le cadre de la simulation par la méthode Monte Carlo (MC), de
Ieffet de la fluctuation aléatoire de la charge des grains sur les propriétés structurales et les
transitions de phase du systéme de grains dans un plasma de laboratoire. Nous présentons
dans ce qui suit, les trois techniques de simulation numérique qui sont largement utilisées

dans le domaine des plasmas complexes.

3.1 Méthode particule-dans-cellule

Le systéme étudié par la méthode de simulation particule-dans-cellule (Particle-In-
Cell : PIC) est décrit par un ensemble de particules numériques également appelées macro-
particules [71]-[75]. Chaque particule numérique représente un grand nombre de particules
physiques. Les domaines d’application de cette approche sont ’astrophysique, la physique
des lasers et la fusion. Dans le cas des plasmas complexes, nous nous intéressons a trois
espéces chargées : les ions, les électrons et les grains de poussiére [21]. Nous considérons
donc trois types de super-particules représentatives de ces trois espéces. L’espace des
phases (position et vitesse) est divisé en cellules ot 'on veut calculer le nombre de super-
particules pour chaque espéce. La taille des mailles physiques Az doit permettre de rendre
compte des interactions collectives. Nous considérons généralement : Az < 0.1Ap ou
Ap = \/W est la longueur de Debye du systéme. L’algorithme de la simulation
PIC qui permet de suivre I’évolution dans I’espace des phases du nuage des super-particules
pendant un temps d’intégration At, comprend les étapes suivantes :

— Initialisation de la distribution spatiale des super-particules ainsi que leur distribu-

tion en vitesse.

— Calcul de la densité de charge p résultant des distributions de super-particules aux
points de maillage physique. Dans ce cas, nous considérons une distribution linéaire
des charges physiques sur les points de maillage.

— Résolution de I’équation de Poisson sur le maillage physique pour trouver le potentiel
électrique ¢ :

Vip=-L. (3.1)
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ou ¢ représente la permittivité du milieu.

Ceci permet de remonter au champ électrique de charge d’espace :

(1) =i — 1)
2Ax ‘

E,(i) = (3.2)

— Résolution de I’équation de mouvement pour déterminer les vitesses de chaque super-

particule 7 :
dVZ' €;

— “(B(w)). (3.3)

Ces vitesses sont utilisées pour calculer les trajectoires des super-particules et leurs

positions au temps t + At :

dXZ'
— v, 3.4
T =V (3-4)

Nous pouvons remonter a la dynamique d’évolution du nuage de super-particules en pour-

suivant I'intégration en temps. Le pas du temps At doit étre suffisamment petit pour que

I'intégration soit numériquement stable. Ce pas de temps est choisi de sorte que, pendant
Az

Umazx

ce méme temps, les particules ne traversent qu’'une seule cellule : At < Ol VUppae €st la
vitesse maximale qu’atteindraient les électrons en ’absence de collisions. Le pas de temps
doit rendre compte des oscillations propres de plasma et doit donc rester inférieur a 27 /we,

ol we = \/nye2/me, est la fréquence d’électron du plasma.

3.2 Dynamique Moléculaire

La Dynamique Moléculaire (DM) est une technique de résolution numérique des équa-
tions classiques du mouvement de chaque particule ¢ dans un ensemble de N particules

en interaction |66, 76] :

dVZ' FZ

T (3.5)
et

dI'Z'

E =V, (36)

ot m; est la masse de la particule ¢ de position r; et de vitesse v;. F; est la somme de
toutes les forces exercées sur celle-ci.

La méthode DM consiste a étudier 1’évolution du systéme au cours du temps. Elle suit
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le mouvement des particules et permet ainsi de représenter leurs trajectoires, en vue
de déterminer diverses propriétés statiques et dynamiques du systéme étudié. Il s’agit
donc d’un systéme complexe d’équations différentielles dépendantes du temps, ne pouvant
étre résolues que numériquement. Plusieurs algorithmes sont utilisés pour résoudre les
équations du mouvement. Mais 'algorithme proposé par Verlet [77] est historiquement
I'un des premiers introduits et reste I'un des plus utilisés actuellement. Cet algorithme est

basé sur I'approche pas-a-pas sans calcul de vitesse au préalable :

2A?

my

r(t+ At) = 2r(t) —r(t — At) + F,. (3.7)

Le choix du pas de temps d’intégration At est trés important dans une simulation DM.
Ce pas doit étre choisi suffisamment petit pour prendre en compte tous les événements
et phénomeénes microscopiques possibles, et le plus grand possible pour réduire le nombre
de pas d’intégration nécessaire pour faire évoluer le systéme (réduire le temps de calcul).

Le temps obtenu a partir d’'une analyse dimensionnelle des paramétres microscopiques du

= 0\/?, (3.8)

ou m est la masse d'une particule, ¢ son diameétre et e ’énergie échelle du potentiel

systéme est :

d’interaction.
En général, une simulation DM consiste a intégrer les équations différentielles pour chaque

particule 7 :
d2 r;
e

Si le systéme est conservatif, les forces F; sont indépendantes de la vitesse. Elles dérivent

=F,(r1,...;Tp, V1, ..., Vo). (3.9)

d’un potentiel d’interaction et s’obtiennent par la relation :
Fz’ = VriV(rl, ceey I'n). (310)

Si les forces exercées sur les grains ne dérivent pas toutes d’un potentiel électrique, comme
dans le cas d’un systéme de grains a charge fluctuante, ’équation classique du mouvement
devra changer. Autrement dit, ’algorithme d’intégration sur le temps doit étre légérement

modifié afin de reproduire une dynamique correcte [78, 79|. L’évolution du systéme est
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décrite par une distribution canonique des probabilités, ceci signifie que le mouvement des
particules est décrit par les équations de Langevin. Dans ces équations, deux termes de
force s’ajoutent a ’équation de Newton : un terme qui représente la force de frottement
proportionnelle & la vitesse et un autre terme qui représente une force aléatoire contribuant

a I’énergie cinétique du systéme.

3.3 Meéthode de Monte Carlo

La méthode de Monte Carlo (MC) est une technique numérique probabiliste, qui utilise
des tirages aléatoires pour réaliser le calcul d’une quantité déterministe [66, 69]. Son
avantage est qu’elle est insensible a la dimension du probléme étudié, contrairement a des
méthodes classiques d’analyse numérique qui ne sont performantes qu’en faible dimension.
La méthode MC est en général limitée au calcul des grandeurs statiques puisque seule la
partie configurationnelle de ’espace des phases est explorée et que le temps n’est pas
une variable explicite. Elle traite deux natures différentes de problémes : les problémes
probabilistes et les problémes déterministes selon qu’ils concernent directement ou non
un comportement aléatoire. Dans le cas d’un probléme probabiliste, nous utilisons la
simulation MC qui consiste a étudier le comportement d’un processus aléatoire et dans le
cas d’'un probléme déterministe (état et comportement du systéme défini), nous parlons
d’estimation MC dans laquelle nous sommes en principe capables de prédire ce qui va
se produire. Cependant, nous pouvons traiter certains paramétres du probléme comme
s’il s’agissait de variables aléatoires et transformer ainsi le probléme déterministe en un
probléme probabiliste.

L’hamiltonien H du systéme de N particules en interaction est donné par :
H™,pY) = K(p") + U(x™), (3.11)

Le premier terme K (p?) représente I’énergie cinétique totale du systéme en fonction des
moments pV. Le second terme U(rY) représente 1'énergie potentielle de I'interaction de

toutes les particules en fonction de leurs positions r". Dans un ensemble statistique, la
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densité de probabilité (non normalisée) dans 'espace des phases vaut :

p = exp(—FH), (3.12)

ou ﬂ = 1/]€BT

La valeur moyenne d’une grandeur physique A est donnée par :

< A>= /%drzvdp]v. (3.13)

La fonction de partition () de 'ensemble statistique est définie par :

Q= / / cap(—BHEN, pV))drV dp". (3.14)

Généralement, les propriétés physiques ne dépendent pas explicitement des quantités de

mouvement. La valeur moyenne s’écrit alors :

< A(rY) >= / : --/A(rN)exp(_ﬁZU(rN))drN, (3.15)

ou Z est appelé intégrale de configurations (positions) :

7 = /---/eg;p(—ﬁU(rN))drN. (3.16)

3.3.1 Principe de la méthode MC

Le probleme de I'estimation d’une intégrale du type :

b
I= / flx)dx, (3.17)
peut étre reformulé en termes de calcul d’une moyenne de la forme suivante :
I'=(b—-a)<flx)>. (3.18)

En choisissant aléatoirement, mais selon une distribution uniforme, n points le long de
I'intervalle [a,b] et en calculant en chaque point ¢, la valeur de la fonction f(z;), nous

obtenons une estimation de l'intégrale par I'expression suivante :

n

[~ 0=a) > flwn). (3.19)
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» Y
g
Fex) Echec '
Succes :

1 x

n

‘ [ fGOdx = 2 3R | oG, yi) = 22

1 si yv = f(x) (Succés)
0 si yv = f(x) (Echec)

{G(X,y)
o (xy)

Fi1c. 3.1: Méthode MC de type noir ou blanc.

Le passage amélioré de I’échantillonnage de type noir ou blanc (Fig. 3.1) a I’échantillon-
nage élémentaire (Fig. 3.2) se traduit par le remplacement de &(x,y) par son espérance
mathématique f(x). Nous réduisons ainsi l'erreur d’échantillonnage du résultat final. La

convergence de cette méthode peut étre estimée en calculant la variance, o2, de la somme
I?

o2 =2t zn:(< [ > — < flzs) ). (3.20)

et

La dépendance en 1/n donne une convergence a priori assez lente, mais nous pouvons
a l'inverse modifier de fagon importante 1’écart-type pour obtenir une convergence plus
rapide. Pour cela, nous favorisons les régions ot la fonction f posséde des valeurs élevées
par rapport a celles proches de zéro. Cela revient a générer des nombres aléatoires dans une
distribution non uniforme qui échantillonne mieux les régions ot 'intégrale est importante.
Cette méthode est appelée échantillonnage, suivant I'importance.
Considérons une densité de probabilité non uniforme, p(z), qui imite le comportement de
f(z) et que l'on sait intégrer analytiquement. Elle est choisie normalisée dans l'intervalle

la,b] : \
/ p(x)dx = 1. (3.21)
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J& s

/\ftﬁ)
<S&p \

a X b

E[ f(x)dx = (b-a) <F(x)>

F1G. 3.2: Méthode MC élémentaire.

Réécrivons I sous la forme suivante :

b
flz)
I= / —p(x)dx 3.22
s o) 522
Nous pouvons définir une variable aléatoire dz = p(x)dx avec z(a) = a et z(b) = b, et

e,
= e (3.23)

nous avons alors une estimation de l'intégrale qui est donnée par :

(b a) < ()
D Bt (3.24)

avec la distribution de poids (densité de probabilité) p(z). De maniére similaire, la variance

de 'estimation devient alors :

s 1 fz(2) o o flalz) s
o —n;<< (p(x(zi))) > - < ' >). (3.25)

Si f est strictement positive, nous pouvons choisir p proportionnelle & f, c.a.d (p(z)=cf(z)),
et la variance ainsi s’annule. Ce choix est inefficace puisque ¢ dépend précisément de I'inté-

grale que 'on cherche a déterminer. Pour que la méthode soit utilisable et que la variance
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soit faible, p doit donc étre proche de f (rapport f/p aussi constant que possible) sans lui
étre proportionnelle. De plus, elle doit également étre simple afin que 1’on puisse 'intégrer

analytiquement.

3.3.2 Algorithme de Metropolis

Dans le cas d'un ensemble canonique, I’algorithme de Metropolis [67, 80] a pour objectif
de générer des états (r]') distribués suivant la densité de probabilité normalisée et non
uniforme pyyr,

exp(—BU(r";))

pi = pnvr(t™;) = - : (3.26)

Nous sommes en mesure de calculer la moyenne canonique d’une grandeur physique A

(rV) :

< ANy >= % 3o )AEY), (3.27)

Dans ce cas, les différents états successifs ne suivent pas une évolution temporelle régie par
I’équation de Newton. Nous choisissons un processus Markovien stationnaire, ot chaque
état ne dépend explicitement que de I'état précédent et appartient & un ensemble fini
d’états appelé espace des états. L’ordre dans lequel les états se succédent n’a aucune
signification physique. La difficulté est de trouver une méthode afin de générer ces états
(aléatoires) de telle maniére qu’a la fin de la simulation, a I’équilibre, chaque état est
produit avec la bonne probabilité.
Afin d’obtenir la matrice de transition W (i — j), qui donne les probabilités de transition
d’une configuration ¢ & une configuration j, il est intéressant, de noter que le processus
stochastique élémentaire dans un algorithme Monte Carlo est la succession de deux étapes :
— A partir d’une configuration 7, nous tirons au hasard une configuration j, avec une
probabilité a(i — 7).
— Cette nouvelle configuration est acceptée avec une probabilité II(i — 7).
Ainsi, nous avons

Wi — 7)) =a(i — ) — j). (3.28)
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Dans 'algorithme de Metropolis (et dans la plupart des algorithmes MC), nous choisissons
a(i — j) = a(j — i). A l'équilibre, le nombre moyen de déplacements acceptés & partir
d'un état donné ¢ vers n'importe quel état j, est exactement égal au nombre moyen de

déplacements inverses. Nous ’appelons condition du bilan détaillé ou de microréversibilité
W (i = ) = pW(j = i), (3.29)
Dans ce cas, nous pouvons réécrire

—&—ex — —U;)). .
m—pi— p( 5(UJ Uz)) (330)

Il y a de nombreux choix possibles pour II(i — j) qui satisfont cette condition et la

condition II(i — j) € [0, 1]. La solution choisie par Metropolis et al. est :
(i — j) = exp(=pU(G) — U()) — siU(j) > U(i) (3.31)

(i — j) =1 — siU(j) < U() (3.32)

Nous pouvons résumer 1’algorithme de Metropolis comme suit :
— Choix d’une configuration initiale ¢ aléatoire et calcul de son énergie U;.
— Déplacement aléatoire d’une ou de plusieurs particules du systéme pour obtenir une
nouvelle configuration j.
— Calcul de I'énergie U; de la nouvelle configuration j.

— Comparaison entre les deux énergies :
1. SiU; < U; (60U <0), la nouvelle configuration j est acceptée.

2. SiU; > U; (60U > 0), la configuration j doit étre acceptée avec une certaine

probabilité e~V avec 3 = 1/kgT.

— Génération d’un nombre aléatoire £ compris entre 0 et 1 (distribution uniforme des

nombres aléatoires) & comparer avec la probabilité de la configuration j.
1. Si € < e PF la configuration j est conservée.
2. Si & > e P9 la configuration est rejetée.
— Retour vers la deuxiéme étape de 'algorithme pour chercher une autre configuration

plus stable.
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Il suffit ensuite d’itérer cette démarche plusieurs fois (10* — 10°). Le systéme doit enfin
atteindre un état d’équilibre : c’est la thermalisation qui se réalise en pratique, a l'issue

de I'exécution du programme, puis seront déterminées les valeurs des observables.

Pour les systémes macroscopiques, qui sont modélisés par un nombre limité de par-
ticules confinées dans une cellule principale avec des conditions aux limites, la précision
dans la mesure des forces coulombiennes de longue portée reste toujours 1'objectif des
simulations numériques. Mais certains phénomeénes complexes sont encore mal compris
parce qu’ils sont difficilement traduisibles en équations. Il existe donc, une limite d’ordre
théorique pour les méthodes de simulation. D’autre part, comme le nombre d’opérations
nécessaires a la résolution d’un modéle croit exponentiellement en fonction du degré imposé
pour la précision, certains modeéles mathématiques ne peuvent pas étre résolus numérique-
ment en un temps raisonnable.

Malgré ces limites, les méthodes MC sont largement utilisées dans de nombreux domaines.
En médecine nucléaire par exemple, la technique MC est devenue un outil important pour
assister I'étude et le développement de systémes d’imagerie, optimiser leur exploitation et
contribuer a I’analyse de leurs données. Les applications de la méthode MC en finance ont
des spécificités qui ont conduit au développement de nouvelles méthodes de simulation.
En physique des plasmas complexes de laboratoire, la diversité de phénomeénes est large.
La simulation MC a été utilisée dans I’étude des phénomeénes stochastiques des cristaux

de grains de poussiére a deux-dimensions (2D) |78, 81, 82].

3.4 Optimisation de I’énergie

Un des problemes majeurs liés a la simulation est la durée d’exécution des codes de
calcul. L’optimisation du temps de calculs est devenue une nécessité dans la simulation.

Généralement, deux approches sont utilisées :

1. La présentation et la fagon d’écrire les expressions mathématiques n’est pas générale-
ment conforme a l'analyse mathématique. Certaines fonctions prennent plus de

temps de calcul que d’autres. Dans le cas d’existance d’équivalence, nous optons
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pour 'écriture la plus simple. Par exemple, choix entre logarithmique et exponen-

tielle.

2. L’utilisation des techniques d’optimisation. Par exemple, lorsque le systéme prend
plus de temps pour se stabiliser, on fait appel a la technique d’ahinilation. Le sys-
téeme est chauffé puis refroidi afin de revenir a la température désirée. Ceci se fait, a
travers le programme par une boucle globale qui augmente et diminue la tempéra-
ture d’'un pas petit [83]. Dans notre cas, nous avons opté pour une autre technique
d’optimisation qui se base sur la méthode de Newton [84].

L’algorithme de cette méthode consiste : En premiére étape, a linéariser le systéme
d’équations par un développement en série de Taylor dans le voisinage d'un estimé
proche de la solution exacte. En deuxiéme étape, a résoudre le systéme linéaire par

une méthode directe comme par exemple, la méthode d’élimination de Gauss.

20



Chapitre 4

Modélisation d’un plasma cristallin a

charge positive variable

4.1 Introduction

Un plasma complexe contient différentes espéces chargées, des électrons, des ions ainsi
que des grains de poussiére qui sont chargés positivement ou négativement selon les pro-
cessus de charge réalisés [43, 85, 86]. Dans un plasma complexe, les grains de poussiére
peuvent étre de nature et de taille différentes. Vu la taille qui est assez grande par rap-
port aux autres espéces du plasma, les grains sont hautement chargés [43, 87]. En effet,
leur taille apparait comme un paramétre déterminant dans la dynamique des plasmas

complexes.

Par effet d’écrantage de ’environnement du plasma, I'interaction entre les grains n’est
pas toujours de type coulombien pur. Elle est caractérisée par un paramétre d’écrantage k.
Dans ce cas, le potentiel d’interaction est de type Debye-Hiickel ou Yukawa [88]-[90]. Dans

les systémes a faible nombre de grains (< 50), les configurations d’équilibre des grains et
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les transitions de phase sont étroitement liées a l'interaction inter-grains et au potentiel de
confinement électrostatique. De cet effet, il est donc nécessaire de déterminer précisément

ces interactions et leurs principales caractéristiques.

La recherche d’un modéle physique décrivant les propriétés macroscopiques a 1’aide
des grandeurs microscopiques reste le but principal. De cet effet, ’étude de I'interaction
inter-grains est un objet clé dans cette recherche. De plus, un plasma de décharge de
laboratoire a des limites géométriques et les conditions opératoires comme la structure,
la composition, la température et la conductivité peuvent influencer la formation et le
transport de ces grains de poussiére, et par conséquent, leur interaction.

Les propriétés dynamiques d’un systéme physique complexe sont dictées par le comporte-
ment de chaque particule du systéme et par son interaction avec les autres particules. La
relation entre les échelles microscopique et macroscopique semble étre 1’issue clé pour 1’ob-
tention du modéle de description. Dans 1’étude expérimentale d’un plasma complexe, le
champ électrique de suspension des grains chargés oblige les ions a flotter du coté de 'élec-
trode et donc rend leur distribution anisotropique. Dans beaucoup de cas, la vitesse d’ac-
cumulation dans la région de confinement latéral des grains, est supposée étre supérieure
a la vitesse thermique des particules neutres. L’écrantage classique de Debye-Hiickel n’est
plus suffisant pour la description de la contribution ionique. La contribution électronique
est difficile & déterminer, parce que les électrons obéissent au champ électrique de décharge
(RF) plus rapidement. La simulation et les mesures spectroscopiques récentes suggérent
que, dans la région de la gaine, les électrons peuvent avoir des distributions de vitesse

différentes de celle de Maxwell.

Beaucoup de travaux expérimentaux, basés sur la suspension des grains dans une gaine
au-dessus d’une cathode horizontale, ont été effectués pour étudier les configurations de
I’état fondamental ainsi que les transitions de phase d’un cristal coulombien bidimension-
nel (2D) de grains chargés positivement ou négativement |15, 91]-[95]. Un tel cristal (2D)
est déterminé par un compromis entre 'interaction inter-grains et le potentiel de confine-
ment. La charge des grains varie en fonction du temps et en fonction de I'emplacement

géométrique du grain. Donc, la charge est une variable dynamique décrite par une équation
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d’évolution spatio-temporelle dite équation de la fluctuation de la charge [25]. Cet effet
a été largement étudié dans différentes situations [96, 97|. Dans les plasmas complexes
ou la nature discréte de la charge n’est pas négligée, 'aspect aléatoire du processus de
charge peut modifier le mouvement du grain par un potentiel inter-grains qui dépend des
fluctuations [25]. L’effet de la fluctuation aléatoire de la charge sur les propriétés statique
et dynamique des cristaux (2D) finis, a été étudié par Vaulina et al. [98], par le biais de
la simulation dynamique moléculaire. Il a été montré que cet effet est relié a une source
effective de chaleur qui est responsable de la fusion du cristal coulombien, ce qui était
en bon accord avec les observations expérimentales. Dans un plasma de décharge (RF),
I’énergie peut augmenter de quelques eV, sous l'effet de la fluctuation de charge et sans
oublier l'effet de la taille du grain qui peut étre un parameétre effectif dans la détermina-
tion de I’énergie du grain [98]. Sous 'effet de la fluctuation de charge, la température du
grain devient supérieure a la température thermique. En effet, elle varie de 0.1eV 4 0.3 eV
pour un grain de rayon 5pum et de 1.7eV a 8.3eV pour un grain de rayon 25 pum [99].
En utilisant 'approche de Langevin, Quin et al.[100] ont étudié l'effet des fluctuations en
présence d'un gaz neutre. La chaleur induite par la fluctuation de la charge est neutralisée
(équilibrée) par un effet de refroidissement causé par le gaz neutre.

L’étude des structures ordonnées (2D) finies, formées par les grains de poussiére, a fait
I'objet de nombreux travaux expérimentaux et théoriques [101]-[107], avec une charge
moyenne considérée constante, ainsi que le role crucial du paramétre d’écrantage, dans
la détermination des propriétés des cristaux coulombiens. Notre contribution, s’inscrit
dans le cadre de I’étude par modélisation et par simulation des propriétés statiques et
dynamiques d’un cristal coulombien (2D) fini dans le cas réaliste d’une charge fluctuante

[108]-[110].

4.2 Potentiel de confinement

Le confinement dans un plasma astrophysique, est soit gravitationnel (la plupart des

étoiles sont des plasmas confinés par la gravité) ou bien magnétique (ceintures de radia-
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tions dans la magnétospheére terrestre) [111]. Dans un plasma de laboratoire, différentes
configurations électriques et magnétiques sont utilisées. Par exemple, les anneaux de stok-
age, les pieges de Paul, les potentiels électrostatiques dans les décharges radio-fréquence
(RF) et courant-continu (DC), ou simplement un confinement par la paroi.

Les grains de cristaux coulombiens sont suspendus (confinés latéralement) au-dessus de
I’électrode inférieure dans une région ot la somme des différentes forces électrique et grav-
itationnelle appliquées a chaque grain se compensent comme 'indique la figure (4.1) [86].
Le champ électrique E(z) croit linéairement du bord du plasma vers ’électrode, ce qui
induit une force électrique croissante Fg(z) sur le grain chargé et dirigée vers le haut. La
combinaison de cette derniére avec la force de gravité F, conduit & un potentiel parabolique
qui permet de confiner le grain verticallement, & une hauteur zy qui dépend de la masse

du grain de poussiére.

sheath

edgen B
i E'\l\ plasma % £,

> pﬂr’fce\% :j :iu] ;_DE z)

v
2V [ okectodo T V;

Fic. 4.1: Confinement des grains de poussiére dans la gaine d’un plasma de décharge radio-

fréquence (RF) [85].

L’interaction entre les grains chargés est répulsive. Pour empécher ’expansion radiale non-
limitée, ces systémes éxigent un confinement électrostatique horizontal pour maintenir les
. .. . . -
grains suspendus au voisinage de la gaine en formant un nuage horizontal ordonné. L’or-

dre de la structure est une conséquence de la compétition entre 'interaction coulombienne
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répulsive entre les grains et les forces de confinement [112|. Les grains immergés dans un
plasma sont en général soumis aux forces suivantes : les forces électrostatiques, la gravité,
la force de thermophorése, la force de friction des ions et la force de friction des atomes
neutres [39, 113|. Par exemple, dans un plasma de décharge et lorsque la décharge est
atteinte, les forces qui continuent d’agir sur les grains sont : la force de gravité, la force de
thermophorese et la force de friction avec les atomes. Dans ce cas, la gravité est compensée
par la force de thermophorése et les frottements des atomes qui amortissent les oscillations

induites par la force électrique [85, 114].

4.2.1 Confinement elliptique

Pour obtenir un confinement elliptique horizontal, une plaque métallique est déposée
sur 'électrode inférieure. Ceci a pour effet de diminuer la surface de I’électrode selon le
petit rayon de ’anisotropie. Par conséquent, les équipotentielles sont élevées aux limites
du nuage de grains et un champ électrique radial localisé, équilibrant la pression électro-
statique du nuage, est ainsi créé. Selon les conditions du plasma de base, les grains peuvent

s’organiser dans un état liquide ou cristallin.

Les figures (4.2.(a) et 4.2.(b)) représentent respectivement le schéma d’un dispositif
expérimental (un arrangemennt horizontal des grains de poussiére) et une section transver-
sale de la barriére de confinement anisotropique appliqué. L’expérience est réalisée dans
une décharge (RF) a plaques paralléles (13.56 M Hz a 5W) dans un plasma d’argon aux
pressions entre 2 et 10 Pa [115]. Des grains microsphériques de diameétre 10.2 um et de
masse 8.41 x 10713 kg sont injectés dans le plasma de décharge. Une plaque rectangulaire
d’épaisseur 6 mm et de section 5 x 40 mm? est placée sur I'électrode inférieure. Les grains
sont piégés au-dessus de la plaque par une force électrique et la force de gravité. La bar-
riére provoque un confinement anisotropique sur les grains dans le plan horizontal. Les
grains sont éclairés par une diode laser et la lumiére diffusée est capturée par une caméra
vidéo a une cadence de 50 fps avec une résolution de 'ordre du mégapixel. Le cluster des
grains est piégé dans le puits du potentiel induit par la barriere déposée sur 1’électrode.

La barriére déforme les lignes équipotentielles électrostatiques dans la gaine de plasma
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au-dessus de 'électrode et forme ainsi un confinement anisotrope suivant la dimension de

la barriére.

a) — b)
high-
:gma equipotential cluster
lines height
at4 Pa
- _grid

particles barrier laser

diode  barmier

' glectrode
I — \Q{//m‘pa

vy "
powered electrade _—

F1G. 4.2: (a) Schéma du dispositif expérimental. (b) Section transversale de la barriere de con-

finement anisotropique : Illustration des lignes équipotentielles [115].

Le potentiel de confinement elliptique (2D) est défini par I'expression suivante :
1 2 2 2 2
V(z,y) = imd(wxx +w,y”), (4.1)

ou z, y sont les coordonnées cartésiennes du grain dans le plan horizontal. w,,w, sont
les fréquences de résonnance, le rapport entre ces deux fréquences définit le paramétre

d’anisotropie a.. Lorsque @ = 1, un confinement isotropique (parabolique) se présente.

4.3 Hamiltonien du systéme

Considérons un systéme bidimensionnel composé de N grains de poussiére immergés
dans un plasma partiellement ionisé, et soumis a un confinement parabolique. Les grains
sont supposés sphériques identiques de rayon r4, de masse my et portant une charge pos-
itive Ze. Dans les plasmas complexes de laboratoire, il est possible de créer des grains
sphériques monodispersifs (méme forme et méme taille) [116]. L’existence d’'un plasma

poussiéreux nécéssite l'injection permanente d’un faisceau de particules neutres pour
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soutenir le systéme et pour maintenir la quasi-neutralité de la charge. Celle-ci est accom-
plie par la présence des électrons et des ions. Un choix judicieux des paramétres opératoires
permet I'obtention d’une seule couche de grains de poussiére dans un plan (z,y) horizon-
tal. Lorsque I'énergie de l'interaction électrique entre les grains est dominante par rapport
a leur énergie cinétique, le systéme est dit fortement corrélé. Ceci permet de considérer
les grains comme des particules figées dans une région de confinement limitée. Ces consid-
érations ameénent a une limite classique du systéme dans laquelle, les grains peuvent étre
traités comme des particules chargées localisées. D’ot1, I’énergie cinétique de ces derniéres
dépend seulement de la température. Dans ce cas, ’'Hamiltonien du systéme s’écrit comme

suit :

al qigiexp(| ri — 5 | /A )

_ 149 J D

H=Y Vir)+ ‘r ] (4.2)
i Z#J !

V. est le potentiel de confinement électrostatique appliqué dans le plan (z,y). Le potentiel
de 'interaction inter-grains est de type Yukawa (coulombien écranté) [28|.

Pour un confinement électrostatique parabolique, I'expression de 'Hamiltonien devient :

N qigiexp(| ri — 15 | /Ap)
H = Z §mdw07’l + - Z r ) (43)
—1

€ i =7 |
ou € est la constante diélectrique du milieu dans lequel se trouvent les grains. w, et Ap
sont respectivement la fréquence du potentiel de confinement et la longueur de Debye.
¢i(g;) est la charge du i-éme (j-éme) grain de poussiére a la position r;(r;) du centre de
confinement.

En utilisant les unités appropriées de I'énergie F,, de la distance r, et de la température

T, suivantes [117, 118] :
2\ 2/3
E, = (q_o) 71/37 (44)

€
2\ 1/3
= (%) e, (45)
€
E
T, =2, 4.6
- (16)

I"'Hamiltonien de I'Eq. (4.3) sous la forme normalisée, est donné par :

N
H_ Z +ZZZ ; exp( k;|7’z—7’J|)‘ (47)

i#j O - /r]|
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La constante v (y = mgw?/2) représente I'énergie de confinement d'un seul grain. La
charge ¢, (¢ = eZ,) représente la charge moyenne du grain a I’équilibre. Le terme k

(k =r,/Ap) définit le paramétre d’écrantage des grains.

Pour des grains de poussiére a charge constante, la nature et la taille des grains n’in-
terviennent pas dans 'Hamiltonien normalisé du systéme. Ce dernier décrit d’une fagon
remarquable les propriétés statiques et dynamiques d'un systéme bidimensionel fini de

particules chargées fortement couplées et confinées [101, 117].

La variation stochastique de la charge des grains est I'une des caractéristiques fon-
damentales des plasmas complexes. Dans ce travail, nous considérons que les grains de
poussiére se chargent positivement par effet photo-ionique. Une telle situation existe en
présence d’une radiation ultraviolette (UV). En pratique, cette radiation est fournie par
des mini-arcs ou des lampes deutérium [95, 119]. Le courant d’émission correspondant est
donnée par [33] :

I, = mrieJ,QupYpel e/ ), (4.8)

ot J, est le flux des photons, Qu(~ 1) est lefficacité de 'absorption de photon, ¢, est le
potentiel a la surface du grain par rapport au plasma (¢q = eZ/r), Tpe est la température
moyenne des électrons émis et Y, est le rendement de I’émission photoélectrons, il varie
entre 0 et 1 pour les diélectriques et il vaut 1 pour les métaux. On prendra en général, la

valeur Y, = 1/2.

En tenant compte de I'aspect discret du courant d’émission et de ’aspect aléatoire des
fluctuations, la charge instantanée sur les surfaces des grains dépend de la position du
grain. Autrement dit, ¢; # ¢; (Z; # Z;). Sachant que le nombre de charge d'un grain 7 &

un instant [ de simulation MC, peut s’écrire comme (cf chapitre 2, §2.2.1) :
Zh=(Z,) + AZL, (4.9)

I'expression de I’'Hamiltonien du systéme (Eq. 4.7) devient :

N N
AZ! AZLN exp(—k|r; — 1))
H= 2 1 )1 J G AV 4.10
Zrl—i_z( T Zo )( T Zo) ‘TZ‘—T]“ ( )

i=1 i)
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AZ! est la fluctuation de I'amplitude de la charge du i-éme grain & un temps égal a
(to + IAL) et (| (Z,) |>> AZ;). L'expression de cette amplitude a été donnée par la
référence (98] :

AZT = [AZI +62¢] (1 — BAY). (4.11)

£ = sin(2mx1) v/ 2In (1/x2), (4.12)

X1 et x2 sont deux nombres aléatoires uniformement distribués dans l'intervalle [0, 1].

07 = \/V,At, (4.13)

v, est défini par

, (8T 1/2
o =2 =) Zng(1 4.14
v 5 (Wme) ng (1 + a) (4.14)
et le paramétre
7,62
= . 4.15
@ ’f’dTe ( )

L’étude de l'effet de la fluctuation de la charge est significative si le pas du temps d’in-
tégration dans la simulation At est inférieur a 7.. Avec 7. = 1/ représente le temps

caractéristique de la fluctuation et 3 sa fréquence. Pour la photo-émission :

b | (104 E)
b= | it w (4.16)

ou T, est la température de I'électron et T, est la température moyenne des électrons
émis.
Notons que notre étude numérique est éffectuée dans le cas ou la fréquence de friction
vy < (. vp, peut étre écrite dans 'approximation moléculaire libre (free-molecular ap-
proximation) par [120] :

c, P

= , 4.17
g Tap ( )

ou P est la pression du gaz, p est la densité de masse des grains et ¢, un terme dépendant

des propriétés du gaz et ayant la dimension s/m. L’équation (4.16) montre que la fréquence

des fluctuations (5 dépend de la charge moyenne a 1’équilibre Z, et du rayon ry.

La figure (4.3) représente la variation de la fréquence de friction et la fréquence des

fluctuations de la charge en fonction de r4 et de Z,. Les paramétres du grain chargé
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positivement sont pris de la référence [119]. Nous pouvons déduire que la condition de
notre étude, vy, < (3, est vérifiée pour des grains de rayon rq > 2.5um ou bien quand la
pression du gaz est assez faible afin de négliger 'effet de friction. L’effet des fluctuations est
plus significatif en faisant augmenter le rayon r4 pour une charge d’équilibre importante
(Z, de l'ordre de 10%). Les paramétres physiques de notre systéme sont fournis par le
processus de photo-émission dans un plasma de laboratoire a faible température ou dans

les expériences de microgravité [95, 121].

x 10°
5,

45

F1G. 4.3: Variation de la fréquence de friction v, (......) et de la fréquence B de fluctuation de la
charge en fonction du rayon de grain rq. [ est représentée pour deuz valeurs de Z, (Z, = 3000

(————) et Z, =4000 (. —.—.)).

11
Le pas du temps d’integration des fluctuations de charge, est pris trés inférieur a (—, B)
Y
11
(At < (—, B)), ce qui a nécessité un temps de calcul important. Nous avons été amenés
Y

a limiter le nombre de grains dans le systéeme soit N < 100. Le choix du pas de temps
(At = 1/fBs) est basé sur la représentation de la fluctuation AZ en fonction du temps
stochastique ¢ de la simulation pour différentes valeurs du facteur s (voir la Fig.3.1).
Ce dernier ne doit pas avoir une grande valeur. Nous avons trouvé que le maximum de

lamplitude AZ correspond a s = 20. D’autre part, les résultats obtenus avec s = 50 et
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s = 100 différent peu, ceci justifie le choix de s = 20 qui permet de garder le méme temps
de calcul quand on introduit la deuxiéme boucle d’itération associée a la fluctuation dans

notre code.

4.3.1 Approche numérique

La méthode de Monte Carlo (MC), basée sur I'algorithme de Metropolis, est utilisée
pour déterminer les configurations de I’état fondamental du cristal coulombien. Le nombre
d’itérations de la simulation MC est de I'ordre de 10° — 105, L’augmentation du nombre de
grains dans le plasma rend le systéme plus complexe, ceci signifie qu’il n’est pas toujours
évident d’obtenir par la méthode MC des énergies minimales globales. Dans ce cas 1a,
la technique MC calcule des énergies locales qui correspondent & des états métastables.
L’énergie au minimum local peut étre trés grande par rapport a celle du minimum global
(voir Fig. 4.4). En effet, une méthode d’optimisation de Newton est combinée avec la
méthode MC afin d’assurer une convergence rapide et obtenir les états stables & partir des

états métastables [122].

Energie de systéme

Nombre d’itération de la simulation MC

F1G. 4.4: Energies minimales et globale d’un systéme physique en fonction du nombre d’itérations

de la simulation MC.

Un développement de Taylor du second ordre de ’Hamiltonien du systéme, Eq. (4.10), au
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n
,i)

voisinage d’une configuration (r? ., o = x,y;i = 1,..., N), nous permet d’obtenir la forme

quadratique suivante :
n n 1 n n
H = H(ra,i) - Z Z Ha,i(ra,i - ’f’a’i) + 5 Z Z Haﬁ,ij(ra,i — ra,i)(rﬁ,j — rﬁ,j)7 (418)
i j o

ou H,; est une force et H,g;; est la matrice dynamique. Ces grandeurs sont définies par :

Haﬂ' = —8H/37’a,i, (419)
0*H

H.,3ii= ———. 4.20

Biij ara,iarm- ( )

Le terme 17,

, représente les positions des grains de poussiere dans le cluster a l'itération

n de la simulation. L’étape suivante dans ’algorithme de calcul est de minimiser I'énergie
du systéme (Eq. (4.18)). Cette condition de minimisation donne le systéme d’équations

linéaires suivant :

D (10apis + Hapij)(rag —15,) = Has, (4.21)
i A

oll 0q8,; est une matrice unité et 7 est un coefficient empirique introduit pour assurer
la stabilité de ’algorithme. La convergence du code est garantie & la fois par le calcul
au voisinage du minimum global de ’énergie et par une condition de convergence des
itérations (1 > —Auin), Admin est la plus petite valeur propre de la matrice dynamique. Le
systéme d’équations linéaires (Eq. 4.21) est résolu par la méthode d’élimination (ou de
triangularisation) de Gauss. Cette derniére a pour but de transformer le systéme Az = b
en un systéme équivalent (ayant la méme solution) de la forme Uz = b'. U est une matrice
triangulaire supérieure et b est un second membre convenablement modifié. Si dans un
systéme de symeétrie axiale par exemple, il existe une valeur propre minimale nulle (A1),
la seconde valeur propre minimale \,,;,2 est considérée la plus petite valeur propre. L’hy-
pothése de \,,;, positive assure que la configuration obtenue est stable. Afin d’atteindre
I’état fondamental du systéme, nous exécuterons le code plusieurs fois et nous choisirons
I’état de la plus faible énergie.

La résolution de ce systéme d’équations, nous a permis d’obtenir les configurations d’équili-

bre.
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4.4 Effet de la fluctuation de la charge sur les configu-

rations d’équilibre

Pour un plasma de décharge dont les parameétres sont : T, = T, = 1leV, Zy = 10°, my =
1078g, a = 25um, l'investigation numeérique a été réalisée. Nous supposons que les grains
atteignent leur charge d’équilibre aprés une certaine période de temps caractéristique
T. (7. > 100s). Ceci nous permet de choisir deux intervalles de temps appropriés aux
fluctuations de la charge (At; = 16At et Aty = 55At). Le but de ce choix est de connaitre
s’il existe un effet de la période du temps caractérisant la fluctuation sur la configuration
finale du systéme.

En premier lieu, nous avons appliqué notre code dans le cas ou la charge des grains est
constante et égale a la charge moyenne d’équilibre (g = eZy et AZ! = 0). Les positions
initiales des grains sont prises aléatoirement dans la région du confinement horizontal. Il est
important de noter du point de vue de la modélisation et de la simulation, qu'un ensemble
de grains avec une charge constante est équivalent a n’importe quel autre systéme cristallin
formé de particules chargées [117]|. En effet, les équations du mouvement (Hamiltonien)
étant normalisées, aucune des caractéristiques spécifiques des grains n’apparait. Ceci nous
a permis de tester notre code en comparant nos résultats avec ceux de la litérature ot un
bon accord a été trouvé |28, 117|. 'Hamiltonien normalisé du systéme a charge constante

s’écrit comme suit :

H = Y 2+ Y eXp(_k‘ri_rj‘) (4 22)
= g T E e — 1] . .
i=1 i#j ¢

En second lieu, nous avons déterminé l'effet de la fluctuation durant un intervalle de temps
approprié. Nous avons choisi deux périodes de temps stochastique dans le but de trouver

son effet sur les configurations du systéme.

Sur la figure (4.5), nous avons représenté une série de configurations de 1'é¢tat fonda-
mental de trois systémes différents de : N =5, N = 10 et N = 15 grains de poussiére,
respectivement. Une configuration d’équilibre (de I’état fondamental) est obtenue en exé-

cutant le code plusieurs fois pour vérifier qu’elle n’a pas changé et qu’elle correspond a
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une énergie minimale. Nous rappelons qu’une configuration a I’état final ne dépend pas
du chemin suivi et que cette configuration est acceptée avec une certaine probabilité bien
évidement la plus élevée. Les points dans chaque configuration indiquent les grains de
poussiére du systéme. La température des grains est supposée trés basse (~ 0). Les con-
figurations, données par les figures (4.5 (a), (b) et (c)), indiquent les positions des grains
dans le cas ou leur charge est considérée constante. Cependant, les figures (4.5 (d), (e) et
(f)) concernent les mémes configurations mais dans le cas d’une charge fluctuante dans
I'intervalle de temps caractéristique At; = 16At.

Une configuration d’équilibre du systéme de grains peut étre décrite comme une succession
de couches concentriques [122], que 1'on désigne par (ng, ni,na, ...), ou n; est le nombre de
grains situés sur la i-éme couche, comptée a partir du centre. Cette structure en couches
se retrouve quelle que soit le type d’interaction entre les grains; elle résulte du compro-
mis réalisé entre la symétrie circulaire due au confinement et la tendance naturelle de
I’ensemble des grains a s’organiser en un réseau symétrique en l’absence de contraintes.
La comparaison entre les configurations montre que l'effet de la fluctuation de la charge
des grains se présente soit par une rotation des couches, comme c’est le cas pour N = 10
et N = 15 par exemple, ou bien par un saut d'un grain d’une couche a une autre, comme

dans le cas ot N =5 ((0,5) — (1,4)).

Il est important de noter que l'effet du nombre de grains N est primordial dans la
détermination du nombre de couches et du nombre de grains de chaque couche. Dans le
tableau 1, nous présentons les structures en couches pour différents nombres de grains N
dans les deux différents cas & savoir : charge constante et charge fluctuante. Les grains
sont distribués sur des couches (shells) circulaires 2D ot la distance inter-grains moyenne
dépend du rayon de la structure particulaire et du nombre total des grains. Quand le
nombre N augmente, nous remarquons que la structure des couches internes est similaire

a celle d'un réseau triangulaire comme le montre la figure (4.6).
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Fia. 4.5: Configurations de l’état fondamental, & T ~ 0, des systéemes 2D de N = 5, 10, 15

grains de poussiére modélisés par un potentiel de type Yukawa. Les configurations (a), (b) et (c)

sont représentées dans le cas d’une charge constante et les configurations (d), (e) et (f) sont

représentées dans le cas d’une charge fluctuante.
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Tableau 1 : Configurations d’équilibre d’un systéeme de N grains de poussiére,
obtenues a basse température (~ 0).
Nombre de grains | Charge constante Charge variable
5 (0,5) (1,4)
6 (1,5) (1,5)
7 (1,6) (1,6)
8 (1,7) (1,7)
9 (2,7) (2,7)
10 (3,7) (3,7)
11 (3,8) (3,8)
12 (4,8) (3,9)
13 (4,9) (3,10)
14 (5,9) (1,4,9)
15 (5,10) (5,10)
16 (1,6,9) (1,5,10)
17 (1,6,10) (1,6,10)
18 (1,6,11) (1,6,11)
19 (1,7,11) (1,7,11)
20 (2,7,11) (1,7,12)
21 (2,7,12) (2,7,12)
22 (2,8,12) (2,8,12)
23 (3,8,12) (3,8,12)
24 (3,9,12) (3,9,12)
25 (3,9,13) (3,9,13)
26 (4,9,13) (4,10,12)
27 (4,10,13) (4,10,13)
28 (4,10,14) (4,10,14)
29 (4,11,14) (4,11,14)
30 (1,6,9,14) (1,6,11,12)
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(a) (b)

F1G. 4.6: Configurations d’équilibre du systeme (type Yukawa) de N = 80 grains obtenues a
T ~ 0 et dans les deux différents cas : (a) a charge constante et (b) avec fluctuation aléatoire de

la charge.

Selon le tableau 1 donné, nous pouvons conclure qu’a basse température, 'effet de la
fluctuation de la charge est plus significatif dans le cas des systémes a faible nombre de
grains. Dans ce cas, le nombre de grains sur une couche peut changer. Cependant, quand
le nombre total de grains augmente, 'effet de la fluctuation de la charge est traduit par
une simple rotation des couches.

Ces configurations sont essentiellement définies, par le rayon et le nombre de grains sur
chacune des couches. Par exemple, pour N = 5, I’état stable se présente en une seule
couche (0,5) (ou (1,4) sous leffet de la fluctuation de charge). Jusqu’a N = 15 (ou
N = 13 avec fluctuation de charge), les configurations présentent deux couches concen-
triques bien identifiées, le grain supplémentaire entre la configuration N et la configuration
N + 1 se place dans 'une des deux couches. Au dela de 15 grains (ou 13 avec fluctuation
de charge), les configurations présentent trois couches concentriques. Pour un nombre de
grains supérieur a 30, la zone centrale du systéme subit moins les effets des parois et com-
mence a présenter une symétrie triangulaire. Dans ce cas, la notion de couches devient

moins nette. Nous signalons que cette symétrie peut étre particuliérement bien respectée
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pour un certain nombre de particules comme pour N = 7 (configuration (1,6)) ou pour
N =19 (configuration (1,6, 12)). Plusieurs transitions entre différentes positions d’équili-
bre stables ou métastables sont observées sous l'effet de la charge fluctuante.

Jusqu’a présent, nous avons examiné l'influence du nombre total de grains chargés posi-
tivement sur les propriétés statiques d’un systéme a une basse température (7' ~ 0). Nous
avons constaté que 'effet de la fluctuation aléatoire de la charge joue le roéle d’une source
d’énergie additionnelle. Cette derniére peut modifier la distribution des grains en donnant

naissance a une transition vers une nouvelle structure.
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4.5 Transitions de phase dans les cristaux Coulombiens

En faisant augmenter la température d’'un pas AT = 1.6 x 1073, nous avons pu suivre
I’évolution de I'état solide du systéme jusqu’a I'apparition de la phase fluide. Nous mon-
trerons alors le role spécifique joué par les excitations individuelles (transitions d’un seul
grain entre couches) dans la mise en désordre des systémes dans leur évolution vers la fu-
sion. Dans ce cadre, nous insisterons tout particuliérement sur le role joué par les symétries
locales et notamment 1’ordre du nombre de grains dans chaque couche. L’évolution de ce

phénomeéne est bien illustrée par la figure (4.7).

La figure (4.7) présente une comparaison entre les différentes configurations avec et sans
fluctuation de la charge pour les systémes N = 5,10, 15, a& une température 7' = 0.1AT.
En comparant entre les configurations représentées sur les figures (4.7 (a), (b) et (c)) et
celles représentées sur les figures (4.5 (a), (b) et (c)), nous constatons que l’augmentation
de la température cause une excitation des grains sur le plan de la cristalisation. Les figures
(4.7 (d), (e), (f), (g), (h) et (i)) indiquent que 'effet de la fluctuation de la charge entraine
le saut d’un grain de la couche interne vers la couche externe (comme pour N = 10) ou
bien de la couche externe vers la couche interne (comme pour N = 5). D’aprés les figures
(4.7 (g), (h) et (1)), les systémes trouvent leur structure d’équilibre la plus symétrique dans
un intervalle de temps plus large (55A¢). Sur toutes les configurations, il est clair que les
cristaux des grains perdent leur symétrie circulaire et qu'un désordre apparait dans les
structures d’équilibre sous 'effet de la variation des deux paramétres caractéristiques des

grains : la température et la charge.

Dans le systéme d’un plasma poussiéreux fortement couplé, la description de la con-
figuration d’équilibre en terme de distance entre les grains, a prouvé sa pertinence. Dans
un réseau ordonné, les plus proches voisins d’'un grain sont tous situés a la méme distance
de ce dernier. Ce n’est plus vrai si le systéme est désordonné. Dans le cas ot le désordre
est important, le défaut le plus simple est la modification du nombre de plus proches
voisins (par exemple n augmente a n 4 1 ou diminue & n — 1). Quand le nombre de grains

augmente, le systéme passe par plusieurs états métastables désordonnés au cours d'une
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Fia. 4.7: Configurations d’équilibre des systémes N =5, 10, 15 grains représentées a T = 0.1AT
dans les cas : (a), (b), (¢) a charge constante et (d), (e), (f) a charge fluctuante pour l'intervalle
de temps Aty = 16At et (g), (h), (i) a charge fluctuante pour l'intervalle de temps Aty = 55AL.
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transition entre deux structures en couches plus au moins ordonnées pendant un intervalle
de temps relativement large (55At). Ce comportement est di a la fluctuation de la charge.
Le systéme N = 15 passe de la configuration (5, 10) a celle (1,5,9) comme I'indiquent les
figures 4.7(c), (f) et (i). Le systéme N = 10 passe d’une configuration (3,7) & une nouvelle
configuration (2, 8).

La figure (4.8) illustre la trajectoire de N = 9 grains de poussiére dans un plasma
cristallin, sous l'effet de I'agitation thermique et de la fluctuation de la charge. A faible
température, le mouvement des grains est bien localisé autour de leurs positions d’équili-
bre. Avec la prise en compte de la variation de la charge, 'amplitude du mouvement
augmente mais la structure reste ordonnée (voir les figures 4.8(a), (d) et (g)). Lorsque
la température augmente, 'amplitude du mouvement vibrationnel rotationnel de chaque
particule augmente. Quand la température atteint une certaine valeur que nous allons
étudier dans ce qui suit, la structure perd son ordre au niveau de la couche externe et
les grains perdent la localisation de leur mouvement qui devient de plus en plus aléatoire
[123]. Ce résultat est analogue a celui obtenu dans le cas des grains chauffés par un fais-
ceau laser [124]. Les fluctuations fournissent une énergie additionnelle aux grains. Cette
énergie provoque un saut de grain entre les couches dans les clusters a faible nombre de

grains.

Dans la figure (4.9), nous avons tracé la variation de I’énergie moyenne d’un grain de
poussiére en fonction de la température normalisée dans les deux cas de charge : con-
stante (triangle plein) et variable (triangle moitié plein). Nous pouvons voir clairement,
que 'augmentation de I’énergie du grain est due a deux effets : le premier effet est celui
des fluctuations de la charge qui peuvent étre considérées comme une source de chaleur
qui fait augmenter la température du grain. Quant au second effet c’est celui de 'agita-
tion thermique. Nous remarquons aussi que I’énergie due aux fluctuations croit avec la
température. L’énergie ne varie pas linéairement avec la température, par exemple quand
T = 0.008 un gain d’énergie du aux fluctuations de la charge vaut AE = 3.75 tandis que
quand 7" = 0.008 x 2 nous avons AFE = 12.4.
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FiG. 4.8: Trajectoires du mouvement de N = 9 grains de poussiére dans un plasma cristallin,

représentées a trois températures : 0.15AT, 0.4AT et AT respectivement et obtenues dans les

cas : (a), (b), (c) a charge constante et (d),(e),(f) a charge positive fluctuante dans l'intervalle

de temps 16At et (g), (h), (i) a charge positive fluctuante dans l'intervalle de temps 55At.
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Fi1G. 4.9: Variation de l’énergie par grain en fonction de la température dans un plasma cristallin
de N = 10 grains de poussiére, pour les deux cas de charge : (A) & charge constante et (A moitié

plein) a charge fluctuante.

4.5.1 Transition ordre-désordre : la fusion

La transition ordre-désordre (fusion) d’un cristal coulombien (2D) est étudiée pour un
systéme de N = 10 grains en faisant augmenter leur température. Nous avons représenté
sur la figure (4.10) la variation de 1’écart type du déplacement radial moyen U, calculé a

partir de I'expression :

Uk =5 32 () = ) fe (4.23

N
i=1
() est une moyenne sur les itérations de la simulation (MC) et d est la distance moyenne
entre les grains. La quantité U%, relative au centre du confinement des grains, nous donne
une information sur 'amplitude moyenne du mouvement oscillant des grains autour de
leurs positions d’équilibre [117, 125].

La fusion de ce genre de cristaux est caractérisée en général par une petite région dans

laquelle la valeur de I’écart type du déplacement moyen augmente d’une fagon trés rapide.

En effet, la température de fusion 7,, est localisée dans cette région. Notre calcul mon-
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tre que T,, diminue sous l'effet de la fluctuation de la charge comme l'indique la figure
(4.10). La température de fusion du cristal de 10 grains sans l'effet de la variation de la
charge vaut T,, ~ 0.057,. Cependent, sous l'effet de la fluctuation, nous avons trouvé
T,,1 = 0.0457T, dans un intervalle de temps caractéristique de fluctuation At; = 16At, et
T2 = 0.035T, dans un intervalle plus large Aty = 55At. Nous remarquons que la tem-
pérature de fusion dépend de l'intervalle de temps. Nous pouvons conclure que lorsque
le temps croit, le systéme regoit une quantité d’énergie additionnelle due au processus de
charge.

Notons que dans un confinement circulaire, le systéme N = 10 sous 'effet de la fluctu-
ation de la charge change de configuration (2,8)—(3,7). Pour une température basse, la
variation moyenne du déplacement radial est presque linéaire avec une faible pente pos-
itive en fonction de la température. Ceci signifie I’existance des oscillations harmoniques
des grains autour de leurs positions d’équilibre tout en gardant l'orientation des grains
invariante des uns par rapport aux autres. Nous notons aussi que la croissance brusque
de U% dans la région de fusion, signifie que I’énergie thermique acquise par les grains est

suffisante pour que ces derniers puissent se trouver dans un nouvel état désordonné.

Nous pouvons faire un rapprochement de nos résultats avec le modéle KTHNY (Kosterlitz-
Thouless-Halperin-Nelson-Young) [126]-[129] qui propose un scénario de fusion bidimen-
sionnelle (2D) et qui a fait 'objet de nombreuses études, tant expérimentales que numériques.
Ce modele a I'avantage de prédire 1’évolution d’un grand nombre de grandeurs (fonctions
de corrélation, constantes élastiques, nature des défauts...) et constitue un repére a partir

duquel il est possible d’analyser les processus qui aménent vers le désordre dynamique.

Dans les plasmas complexes fortement couplés, la fusion 2D est supposée se dérouler
comme suit : lorsque la température augmente, I’ordre orientationnel est perdu, alors que le
systéme garde un quasi-ordre translationnel, jusqu’a une seconde transition apreés laquelle
le systéme perd aussi son ordre translationnel et se comporte comme un liquide isotrope.
La phase intermédiaire entre les deux transitions, dans laquelle le systéme n’est plus solide
mais pas encore liquide, se nomme phase hexatique. La présence de telle ou telle phase

est déterminée par le comportement asymptotique des fonctions de corrélations spatiales
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F1G. 4.10: Variation de écart type du déplacement radial moyen en fonction de la température
d’un systéme de 10 grains, tracée a charge constante (o), a charge fluctuante dans l'intervalle de

temps Aty (o) et a charge fluctuante dans l'intervalle de temps Aty (o moitié plein).

translationnelles et orientationnelles. L’autre idée importante du scénario KTHNY est
qu’a chacune des trois phases correspond une typologie particuliére des défauts présents.
En effet, la transition vers la phase hexatique est marquée par la forte augmentation du
nombre de dislocations. La séparation de ces dislocations marque 'apparition de la phase
liquide.

Dans notre étude et pour des petits systémes, les déplacements radiaux inter-couches
commencent & croitre a des températures basses. Les grains de la derniére couche de la
structure ressentent des champs aléatoires qui sont créés par les vibrations de leurs proches
voisins & partir du centre et un champ parabolique régulier de I'extérieur. Cependant,
les grains dans le centre ressentent des champs fluctuants dans toutes les directions. les
déplacements radiaux sont relatifs parce qu’ils sont mesurés par rapport au centre du
systéme. Quand la température atteint 7,,, ceci indique une possibilité d’une rotation

inter-couches précédant la fusion [130].

Le processus KTHNY n’est pas unique et il dépend du systéme étudié ainsi que du
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type d’interactions inter-particules. Pouligny et al.[131] ont observé que les paramétres
d’ordre translationnel et orientationnel chutent & la méme température, dans le cas d'un
systéme a faible nombre de particules confinées. Ils ont montré que 'ordre de cette tran-
sition est du premier ordre. Comme également évoqué par Bagchi et al.[132], le caractére
fini du systéme couplé a une interaction avec les parois de portée non nulle, pourrait
déplacer la température de transition solide-hexatique vers la température de transition
hexatique-liquide. Notons toutefois qu’en raison de la petite taille du systéme, ce sont des
parameétres d’ordre intégrés sur le systéme qui ont été utilisés, et non pas leurs fonctions
de corrélations. Zheng et Grieve [133] utilisent en revanche la fonction de corrélation ori-
entationnelle pour mettre en valeur une phase hexatique, ceci étant validé par le calcul de
la figure de diffraction de Bragg du réseau, qui présente 3 motifs différents selon la tem-
pérature effective. Notons toutefois que cette fonction de corrélation ne peut étre tracée
que sur une distance de 15 pas du réseau, ce qui semble faible pour juger le comportement
asymptotique. Une alternative pour discriminer les phases pourrait se faire en considérant
les corrélations temporelles des mémes paramétres, plutot que les corrélations spatiales.
Expérimentalement, une telle méthode est intéressante puisque ’obstacle du caractére fini
de l'espace occupé (ou du champ de la caméra) est ainsi levé. Il a été montré par Nel-
son [129] que le comportement est identique a celui des fonctions d’espace, ce qui a été

confirmé par l'expérience pour des particules colloidales par Zahn et al [134].
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Chapitre 5

Anisotropie du confinement

électrostatique

5.1 Confinement elliptique

Dans les conditions du couplage fort, le comportement des grains de poussiére dans
un plasma de laboratoire est décrit essentiellement par deux potentiels électrostatiques :
le potentiel d’'interaction entre les grains et le potentiel de confinement appliqué [10]-[12].
Dans le cas d’un plasma complexe fortement couplé, les grains interagissent fortement
entre eux par le biais du potentiel de Yukawa a cause de la présence d’un plasma de base
qui assure la quasi-neutralité. Le couplage entre les grains est quantifié par un paramétre
I'. Lorsque ce dernier dépasse une valeur critique, I'., les grains de poussiére s’organisent
en formant une phase liquide ou solide dans le plasma. Sachant que I'. dépend du poten-
tiel de confinement, ce dernier contribue d’une fagon considérable & la détermination des
propriétés de ces phases ordonnées. Outre cette distribution, la présence d’un confinement
électrostatique est primordiale pour la cohésion d’un systéme de nombre fini de particules.

Dans cette partie, nous nous sommes fixés comme objectif 'effet de la géométrie du con-
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finement horizontal des grains, sur les propriétés structurales et thermiques des cristaux
2D finis. 1l est utile de noter que, de nombreux travaux théoriques et expérimentaux ont
été éffectués dans le cas ou la charge est constante, pour des systémes 2D et 3D [135, 136].
Pour un confinement anisotropique, le cristal formé par des particules chargées, montre des
transitions de phase qui dépendent de ’anisotropie du confinement [135]. Pour un nombre
fini de grains, I’étude expérimentale montre que I'asymétrie du confinement induit dif-
férents réarrangements des grains, selon leur nombre N et le paramétre d’anisotropie «.

Une configuration stable obtenue pour un confinement anisotropique ne correspond pas
toujours a la configuration stable de chaque couche (shell). L’étude numérique a mon-
tré I'influence du parameétre d’anisotropie sur l'ordre des transitions et sur les régimes
de fusion d’un systéme fini. La fusion inhomogéne est le processus d’une fusion typique,
pour des petits clusters de particules chargées confinés anisotropiquement [136]-[138]. En
présence d'un confinement elliptique, L’étude expérimentale des clusters finis a montré
une transition en zigzag. Cette derniére est régie par la variation de I’anisotropie du con-
finement. Cependant, pour les grains, la présence d'un plasma de base est considérée a
travers le paramétre d’écrantage k. A. Melzer et al. [115] ont étudié les transitions de

phase en traitant les modes longitudinaux et transversaux.

5.2 Hamiltonien du systéme

Soit un systéme de N grains de poussiére sphériques monodispersifs (méme rayon et
méme forme), chargés positivement et immergés dans un plasma de laboratoire. Les grains
de rayon r4 sont confinés dans un potentiel électrique anisotropique bidimensionnel (2D)
ou les fréquences du confinement dans les directions x et y sont respectivement w,, et
wey- Le parameétre d’anisotropie «v est défini par 'expression : w?, = aw . Selon la forme
de la barriere de confinement w,, < wy,, on trouve o < 1. Le conﬁnement isotropique
(parabolique) est obtenu quand o = 1. Pour a@ << 1, le confinement conduit & un cluster
linéaire (1D). L’Hamiltonien d’un tel systéme est donné par I’expression suivante :

- Iri—ril/Ap

H= Z —mg(w? 2 +woyyZ Z e o (5.1)
J

7>
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ol my, ¢ = Ze et € sont respectivement la masse, la charge du grain et la constante
diélectrique du milieu. r; = (x3,yi) (rj = (xj,¥y;)) est le vecteur position du i-éme (j-éme)
grain mesuré par rapport au centre du potentiel de confinement.

Dans le cas général, il est toujours possible de normaliser les parameétres du systéme
quelque soit le type de potentiel de confinement. Pour un confinement elliptique, les unités

de normalisation de I’énergie, la position, la température et le temps sont, respectivement :

Eo = (g5/€)**+'?, (5:2)
ro = (qg /€)%, (5.3)
T, = 20 (5.4)

kp

2
e V2 (5.5)

Woy

~ représente 1’énergie de confinement d’un seul grain, donné par v = mdwgy /2 et g, = Z,e
la charge moyenne des grains a I’équilibre.

La forme adimensionnelle de I’'Hamiltonien de I’'Eq. (5.1) s’écrit comme suit :

N
Z Z —k|rj—r;]
H= Z(aw? +9?) ¢ i (5.6)
i=1

> - I'J|

Le terme adimensionnel k, k = ro/Ap, est une mesure de la portée du potentiel d’interac-
tion entre les grains.

Dans notre systéme, nous avons considéré des grains chargés positivement par un pro-
cessus de photo-émission induit par un rayonnement (UV). La variation de la charge des
grains est prise en compte par indexation des grains dans nos équations. La fluctuation de
la charge du grain de poussiére i est représentée par un écart AZ; par rapport a la charge
d’équilibre.

Afin de déterminer les configurations de I’état fondamental de notre systéme avec et sans
fluctuation de la charge, nous avons utilisé la technique relativement simple de Monte
Carlo (algorithme de Metropolis) combinée avec la méthode d’optimisation de Newton.
Les mémes équations de la variation de la charge du chapitre précédent sont utilisées. Nous
avons trouvé que les configurations d’équilibre des cristaux de grains sont déterminées par

le parameétre d’anisotropie «, le nombre total de grains IV, le paramétre d’écrantage k et la
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fluctuation relative de la charge des grains AZ/Z,. L’Hamiltonien de notre modeéle s’écrit

sous la forme suivante :

N N
AZL AZV\ e klri—j]
H:Z(aas?+y§)+z<1+ ZJ> <1+ ZZ) — (5.7)
=1 o o 1 j

j>t

Les mémes parameétres définissant le plasma et les grains, décrits dans le chapitre précé-

dent, ont été pris avec un paramétre k variant de 0 a 4.

5.3 Etats fondamentaux

Nous présentons les propriétés structurales des cristaux finis 2D confinés horizontale-
ment par un potentiel elliptique. Vu le temps de calcul cotiteux (pour atteindre la charge
d’équilibre), notre étude a été limitée & un petit nombre de grains de poussiére (N < 100).
Nous avons considéré les deux cas pour la charge des grains. Dans le premier cas, la charge
est prise constante, égale a la valeur moyenne a ’équilibre (AZ; = 0,7 = 1,..., N). Dans
le second cas, la charge est variable (AZ; # 0,9 = 1,..., N). Les paramétres définissant le
plasma sont pris des références [119, 139]. Dans ce cas, le rayon des grains sphériques rq est
égal & 4 um, la densité électronique n, = 103¢m =3, la température électronique T, ~ 3 eV,

la température d’électrons photoémis 7T}, ~ leV et k = 3.

Les figures (5.1) et (5.2) présentent une série de configurations d’équilibre des mémes
cristaux de (N = 4,5,6,9,10) grains de poussiére, obtenues & une basse température
(T ~ 0) et représentées dans les cas : a charge constante (Fig. 5.1) et a charge variable
(Fig. 5.2). Il est a noter que, pour la figure (5.2), Uintervalle de temps caractéristique de
la fluctuation aléatoire de la charge est At = 7./20 et que le nombre de charge moyenne
d’équilibre est Zg, = 10%.

Les changements de structure sont obtenus en faisant varier en méme temps, la valeur
de o entre 0 et 1 et le nombre total de grains. Le nombre de couches du méme cristal
change ainsi que le nombre de grains de chaque couche. La diminution de la valeur de «
signifie que le confinement dans la direction y est plus fort que celui dans la direction x.

Ceci explique Papparition de la transition en zigzag entre les deux configuration (2D) et
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la configuration linéaire (1D) suivant 1’axe z. Nous remarquons aussi que la valeur de «a,
correspondant & un saut d’un grain interne vers la couche externe de la structure, diminue
avec I'augmentation de N. A titre d’exemple, pour N = 6, la transition de la structure
circulaire (1,5) a une structure en zigzag est observée pour a = 0.56, et quand N =9, la

transition de la structure (2,7) vers une autre structure (1,8) est observée pour oo = 0.1.

Il est connu dans les simulations, qu’une transition d’une structure complétement
linéaire (1D) vers une autre (2D) est due & une transition en zigzag pour une valeur
critique du paramétre d’anisotropie a.. Nous appellerons donc «.., la valeur du parameétre
d’anisotropie correspondant & ’apparition de la chaine linéaire et a la disparition de la
structure en zigzag des grains. Notons que le systéme est dit linéaire lorsque le centre de
tous les grains se trouve dans l'intervalle de distance [—rg, 4] suivant 1’axe perpondiculaire

au systeme.

Un autre effet important joué par I’anisotropie du confinement concerne la distance
moyenne entre les grains d. Quand « diminue, d décroit et par conséquent, le couplage
entre les grains dans le cristal coulombien (1D) devient plus important.

En comparant les figures (5.1) et (5.2), l'effet de la fluctuation de la charge des grains est
notable uniquement pour aw = 1 (symeétrie circulaire) ou il est marqué par une transition
structurale dans les systémes & N grains représentés (voir les configurations sur la premiére
colonne des Figs. 5.1 et 5.2). Pour a < 1, l'effet de la variation de la charge est négligeable.
Ceci signifie que ’énergie apportée par les fluctuations aux grains est petite par rapport
a leur énergie totale de couplage. En effet, la distribution des grains dans le cristal ne
change pas. On rappelle que notre calcul a été effectué pour un nombre de charge moyenne
Zg, = 10%,

Pour pouvoir interpréter ce dernier résultat, il est important d’étudier la variation de
Iamplitude de la fluctuation de la charge AZ en fonction de la valeur de Z4, et voir

'intervalle de variation importante du rapport AZ/Z,, sur les propriétés du systéme.

Nous avons tracé sur la figure (5.3), la variation de I’écart-type de 'amplitude de la

fluctuation de la charge (o = \/< (AZ})? > — < AZL >2%/Z4,) en fonction de la valeur

de la charge moyenne a ’équilibre Z4,. Donc, le changement est plus significatif quand
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F1c. 5.1: Configurations d’équilibre des différents systemes de N = 4,5,6,9,10 grains obtenues
pour différentes valeurs du parameétre d’anisotropie o a charge constante et a basse température

(T ~0), Zy, = 10%.
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F1G. 5.2: Configurations d’équilibre des différents systemes de N = 4,5,6,9,10 grains obtenues

pour différentes valeurs du paramétre d’anisotropie o a charge variable et o basse

(T ~0), Zg, = 10,
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Z4o < 103, 0 dépend des paramétres initiaux du plasma de base, quand la température

des électrons photoémis décroit, o décroit aussi.

Fic. 5.3: Ecart-type de l'amplitude de la fluctuation de la charge en fonction de Zg, 4 deux
température d’électrons photoémis différentes. (o) pour Tpe = 0.8 eV et (x) pour Ty = 0.15 eV.

Nous avons comparé nos résultats de la figure (5.1) aux ceux de la référence [137]
ou un potentiel logarithmique de l'interaction intergrains est utilisé. Une différence entre
les structures en couches est notée, elle peut étre due au milieu complexe du plasma de
base constitué d’ions et d’électrons, ou a l'effet d’écrantage qui est principalement causé
par la présence du nuage de particules légéres autour de chaque grain de poussiére. La
différence peut étre aussi due a la différence entre les valeurs d’ecentricité («) considérées.
Pour aligner les grains le long de 'axe des z, la force suivant 'axe des y doit étre plus
importante, ce qui conduit a une faible valeur de «.. Quand le nombre N augmente, la

cohésion entre les grains est forte et «, est donc plus petit (comme l'indique la Fig.5.4).
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Fi1G. 5.4: Effet de la charge moyenne Zg, du grain sur le paramétre d’anisotropie a. quand la
charge fluctue. Deuz systémes sont étudiés : (o) un petit systeme (N = 15) et (A) un systéme

relativement large (N = 45).

5.4 Effet de ’anisotropie sur les transitions de phase

Dans le but de suivre I’évolution des propriétés statiques et dynamiques des grains au
voisinage de la transition en zigzag, nous avons tracé les courbes, donnant la variation de
a. en fonction du nombre total des grains N et en fonction de la température des grains
T/T,. Nous nous sommes intéressés aussi a la variation de I’énergie par grain de poussiére

en fonction de N, sous l'effet de la fluctuation de la charge.

Nous avons représenté sur la figure (5.5) la valeur critique du paramétre d’anisotropie
a. en fonction du nombre de grains N pour trois valeurs différentes de la charge moyenne
d’équilibre Zz, (103,10%,10%). La valeur de «. est obtenue a partir de I'étude numérique
et elle correspond & la situation ot y; ~ 0(i = 1,...,N), c’est a dire, a la configuration
linéaire. L’approximation y; ~ 0 signifie que y; < a, a est le rayon du grain, car les grains
sont considérés comme des particules ponctuelles. L’erreur relative sur la valeur .. calculée

est de l'ordre de : Aa,/a. ~ 2x1073. Nous avons vu, d’aprés les configurations d’équilibre
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Chapitre 5 : Anisotropie du confinement électrostatique

trouvées précédemment (fig.5.1 et 5.2), qu’un systéme fini de N particules présente une
transition structurale d’une configuration en zigzag 2D & une chaine linéaire (1D). Ceci
se produit & une certaine valeur critique de .. La figure 5.5 révéle d’une part la fagon
dont «, varie en fonction de N et d’autre part comment cette variation change en fonction
de la valeur de la charge d’équilibre Z4,. Nous avons conclu qu’'une des caractéristiques
des systémes fortement couplés, avec un nombre fini de particules est la possibilité de
passer d'un systéme unidimensionnel (chaine linéaire) & un systéme bidimensionnel ou
inversement, dans des conditions spécifiques qui dépendent de la nature de 'interaction et
du potentiel de confinement, la chaine linéaire peut se scinder en trois chaines paralléles ;

nous avons ainsi une structure en zigzag.

01k
0,01 é—
1E-3 ;—
1E-4 ;—
1E-5 ;—

1E-6 |

FiG. 5.5: Variation du paramétre d’anisotropie critique o en fonction du nombre de particules
N. Avec charge fluctuante (o) Zg, = 103 ; (%) Zgo = 10*; (A) Z4, = 10° et sans fluctuation de

charge (e).

Quand la charge Z,, devient grande (= 10%,10°), aucune différence entre les courbes
(N, a.) n’a été observée pour les deux situations de la charge, constante ou variable. Nous
pouvons constater que cette superposition des courbes dans l'intervalle de Zy, est due a la

condition Zy, >> AZ ou le terme AZ/Z,, dans I’équation de I’Hamiltonien du systéme
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Chapitre 5 : Anisotropie du confinement électrostatique

(Eq. 5.7) devient négligeable. Par conséquent, 'effet de la fluctuation de la charge n’est
plus important dans ces conditions.

Quand la charge Z,, est petite (~ 103), le terme AZ/Z4, a une contribution significative
dans I’équation de I’'Hamiltonien du systéme.

Nous avons remarqué aussi que la valeur de «. diminue avec I’augmentation de N. Ceci
est due & la force de cohésion entre les particules qui devient intense. En présence de la
fluctuation de charge, chaque grain de poussiére gagne une énergie additionnelle trans-
portée par la quantité de mouvement des électrons ou des ions au niveau de la surface du
grain. Cette quantité de mouvement transférée au grain induit un mouvement aléatoire
tout autour de la position d’équilibre.

Pour étudier l'effet de la température sur la valeur de a. (figure 5.6), nous avons pris
un systéme de 15 grains de poussiére. Nous avons trouvé que, pour les deux situations
de la charge, l'allure des courbes est la méme quand la température augmente. Toutes
les courbes se divisent en deux parties; une partie de variation de . en fonction de T
(T'/T, < 0.004) et une autre partie ou «. reste constante et ne dépend pas de 7.

Ceci signifie que I’énergie thermique nécessaire pour la fusion est déja atteinte et qu’elle
dépasse 'énergie potentielle. Les températures élevées conduisent & un mouvement aléa-
toire des particules et 'effet de la fluctuation de la charge sur les propriétés du systéme

perd son sens.

A partir de la figure 5.7, nous avons remarqué aussi que la différence entre ’énergie
par particule, quand la charge fluctue, est inférieure d’une fagon remarquable a celle pour
une charge constante si la charge Z;, = 10%. Au dela de cette valeur de Zg,, l'effet de la
charge n’est pas notable. La figure 5.4 est une autre fagon de représenter la variation de
a. en fonction de N et de Z,4,; nous pouvons faire les mémes constations que celles faites
de la figure 5.5. Pour arranger les particules le long de ’axe des z, la force du confinement
le long de 'axe des y doit étre importante en conduisant donc a une faible valeur de a.

Quand le nombre N augmente, la valeur de a,. diminue.
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F1G. 5.6: Variation de a. avec la température des grains dans le cas du systéme & N = 15 grains.

(o) sans fluctuation et (o) : Zgo = 103 ; (%) : Zgo = 10* avec fluctuation de la charge.
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F1G. 5.7: Variation de ’énergie par grain de la transition (2D)-(1D), E. en fonction du nombre
de grains sous leffet de la fluctuation de la charge (0) Zgo = 10%; (x) Zgo = 10* ; (A) Zg, = 10°

et sans leffet de la charge variable (o).
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Chapitre 6

Effet de 'interaction électrostatique sur

les transitions de phase

L’étude d'un systéme classique bidimensionnel (2D) fortement couplé a montré une clas-
sification possible des particules chargées dans des structures en couches. La symétrie de
la couche dépend de la géométrie du potentiel de confinement. En présence d’'un confine-
ment parabolique, il a été montré puis observé I'existence de tels systémes [140, 141|. Les
structures en couches, notées (N1, N, ...), sont caractérisées par le nombre de couches i,
et le nombre de particules dans chaque couche N;. Pour un nombre total restreint de par-
ticules (N < 300), un tableau équivalent au tableau de Mandeleev a été établi [117]. Ce
résultat est d’un aspect général dans le sens ol la nature des particules, qui doivent étre
identiques et chargées, n’intervient pas. Ainsi, une telle classification a été observée pour
les systémes formés d’électrons (déposés sur I'hélium) [142, 143] et des grains de poussiére
dans un plasma [13, 91].

D’autre part, les études expérimentales et numériques ont mis aussi en valeur l'effet im-
portant du type de potentiel d’interaction inter-particules sur les caractéristiques de la
configuration stable et métastable, et sur les transitions de phase du systéme [144, 145].
L’observation réelle a 1’oeil nu des structures réguliéres de particules chargées, ayant une
taille de I'ordre du micromeétre, a offert une meilleure compréhension du comportement

du systéeme et de 'apparition de certains phénomeénes, comme celui de la cristallisation
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des grains dans le plasma complexe |28, 146].

Dans la plupart des cas, I'interaction entre grains de poussiére est modélisée par un
potentiel écranté de type Debye-Hiickel (ou Yukawa). La présence des électrons et des ions
du plasma peut engendrer un effet d’écran entre un grain de test et un autre se trouvant a
une distance r. Cependant, la simulation de Monté Carlo a montré, dans le cas de plasma
complexe, que l'effet d’écran est principalement causé par la présence des électrons, des
ions, ou des deux a la fois [147|. Les grains de poussiére sont considérés comme des im-
puretés pour un plasma de base formé d’ions et d’électrons. Alors, la recherche d’autres
types de potentiel qui peuvent modéliser I'interaction entre les grains est un sujet qui reste
a 'ordre du jour.

Dans ce chapitre, nous nous sommes intéressés a 1’étude de deux effets importants sur
les propriétés structurales, dynamiques et les transitions de phase des systémes fortement
couplés. Le type du potentiel d’interaction inter-particules en présence de la fluctuation de
la charge et les processus de charge, qui donnent lieu a des grains de poussiére chargés posi-

tivement, sont deux facteurs déterminants des propriétés des plasmas complexes cristallins.

6.1 Potentiel d’interaction inter-grains

Dans le but de déterminer I'influence de 'interaction entre particules chargées et forte-
ment corrélées, nous avons choisi trois types différents de potentiel électrostatique : le po-
tentiel de Coulomb, le potentiel de Yukawa (ou Debye-Hiikel) et le potentiel logarithmique.
La force électrostatique de l'interaction, F = —VV(r), peut varier d'une force attractive
a une force répulsive et d’une force de courte portée a une force de longue portée. L’in-
teraction coulombienne, d’expression V(r) = Z2e?/r, caractérise I'interaction de longue
portée ; toutes les particules chargées du systéme contribuent dans le potentiel d’interac-
tion. Cependant, l'interaction de type Yukawa, de la forme V(r) = Z2%e?exp(—r/Ap)/r
est de courte portée (Ap est la longueur de Debye). Le potentiel total de type Yukawa
inclut seulement les particules qui se trouvent dans la sphére de Debye de rayon A\p. Il

est possible qu’une situation intermédiaire se présente. Dans ce cas, un potentiel de type
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logarithmique de la forme, V(r) = —Z2e%In(r), peut apporter des réponses aux écarts
par rapport & certaines données expérimentales. En suivant la méme procédure que celle
du chapitre précédent, 'Hamiltonien du systéme formé de N particules est donné par
I’expression suivante :
N N
H=> Vi(ri) +>_ V(ri —rj]). (6.1)
i j>i
Le premier terme de ’'Eq. (6.1) représente le potentiel du confinement parabolique V.(r;) =
maqw?r?/2, ot w est la fréquence du controle du confinement et r; la position de la par-
ticule ¢ mesurée par rapport au centre du confinement. Le second terme de I'Eq. (6.1)
décrit le potentiel de l'interaction entre les particules chargées. La forme normalisée de

I'Hamiltonien de ’'Eq. (6.1) est donnée par :

)
N N |?“zi7“j|>

H= Z i+ Z el (6.2)
Z "~ \ —In(|r; —

Les unités de normalisation de la distance et de 1’énergie sont respectivement r, =
(Zaoe)?3yM3 et B, = r2y ot v = myw?/2 est I'énergie de confinement d’une partic-
ule. Le terme k = r,/Ap est la constante d’écrantage. Gréace a notre code numeérique, basé
sur la simulation de MC, nous avons pu trouver les configuration d’équilibre du systéme

a des températures différentes et pour deux types de charge : négative et positive.

Pour une charge constante, ni le signe de la charge ni la masse de la particule n’inter-
viennent dans les équations normalisées du modeéle. Ceci signifie que le modéle physique
est applicable pour tous les systémes de particules chargées fortement couplés. La figure
(6.1) concerne le cas d’un plasma complexe fortement couplé, elle montre 'effet du poten-
tiel d’interaction inter-grains sur les configurations de ’état d’équilibre du systéme. Nous
pouvons conclure de facon claire que le potentiel inter-particules influence le parameétre du
réseau (distance inter-particules). Nous remarquons que la distance inter-grains a,, dans le
cas du potentiel de Yukawa, est la plus petite par rapport a celle du potentiel coulombien

et du potentiel logarithmique (aqyur) < Gacout) < Gd(iog))-

91



¢6

(a) (b) (c)

Fic. 6.1: Configurations de I’état d’équilibre & charge constante d’un systéme de N = 20 grains de poussiére modélisé par trois potentiels :

Yukawa (a), logarithmique (b) et coulombien (c).
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Chapitre 6 : Effet de I'interaction électrostatique sur les transitions de phase

Le second effet du potentiel sur la structure apparait dans le nombre de particules
sur une couche. Dans le cas du potentiel Yukawa, par exemple, la structure est (2,7,11),
dans le cas du potentiel logarithmique, la structure est (1,6,13) et pour un potentiel
coulombien, la structure est (1,7,12). En faisant varier le nombre de particules dans le
systeme de 5 a 30, nous pouvons obtenir le tableau périodique de type-Mendeleev. Nous
pouvons déduire que les propriétés structurales et les transitions de phase des particules
dépendent fortement du nombre total de particules et du type de potentiel électrique inter-
particules. La comparaison de nos résultats avec ceux de la litérature, nous a permis de
remarquer un bon accord [117, 144, 101|. Nous avons aussi noté que le role de I'interaction
inter-particules est notable essentiellement quand le nombre total de particules augmente.
La différence observée dans le cas du potentiel de Yukawa est due a la valeur du paramétre
d’écrantage k, qui est pris égal 3 dans notre cas. Un bon accord, entre nos résultats et

ceux de la référence [144], est noté si k varie dans U'intervalle [2, 4] [148].

6.2 Effet du potentiel inter-grains et de la fluctuation

de la charge

Pour un plasma complexe qui contient des grains de poussiére monodispersifs de rayon
rq = 2 pm et de charge moyenne a 1'équilibre g4, = 10%e, nous avons pris la température
électronique (ionique) égale a ;) = 3(0.03) eV. Nous passons maintenant a I’étude de
Ieffet de la fluctuation de la charge et I'effet du potentiel inter-grains en méme temps.
Il est nécessaire de considérer les deux cas de la charge des grains, constante et variable,
pour que nous puissons détecter ces deux effets sur les configurations d’équilibre.

La figure (6.2) représente les configurations de 1'état fondamental d'un systéme de N =
20 grains chargés positivement. Ce systéme est modélisé par trois potentiels différents :
Yukawa (a), logarithmique (b) et coulombien (c). En comparant les deux figures (6.1)
et (6.2), nous avons observé un seul changement dans la structure de Yukawa. Donc, la
fluctuation de la charge des grains a causé un changement structural qui correspond & un

saut du grain du centre vers la couche externe, (2,7,11) — (1,7,12).
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(a) (b) (c)

Fic. 6.2: Configurations de ’état d’équilibre & charge positive variable d’un systéme de N = 20 grains de poussiére modélisé par trois

potentiels : Yukawa (a), logarithmique (b) et coulombien (c).
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Chapitre 6 : Effet de I'interaction électrostatique sur les transitions de phase

Dans le but d’examiner 'effet de la fluctuation sur la portée du potentiel d’interaction
entre des grains chargés négativement (par collection des électrons et des ions du plasma),
nous avons tracé les configurations d’équilibre représentées sur la figure (6.3). La com-
paraison avec la figure (6.1), ou la charge est constante, a montré aussi que la fluctuation
aléatoire d’une charge négative a affecté les systémes modélisés par le potentiel de Yukawa
et le potentiel logarithmique. Un changement de structure traduit par un saut de grain
est observé. Dans le cas du potentiel de Yukawa, un grain du centre passe vers la couche
externe : (2,7,11) — (1,7,12), par contre, dans le cas du potentiel logarithmique, un grain

de la couche externe saute vers la couche interne : (1,6,13) — (1,7,12).

L’effet de la fluctuation de la charge a permis au systéme de grains de changer son
comportement d’une interaction de courte portée (Yukawa) & une interaction de longue
portée (Coulomb). Par ailleurs, le signe de la charge a I’équilibre est marqué par 'effet
sur la portée de l'interaction inter-grains. La portée de 'interaction inter-grains pour une
charge négative variable, est supérieure a celle de l'interaction pour une charge positive
variable. Ceci est une caractéristique importante qui détermine le nombre de plus proches
voisins, ayant une contribution significative dans ’énergie totale du systéme et une influ-
ence notable sur la force totale appliquée sur chaque grain [147]. Cet effet est attribué
a la nature des particules qui générent l'effet d’écran. Pour des grains de poussiére de
charge négative, I'éffet d’écran est causé par la présence des ions et des électrons; de ce
fait, le potentiel électrostatique qui s’oppose au potentiel créé par le grain se trouve ré-
duit. Par contre, pour une charge positive, la présence des ions n’est pas indispensable
pour préserver la quasi-neutralité, c’est aux électrons seuls de former le nuage autour du
grain. Ainsi, I'intensité du potentiel électrostatique se trouve plus importante par rap-
port au cas ou les ions sont présents de fagon significative. Pour cette raison, le potentiel

électrostatique d’une charge positive se trouve réduit d’avantage.
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Fic. 6.3: Configurations de [’état d’équilibre o charge négative variable d’un systéme de N = 20 grains de poussiére modélisé par trois

potentiels : Yukawa (a), logarithmique (b) et coulombien (c).
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Chapitre 6 : Effet de I'interaction électrostatique sur les transitions de phase

Dans une étude expérimentale, Saint et al. [149] ont montré que, pour des billes de
rayon ~ mm, la configuration de 1’état fondamental du systéme dépend, a la fois, de
Iinteraction inter-billes couplée et du potentiel du confinement électrique. Ils ont conclu
que lorsque la distance entre les billes diminue, 'interaction entre elles est différente de
celle existante entre des particules chargées ponctuelles et elle est de type logarithmique.
Ceci a permis de dire que l'interaction logarithmique est mieux adaptée pour modéliser
I'interaction entre particules non ponctuelles. Dans un plasma poussiéreux, vu les car-
actéristiques particuliéres des grains, 'interaction logarithmique peut décrire l'interac-
tion inter-grains quand l'effet d’écrantage devient moins important. Cependant, lorsque le
phénomeéne d’écrantage des grains est important (comme pour k = 3), c’est le potentiel

de Yukawa qui donne des résultats proches des données expérimentales [146].

6.2.1 Effet du potentiel et de la fluctuation sur la fusion

Dans le but de suivre I'évolution de la structure ordonnée et de déterminer la tem-
pérature de fusion T, /T, d’un cristal de grains, nous avons fait augmenter la température
d'un pas égal & AT = 1.6 x 1073 jusqu’a disparition de l'ordre. Différents groupes de
recherche ont utilisé la technique de simulation DM [150, 151| pour comprendre la fusion
d’un systéme fini bidimensionnel (2D). Dans notre étude, nous avons appliqué la méthode
MC et nous avons représenté la fusion d’un point de vue des propriétés dynamiques.
Afin de caractériser la fusion a (2D), nous avons calculé le déplacement quadratique moyen

U%, qui est défini par [117] :
XN
Uh =~ > () = (r)?) /a, (6.3)
i=1
ou a est la distance moyenne entre les grains.

La figure (6.4) montre la variation de Uz en fonction de la température normalisée
T/T, des grains pour le systéme formé de N = 15 grains a charge constante (cercle
plein) et a charge variable (triangle). Les trois potentiels d’interaction inter-particules
(Yukawa (a), log (b) et Coulomb (c)) sont pris en considération. A basse température,

les grains présentent des faibles vibrations autour de leur position d’équilibre (& 7' ~ 0).
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L’amplitude des vibrations augmente linéairement mais lentement avec ’augmentation de
la température. Ceci signifie que les grains sont encore localisés et la structure a toujours un
certain degré d’ordre. Le désordre apparait quand Uz croit trés rapidement avec T'/T,. A
cause du nombre fini des grains, nous avons une région de fusion plutét qu'une température
de fusion bien définie, T}, /T,. Au dela de la température de fusion, les grains se comportent
comme les particules d'un liquide. La figure (6.4) montre que la température de fusion du
cristal des grains a une charge constante est supérieure a celle du cas d’'une charge variable.
Par exemple, dans le cas du potentiel logarithmique, a charge constante Ty, /T, ~ 2.2x1073
et a charge variable T,,/T, ~ 5 x 1073. Dans le cas du potentiel de Yukawa, a charge
constante T, /T, ~ 107* et a charge variable T},/T, ~ 0.55 x 10~%. Sauf pour le potentiel
coulombien, nous remarquons que les deux températures de fusion a charge constante et a
charge variable sont presque égales T, /T, ~ 4 x 107%. Le critére qui définit la fusion et qui
peut étre utilisé comme une limite de 'ordre de cristallisation est le critére de Lindemann
[152]. Par conséquent, l'ordre est perdu quand 'amplitude du déplacement quadratique
moyen da a 'agitation thermique des grains est supérieur & 10 de la distance moyenne

inter-grains.
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Chapitre 6 : Effet de I'interaction électrostatique sur les transitions de phase

La figure (6.5) montre que la température de fusion d’un cristal coulombien (2D) aug-
mente quand le nombre total de grains augmente. Ce résultat indique que la corrélation
entre les grains devient plus forte, et que pour détruire 'ordre dans le cristal, il faut aug-
menter 'apport d’énergie (chauffer le systéme d’avantage). De plus, nous avons remarqué
la diminution de la température de fusion sous l'effet de la fluctuation aléatoire de la
charge des grains. Ce résultat confirme ce qui a été dit précédement, la fluctuation de la

charge est une source d’énergie additionnelle pour les cristaux coulombiens complexes.

X10°

10 20 30 40

FiGc. 6.5: Variation de la température de fusion, d’un cristal de 15 grains, en fonction de la
température a charge constante (cercle plein) et & charge fluctuante (triangle). L’interaction inter-

grains est de type de Yukawa (k= 3).

Les grains de poussiére chargés positivement montrent des transitions structurales sous
leffet des fluctuations de la charge [81]. En réalité, ceci est di au transfert de moment entre
les électrons du plasma et le grain de poussiére. Ce transfert de moment est responsable
de Iaugmentation de la chaleur ou de la température du grain. Nous avons représenté
la variation de l’énergie du systéme en fonction de la température du grain pour une
charge constante et pour une charge fluctuante (voir la figure 6.6). Nous avons noté une

augmentation plus ou moins importante sous l'effet de la fluctuation aléatoire de la charge.
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F1G. 6.6: Energie du systémes de N = 15 grains, modélisé par le potentiel de Yukawa (k = 3),

en fonction de la température & charge constante (cercle plein) et a charge fluctuante (triangle).

6.3 Transitions de phase en présence de I’émission thermo-

ionique

Dans les plasmas complexes fortement couplés, les espéces chargées du plasma in-
téragissent faiblement entre elles; ’énergie cinétique des électrons, des ions et des atomes
est toujours plus grande que leur énergie potentielle électrostatique. Cependant, les grains
chargés intéragissent fortement entre eux; cette interaction est suffisante pour générer
des corrélations macroscopiques a longue portée comme dans les cristaux. Sans une telle
description, la compréhension du phénomeéne de condensation dans le plasma est 'aspect
le plus difficile. II est aussi le plus important dans la physique des états fortement couplés,
car les effets liés a la condensation sont de nature collectifs et par voie de conséquence,

nous avons besoin de comprendre les processus, ayant lieu en présence des grains.
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Parmi ces processus, nous avons le processus de charge des grains. La présence des
électrons et des ions dans le plasma joue un role fondamental dans la distribution et la
détermination du potentiel autour du grain. L’interaction inter-grains dépend essentielle-
ment du phénoméne d’écrantage, qui permet au systéme de changer le comportement des
forces coulombiennes pures de longue portée aux forces de courte portée [147]|. Notons
qu’il est possible d’avoir, dans un plasma complexe fortement couplé, de nouvelles forces
attractives. Dans le cas des grains chargés positivement, ’émission des électrons forme un
nuage autour du grain et crée un potentiel attractif, la création de ce potentiel est décrite

par la température du grain dans le processus thermo-ionique de charge.

L’efficacité du processus de charge dépend des paramétres du plasma, comme la den-
sité et la température électroniques. Nous avons représenté sur la figure (6.7), une étude
comparative pour deux situations différentes. La premiére est celle d’un plasma complexe
contenant des grains de poussiére chargés par photo-émisson en présence de radiation
UV. Ce dernier a fait 'objet de notre intense investigation. Il est a noter qu’il est possible
d’avoir des grains de poussiére chargés positivement par émission thermo-ionique. Dans
ce type de processus de charge, un laser est utilisé pour chauffer la surface des grains,
générant ainsi la photo-émission des électrons [20)].

Sur la figure (6.7), nous avons remarqué que la température de fusion du cristal coulom-
bien augmente lorsque le paramétre d’écrantage augmente. L’effet de couplage est plus
important entre les grains les plus proches, I'inteaction est de courte portée. Ceci réduit
leffet des forces répulsives mutuelles dans le cristal des grains. Par conséquent, la cohé-
sion du systéme, induite par le potentiel du confinement, augmente. D’autre part, un effet
d’écran important implique une présence plus intense du nuage électronique autour de
chaque grain. La charge globale de ce nuage étant négative, la cohéson du cristal coulom-
bien croit grace aux forces attractives qui se manifestent. Nous notons aussi que 1’échelle
de croissance de la température de fusion change en fonction de k. Dans l'intervalle [0, 6],
la température de fusion augmente linéairement et dans l'intervalle [6,9], la croissance
est moins importante. Ceci peut étre expliqué par 'existance d’une distance caractéris-
tique, c’est a dire, un rayon de coupure pour le potentiel écranté. Ce dernier dépend de la

longueur de Debye qui dépend aussi des paramétres du plasma. La figure (6.7) montre que
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Chapitre 6 : Effet de I'interaction électrostatique sur les transitions de phase
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F1G. 6.7: Variation de la température de fusion d’un cristal de 15 grains en fonction du paramétre
de couplage k de l'interaction de type Yukawa, en présence de la fluctuation de la charge positive.
Les triangles et les étoiles distinguent entre deux processus de charge considérés : () émission

photo-ionique et (x) émission thermo-ionique.

I’augmentation de la température de fusion est plus importante en présence d'un courant
photo-ionique. Dans ce cas, I’énergie fournie est suffisante pour arracher les électrons de la
surface par un effet équivalent a ’effet photo-électrique. Un électron absorbe totalement la
radiation reque. L’excédent d’énergie se transforme en énergie cinétique, permettant ainsi
a l’électron de rester dans le champ de la force d’attraction des grains positifs. Par contre,
en présence d'un chauffage thermo-ionique, en plus des électrons arrachés, les grains ac-
quiérent une énergie par chauffage, ceci explique la diminution relative de la température

de fusion.
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Conclusion

L’observation expérimentale de la cristallisation des plasmas complexes, en 1994, a
permis I’émergence de la physique des cristaux coulombiens. La présente investigation
a porté sur la modélisation et la simulation dans les structures fortement couplées a
charges positives. Le systéme considéré étant constitué d’un nombre fini de grains de
poussiére monodispersifs chargés positivement dans un plasma faiblement ionisé. L’effet
de la fluctuation de la charge a été pris en considération, & travers I’'Hamiltonien du
systéme, qui fait appel a la fonction d’auto-correlation. Le systéme étant & deux dimensions
grace a un potentiel de confinement électrostatique, nous avons tenu compte a la fois, de
I'interaction entre les grains de poussiére et du potentiel de confinement appliqué. Ce
dernier, a été considéré dans le cas des géométries parabolique et elliptique. A partir
des configurations d’équilibre obtenues, par la technique de simulation de Monte Carlo
combinée a la méthode d’optimisation de Newton, nous avons pu suivre I’évolution du
systéme en fonction de la température des grains. Ainsi, nous avons pu mettre en évidence

les transitions de phases structurales et la fusion du cristal coulombien bidimensionnel.

Pour des grains de poussiére a charge constante, nous avons retrouvé les résultats ra-
portés par la littérature. Vu la normalisation de I’'Hamiltonien du systéme, les caractéris-
tiques des grains de poussiére n’interviennent pas. Par conséquent, le systéme exhibe des
structures en couches concentriques. La symétrie de ces structures dépend de la géométrie
du confinement électrostatique appliqué. Dans ce cas, nous avons confirmé que le nombre

de couches et le nombre de grains dans chacune d’elles, permettent de remonter a une
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classification équivalente au tableau de Mendeleev. Les configurations obtenues se trou-
vent affectées par ’anisotropie du potentiel de confinement. En effet, des transitions de
phase structurales ont été observées suite a un changement du parameétre d’anisotropie.
Nous avons montré que la fluctuation de la charge des grains de poussiére, affecte non
seulement les configurations d’équilibre, mais aussi les propriétés des transitions de phase.
Nous avons constaté que la fluctuation de la charge constitue une source d’énergie ad-
ditionnelle, qui altére la température de fusion des cristaux formés par les grains. D’une
part, la température de fusion diminue en présence de la fluctuation de la charge et ’ap-
port d’énergie correspondant est de 'ordre de quelques eV. Nous signalons au passage
que ce résultat est en bon accord avec les observations expérimentales. D’autre part, la
température de fusion est également affectée par la géométrie du potentiel de confinement.
Nous avons, en effet, montré que lorsque ’anisotropie augmente, la température de fusion

augmente.

L’étude comparative considérant les trois types différents de I'interaction inter-grains :

de Yukawa, de Coulomb et logarithmique, nous a permis de montrer que seule I'interaction,
par le potentiel de Yukawa, est sensible & la fluctuation de la charge. Nous avons trouvé
que les transitions de phase et la température de fusion des cristaux sont influencées par
la fluctuation de la charge, par le type du potentiel d’interaction inter-grains et par le
processus de charge. Par contre, pour des grains chargés négativement, nous avons trouvé
que effet de la fluctuation de la charge sur la portée du potentiel d’interaction inter-grains
était différent de celui observé pour une charge positive. Dans ce cas, les configurations
d’équilibre décrites par les deux potentiels de Yukawa et logarithmique ont été affectées
par la fluctuation de la charge.
Concernant les processus de charge, nous en avons considéré deux types : par chauffage
thermo-ionique et par effet photo-ionique. Il est a noter que ce dernier implique des tem-
pératures de fusion plus importantes par rapport a celles du premier. Les résultats obtenus
ont permis d’interpréter certaines observations expérimentales. Par conséquent, grace a la
simulation, nous pouvons prédire le comportement des cristaux coulombiens grace a un
choix adéquat des parameétres disponibles dans les investigations expérimentales.

La méthode de Monte Carlo étant stochastique, nous n’avons pas pris en compte la dy-
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namique des grains de poussiére en temps réel. Nous envisageons dans 1’avenir de mener

I'investigation par une méthode déterministe, telle que la technique de Dynamique Molécu-

laire.
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